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 : قائمة المحتويات

 الصفحة   

   
   التشكر 

   الإهداء 

   

 I  قائمة المحتويات 

 VI  الجداول و   قائمة الأشكال

   

 IX  مقدمة عامة 
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   I-2-2-1  2  المتوسطة  نطاق الأشعة تحت الحمراء البعيدة و 

   I-2-2-2  2  تحت الأحمر القريب  نطاق الطيف المرئي و 

   I-2-2-3  3  نطاق الأشعة فوق البنفسجية 

   I-2-2-4    نطاق الأشعة السينية(Rays-X )  3 

 I-3  3  الإشعاع الكهرومغناطيس ي  التفاعل بين المادة البلورية و 
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  I-4-1  8   التحفيز الإلكتروني البنية الحزمية و 

  I-4-2 8   عتبة الانتقال فجوة الطاقة الضوئية و 

  I-4-3  9   الترددات الحرجة التذبذبات البلازمونية و 

  I-4-4  9  الإشعاع   التفاعل بين المادة البلورية و 

  I-4-5  9  الروابط الكيميائية  الاستقطابية البنيوية و 

 I-5   10  تأثير البنية البلورية على الخواص البصرية للمواد الصلبة 

 I-6 11  الصلبة  الضوئية في المواد  طرق تحديد الخواص 

  I-6-1  11  الطرق التجريبية 

   I-6-1-1 11  العاكسية  مطيافية النفاذية و 

   I-6-1-2  11  الإليبسومتري الطيفي 

   I-6-1-3  12  مطيافية فورييه للأشعة تحت الحمراء 

  I-6-2  12  الطرق الحسابية 

   I-6-2-1  نظرية دالة الكثافة 
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   I-6-2-2  قريبتGW  سالبيتر -معادلة بيث و  
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  II-3-1 19   نيتريد الألمنيوم  أهمية مركب 

  II-3-2 20   الكيميائي  التركيب البنائي و 

  II-3-3  21   الخواص البصرية 

 II-4 22  الفجوة الدراسية 

    

   الفصل الثالث 

دراسة الخواص الضوئية لمركب نيتريد الألمنيوم متعدد  
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 III-2 23 المنهجية الحاسبية لحساب الخواص البصرية 

 III-3 24  عرض و مناقشة النتائج 

  III-3-1  24  دراسة دالة العزل الكهربائي 

   III-3-1-1  24  الجزء الحقيقي من دالة العزل الكهربائي دراسة 

   III-3-1-2  26  من دالة العزل الكهربائي  الجزء التخيليدراسة 

  III-3-2 28  دراسة الإنكسارية المركبة 

   III-3-2-1  29  الإنطفاءمعامل  دراسة 

   III-3-2-2 31  دراسة الإنكسارية 

  III-3-3 33  دراسة الإنعكاسية الضوئية 

  III-3-4 35  دراسة معامل الإمتصاص 

  III-3-5 38  دراسة الناقلية الضوئية 



   : قائمة المحتويات 

IV 
 

   III-3-5-1  38  الجزء الحقيقي من الناقلية الضوئية دراسة 

   III-3-5-2  40  من الناقلية الضوئية  الجزء التخيليدراسة 

  III-3-6  42  دراسة دالة التبدد 

      

   الفصل الرابع  

دراسة الخواص الضوئية لمركب نيتريد الألمنيوم في ثلاث  

 أبعاد 
  

    

 IV-1  46  مقدمــــــــــــــــــــــــــــــة 

 IV-2  46  الطريقة الرياضية للتمثيل ثلاثي الأبعاد وتحليل التقاطع البلوري 

  IV-2-1  46  تمثيل الموتر البصري في البلورات السداسية 

  IV-2-2  47  الاعتماد الاتجاهي للمعاملات البصرية 

  IV-2-3 47  بناء السطح ثلاثي الأبعاد 

  IV-2-4   47  الإسقاط على المستويات البلورية 

  IV-2-5 47  (111) ،(110) ،(100)  حساب منحنيات التقاطع مع المستويات 

  IV-2-6   48  المكعبي   التحويل بين الترميز السداس ي و 

  IV-2-7   48  المخرجات  التنفيذ العددي و 

 IV-3 48  عرض و مناقشة النتائج 

  IV-3-1  48  دراسة دالة العزل الكهربائي 

   VI-3-1-1  48  الجزء الحقيقي من دالة العزل الكهربائيدراسة 

   VI-3-1-2  50  من دالة العزل الكهربائي  الجزء التخيليدراسة 

  IV-3-2 52  دراسة الإنكسارية المركبة 
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VI-3-2-2  54  دراسة الإنكسارية 



   : قائمة المحتويات 

V 
 

  IV-3-3 56  دراسة الإنعكاسية الضوئية 

  IV-3-4 58  دراسة معامل الإمتصاص 

  IV-3-5 60  دراسة الناقلية الضوئية 

   VI-3-5-1  60  الجزء الحقيقي من الناقلية الضوئيةدراسة 

   VI-3-5-2  62  من الناقلية الضوئية  الجزء التخيليدراسة 
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 الصفحة   

   
   قائمة الشكال

   

 2  تفاصيل الطيف الكهرومغناطيس ي  :(I-1)الشكل

 4  الانتقالات بين الحزم في المواد الصلبة :(I-2)الشكل

 5  تغير شكل طيف الامتصاص عند إدراج تأثيرات الإكسيتونات  :(I-3)الشكل
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 27 
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 29 

تغيرات  ( III-4)الشكل الإتجاهات    AlNلمركب    الإنكسارية:  في  و  البلورات  و   [010]،  [100]متعدد 

 eV 30و  0بتغيرات طاقة الفوتون الساقط بين  [001]
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تغيرات  ( III-6)الشكل الإمتصاص:  الإتجاهات    AlNلمركب    معامل  في  و  البلورات  ، [100]متعدد 
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 ،   (112̅1)،  و  (112̅0)، (101̅0)الرباعي، و تمثيل منحنيات تقاطعها على الممستويات  
 57 
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   قائمة الجداول 

   

: القيم العظمى لمعاملات الخواص الضوئية في حالة متعدد البلورات و عند الاتجاهات  (III-1)الجدول 

   .[001]و  [010]، [100]
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الدنيا للمعاملات الضوئية و م(IV-1)الجدول  القيم العظمي و  ادير الإتجاهات الموافقة و  ق: يتضمن 

 قرائن ميلر الخاصة بها. 
 67 

 

 



 ة: ــــــــــــة عامــــــــــــمقدم

الموادفي  تحكم    التي   الأساسية  الركائز  من  البصرية   الخصائص تعد     الإشعاع   مع   الصلبة  تفاعل 

حيث القابلة   العيانية  الاستجابة  و  المجهرية  الإلكترونية  البنية  بين   را مباش  يافيزيائ  را جس  تشكل   الكهرومغناطيس ي، 

  فهم   على  البصرية  تقتصر أهمية دراسة الخواص  لا  المركبات النيتريدية،  و  الموصلات  أشباه  في فيزياء  و  الطيفي.  للقياس

 توزيع  و الإلكتروني، الانتقال آليات و الطاقية،  الفجوات  طبيعة  كشف إلى بل تمتد فحسب، انعكاسه الضوء و امتصاص

البصرية    الأجهزة  في تصميم   عنها   غنى   لا  تشخيصية  أداة  يجعلها   مما   التوصيل،  و  التكافؤ  نطاقات  في  الكثافة الإلكترونية

الضوء  و  الشمسية،  الخلايا  و  الإلكترونية، و  الأطياف  في  الاستشعار  تطبيقات  و  العالية،  الكفاءة  ذات  مصادر    المرئية 

 .فوق البنفسجية

  تصف   التي  الكمية  المعاملات  و  الدوال  من  مجموعة  خلال  من  البلورية  للمواد  البصرية  الخصائص  تتجلى  و

للمجال  استجابة    على   الشبكة   قدرة  تعكس  التي  المركبة   العازلة  الدالة  أبرزها  و  المتناوب،   الكهرومغناطيس ي  المادة 

معامل    الوسط، و  الشحنة تحت تأثير التردد الضوئي، ومعامل الانكسار الذي يحدد سرعة انتشار الموجة في  استقطاب

  عن إثارات  تكشف  التي  دالة فقدان الطاقة  الامتصاص الذي يقيس فقدان الطاقة الضوئية، بالإضافة إلى الانعكاسية و

و  البلازمون  كرامرز   عبر  الدقيقة  الإلكترونية  الحسابات  منة  عاد  البصرية  الكميات  هذه  شتقت  الجماعية.  -علاقات 

  شامل لطيف   بتمثيل  يسمح  مما  البصرية،  للاستجابة  التخيلي  و  الحقيقي  الجزء  بينا  سببي  ااتساق  تضمن  التي  كرونيج

 .واسع ترددي عبر مدى الاستجابة

البصرية    الخصائص  اعتماد  أبرزها   مباشرة،  ديناميكية  المادة ظواهر بصرية  الضوء و  بين   عن التفاعل   ينتج  و

الانتقال    آليات  يعكسا  غنيا  طيفي  ا تباين  الانكسار  معامل  و  العازلة  الدالة  ظهرت  حيث  الساقط،  الفوتون   تردد  على

عد دراسة  ت  غير المباشرة. و  و  المباشرة  الطاقية   بالفجوة  المرتبطة  الامتصاص  عتبات   و  الممنوعة،  و  المسموحة  الإلكتروني

حيث    إلكتروني،-الضوئي  الاقتران   كفاءة  و  الإلكترونية   للبنية  كاملا   و   احساس ا  مؤشر   الخصائص  لهذه   الترددي  الاعتماد 

  الامتصاص. و   خطوط  توسيع  في  ناتتو الفو   دور   و  الارتباط،-التبادل  تأثيرات  و  الكيميائية،  الروابط  طبيعة  مباشرة  تعكس

  في ظروف   تعمل   أجهزة  تصميم  في  بالغة  أهمية  الحرارة  درجة  و  الضغط  على   البصرية   الخصائص  اعتماد  دراسة   تكتسب

الفضائية    التطبيقات   في  للمواد   البصري   استقرار الأداء   تقييم  و   الإجهاد،   تحت   الشحنة  حاملات  ديناميكا   فهم   و  متطرفة، 

 .الصناعية و
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الاستجابة  و الموادت  الطيفية،  بموازاة  المكعبي،  التماثل  ذات  البلورية  ظهر  الألمنيوم  مثل  غير  طوره    في  نيتريد 

البصرية   في  ااتجاهي  اتباين ،(Wurtzite)  السداس ي   على   الإلكترونية  الشحنة  توزيع  في  التماثل  عدم  يعكس  خصائصها 

لقدرة    الأهمية   بالغا  هيكلي  امؤشر   البصري   التباين  هذا  عدي  و  القاعدي.  بالمستوى   مقارنة  الرئيس ي  البلوري  المحور   طول 

يوفر   المتكاملة. و   البصرية  الأجهزة   ضمن   الفوتونات  مسار   في  التحكم   و  الإشعاع،   استقطاب  و  الضوء،  توجيه   على   المادة

المستويات  إسقاطاته  و  الأبعاد،  ثلاثية  البصري   ر تالمو   تمثيلات  تحليل المستويات    مع   تقاطعه   منحنيات   و   البلورية،  على 

  الضوء، و  لانتشار  المثلى  الاتجاهات   تحديد  ، ومعلومات هندسية وكمية حول طبيعة عدم التماثل البصري    الرئيسية،

  .بدقة موجهة  خصائص ذات فوتونية بلورات تصميم

  الديناميكية لنيتريد  البصرية  للخصائص  منهجي و  كمي تحليل  تقديم  إلى الحالية الدراسة  تهدف  الإطار،   هذا  في  و

البصرية الأساسية في  الدوال  حساب   على  التركيز  مع  قياسية،  تأثير ظروف  تحت  الأول  السداس ي  طوره  في (AlN) الألمنيوم

المناحي(  البلورات   متعددة  الحالة   كل من البلورية الرئيسية  و  )شبه متماثلة    حسابات   على  المنهجية   تعتمد  و.  الاتجاهات 

نة،  المعمم و  التدرج  تقريب   ضمن  دالة الكثافة  نظرية  على  القائمة  الأول   المبدأ  حسَّ
ُ
 وحدة  باستخدام  الدالة الوظيفية الم

CASTEP بيئة  ضمن  Materials Studio، القيم   توافق  لضمان  الطاقية  للفجوة  الانزياح الذاتي  تصحيح  تطبيق  مع  

  الانكسار   و الامتصاص معاملات  و العازلة للدالة ادقيقا استخراج يضمن  مما المرجعية، الطيفية   القياسات  مع المحسوبة

 .المتقدمة البصرية للنمذجة  مباشرة كتدخلات

 للتفاعل  الفيزيائية  الأسس  يستعرض  حيث  للدراسة،  الشامل  المفهومي  و  النظري   الإطار  الأول   يؤسس الفصل  و

البلورية،  معادلات  و  المادي،-الضوئي الأوساط  في    الإلكترونية،   المرونة  ثوابت  و  العازلة  الدالة  بين  العلاقة  و  ماكسويل 

  كما   الثانية.  الرتبة  من  راتتالمو   و  الأبعاد  ثلاثية  عبر الأسطح  الاتجاهية  الخصائص  لتمثيل  الهندس ي  المفهوم  إلى  بالإضافة

مع    البصرية،  الخصائص  حساب  و  قياس  في  المعتمدة  الحاسوبية  و  التجريبية  للمنهجيات  موجزة  مراجعة  الفصل  يقدم

للنمذجة    التي  الخطية   الاستجابة   تقريبات  و  الإلكتروني  الانتقال  لنماذج  التاريخي  التطور   على  التركيز  الأساس  شكلت 

 البصرية في فيزياء أشباه الموصلات

  شاملة   و  نقدية  مراجعةا  مدمق   الألمنيوم،  نيتريد  نظام  على  المباشر  التطبيق  إلى  الثاني  الفصل  ينتقل  بينما

الفجوات    على  الضوء  تسليط  مع  ،AlNـ  ل  البصرية   الخصائص  تناولت   التي   الحسابية  و   التجريبية  السابقة  للدراسات

  الأولية،   الإلكترونية   الهيكلية و  للخصائص ا  تفصيلي  اعرض  الفصل   يتضمن   لسدها. و   الدراسة  هذه   تسعى   التي  المنهجية 

  العازلة   الدالة   استخراج  إلى   بالإضافة   الحالات،   كثافة   و   النطاقات،  تركيب  و  الطاقية،  الفجوة  و  الشبكة،   ثابت  مثل 
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  مما يوفر   الإلكتروني،  التقارب  معايير  وفق  البلوري  الطور   استقرار  من  المنهجي  التحقق  مع  منخفضة،  ترددات  عند  الأولية

 .الطيفي البصري  التحليل   إلى للانتقال موثوقة  و موحدة أولية  بيانات قاعدة

للدوال  ا  منظم   و   لامفص   ياكم   ا عرضيقدم  حيث    للدراسة،   الأول   التحليلي  القلب   الثالث   الفصل   يشكل   و

الامتصاص،    معامل   ،نطفاءالا   معامل  الانكسار،   معامل  التخيلية،  و  الحقيقية   العازلة  الدالة  -  الأساسية   البصرية

حالة  -  الطاقة  التبدد دالة    و  الانعكاسية،  تحليل   البلورات،   متعدد  مو الألمني  نيتريد   في    لهذه   الترددي  الاعتماد  مع 

  التفسير  الفصل  يناقش  و   البنفسجية.  فوق   و  المرئية،   و  الحمراء،   تحت   الأشعة   يغطي  واسع  طيفي   مدى  عبر   الخصائص

المادة    لاستجابة  متكامل  لفهم  يؤسس  مما  التشتت،   سلوك  و  الامتصاص،  عتبات  و  الطيفية،  للذروات  العميق  الفيزيائي

 .العملية  التطبيقات في السائدة  العيانية الظروف في الكهرومغناطيس ي للإشعاع

  البصرية   للخصائص  متقدمة  هندسية  دراسة  تقديم  خلال  من   التحليلية   الصورة   الرابع  الفصل  يكمل  و

  معامل   العازلة،  الدالة  مكونات  -  الرئيسية   التسعة  البصرية  للموترات   الأبعاد  ثلاثية  تمثيلات  عرض ت  حيث   الاتجاهية، 

الإنطفاءالانكسار معامل  الإنعكاسية،  ،،  و  الامتصاص  معامل  معامل  منها  الحقيقة  الضوئية  الناقلية  و  التبدد  دالة   ،

  حول   البصري   التباين  توزيع  بدقة  تقاطع تبرز  منحنيات  و  البلورية،  المستويات  الأبعاد على  ثنائية  إسقاطات  معالتخيلية،  

  كيفية   توضيح  للتردد، و  كدالة  البصري   التماثل  عدم  طبيعة  كشف  إلى  الهندسية الدراسة  هذه تهدف  السداس ي. و  المحور 

إلى  الكروية  الأسطح  هو تش   و  بصرية  أداة  يوفر  مما  الإلكتروني،  الرنين  ترددات  عند  معقدة  أو  إهليلجية  أشكال  المثالية 

  تصميم   و   ،اامتصاص  أو  شفافية   الأكثر   البلورية   المحاور   تحديد   و  الضوء،  لانتشار  المفضل  التوجيه  لفهم  قوية  كمية 

 .نانوية بدقة موجهة بصرية أجهزة 

  إليها،   التوصل   تم   التي  الفيزيائية   الاستنتاجات   و  الكمية   النتائج   أبرز   تلخص  جامعة  بخاتمة   الدراسة   تختتم  و

  تقديم   مع  المرجعية،  الطيفية  القياسات  و  النظرية  النمذجة  بين  التوافق  دقة  و  الحسابية  المنهجية  متانة  على  مؤكدة

ستخلصة  البيانات  لاستخدام  عملية  توصيات
ُ
  الخلايا   كفاءة  تحسين  و   الإلكترونية،  البصرية  الأجهزة  تصميم  في  الم

  تمديد  إلى  تدعو  واضحة،   مستقبلية   بحثية   آفاقا  الدراسة   تفتح  كما   الطيفية.   الاستشعار   أجهزة   معايرة   و   الشمسية،

تأثيرات المجالات الكهربائية الخارجية، و  التحليل ليشمل    استكشاف   و  دراسة الخصائص البصرية غير الخطية،  نطاق 

  المواد  فيزياء  تطوير  في  العلمي  الإسهام  استمرارية   يضمن  مما   البصرية،  الاستجابة  على  البلورية  العيوب  و   التشويب  تأثير

 .المتقدمة  البصرية  تطبيقاتها و النيتريدية
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بنيتها   لفهم  أساس ي  كمدخل  الصلبة  للمواد  الضوئية  الاستجابة  دراسة  حول  الفصل  هذا  يتمحور 

الشبكة البلورية إلى ظواهر فيزيائية    حيث نستعرض فيه كيف يترجم التفاعل بين الإشعاع الكهرومغناطيس ي و,الداخلية

دور التماثل البلوري في تحديد مدى تباين الخصائص باختلاف الاتجاهات الفراغية، مع استعراض  نوضح    كما  ة.  حددم

التجريبية و القياسات  بين دقة  النمذجة الحسابية  التكامل  إلى صياغة رؤية شاملة    و   .قوة  نهايته  في  يهدف هذا الطرح 

 " مجتمعة  الخصائص  هذه  تشكل  كيف  مميزة   تظهر  بصرية  و    هوية  المادة  بتوصيف  تسمح  فريدة  تحديد    " 

 .الفيزيائية بدقةخصائصها

I-2 لطيف الكهرومغناطيس يا : 

I-2-1 لطيف الكهرومغناطيس يا تعريف : 

الطول الموجي    و ،  υ    ف الطيف الكهرومغناطيس ي في المواد الصلبة من خلال ثلاث كميات أساسية هي التردديعر 

λ  ،طاقة الفوتون   و.E   دير  التحليل البصري على التردد فقط، بل يعتمد على الترابط الرياض ي بين هذه المقا  ينحصرلا    و

 [01]:ة وفق العلاقالفيزيائية 

𝑬 = 𝒉𝝂 =
𝒉𝒄

𝝀
,           𝒌 =

𝟐𝝅

𝝀
=

𝝎

𝒄
                  (𝐈 − 𝟏) 

يم  بلانك   h  ل ثحيث  كما  c  و  ثابت  الفراغ.  في  الضوء  و تسرعة  الطاقة  عن  للتعبير  وحدات  عدة  مثل   ستخدم  التردد 

 ذلك لتسهيل الربط بين الخصائص الطيفية و  ، و(Hz,THz) التردد ، و cm-1العدد الموجي   ، و(eV)فولت  -الإلكترون

 .الطاقة الداخلية للمادة

I-2-2 تصنيف الدقيق للطيف الكهرومغناطيس ي: 

 الطيف الكهرومغناطيس ي إلى مجالات طاقوية متداخلة حسب طبيعة التفاعل مع المادة الصلبة. يصنف
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 تفاصيل الطيف الكهرومغناطيس ي  :(I-1)الشكل

 

I-2-2-1  المتوسطة نطاق الأشعة تحت الحمراء البعيدة و: 

البعيدة و إلى     µm 2.5المتوسطة، حيث يتراوح طولها الموجي بين  تتمثل هذه المنطقة في الأشعة تحت الحمراء 

1000 µmو بين    ،  تحت THz 120إلى    THz 0.3ترددها  فوتوناتها  طاقة  تقع  بينما   ، 0.5 eV   المنطقة   و هذه  تعتبر 

  [02].  أشباه الموصلات لدراسة الاهتزازات الشبكية "الفونونات" في البلورات الأيونية و أساسية 

ت لذلك  إلكترونية،  انتقالات  كافية لإحداث  غير  الفوتون  طاقة  و  سودتكون  )الفونونات(  الشبكية   الاهتزازات 

 .بلازمونات حاملات الشحنة

I-2-2-2  تحت الأحمر القريب نطاق الطيف المرئي و: 

 2500إلى   nm 400 تشمل هذه المنطقة الطيف المرئي وتحت الأحمر القريب، حيث يتراوح الطول الموجي من  

nm120 التردد من   ، و THz   750إلى THz0.5 ، بطاقة فوتونات تتراوح بين eV 3.1.و eV      ،حدد  تفي هذه المنطقة
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النطاق   للبلورة من خلال فجوة  الفوتون مناسبة    .[03]  تكوين الإكسيتونات  و Eg الخصائص البصرية  فتصبح طاقة 

ل الإكسيتونات التي توصف بالعلاقة
ّ
 :لإحداث انتقالات إلكترونية بين النطاقات، مع إمكانية تشك

𝑬𝒏 = 𝑬𝒈 −
𝑬𝒃

𝒏𝟐
                 (𝐈 − 𝟐) 

I-2-2-3  :نطاق الأشعة فوق البنفسجية 

 و nm 400 إلى   nm 10 النطاقات عالية الطاقة، تشمل هذه المنطقة الأشعة فوق البنفسجية بطول موجي  في  

  من خلال هذا النطاق، يمكن استثارة الإلكترونات الداخلية و.   eV 100طاقة تصل إلى و  PHz 30 إلى THz 750 تردد

حيث من خلالها    .[04]هي المنطقة التي تسمح بدراسة بنية الشبكة البلورية عبر ظاهرة الحيود  و   العميقة في المادة الصلبة

 .الإلكترونات الداخلية، بينما في مجال أشعة غاما  يمكن اتثارة

𝑬 > 124 keV                 (𝐈 − 𝟑) 

I-2-2-4    نطاق الأشعة السينية(Rays-X): 

 إلى    PHz 30 ترددها من ، وnm  10و    nm  0.01تتبع النطاقات عالية الطاقة، حيث يتراوح طولها الموجي بين  

EHz30و من   ،  وkeV  100  إلى eV  100طاقتها  ظاهرة   .  عبر  البلورية  الشبكة  بنية  بدراسة  تسمح  التي  المنطقة  هي 

 . ، حيث تمتلك طولا موجيا يقارب المسافات البينية للذرات في الشبكة البلورية[05]الحيود 

النووية بالظواهر  التفاعلات  تمثل  .ترتبط  بل  حادة،  ليست  المجالات  هذه  بين  الحدود  أن  إلى  الإشارة  تجدر 

لذلك   التفاعل.  آليات  فيها  تتداخل  تدريجية  طاقة  يانتقالات  مقارنة  على  يعتمد  الذي  الوظيفي  التصنيف  على  عتمد 

،  gEطاقة ربط الإكسيتون    ، وℏΩطاقة الفونون    ، و gEالفوتون مع مقاييس الطاقة الداخلية للمادة مثل فجوة النطاق  

 :تردد البلازما و

𝝎𝒑 = √
𝑵𝒆𝟐

𝜺𝟎𝒎∗
                 (𝐈 − 𝟒) 

المثال، إشعاع بطول موجي يمثل رنينيصنقد   μm 10فعلى سبيل    ا ف ضمن تحت الأحمر المتوسط، لكنه قد 

 في بلورة أيونية، أو انتقالات شوائب في شبه موصل، أو نافذة شفافية في مادة عازلة.   يافونون

لدراسة    و المناسب  الفيزيائي  النموذج  اختيار  في  تساعد  تنبؤية  تحليلية  أداة  الطيفي  التصنيف  هذا  يجعل 

 .الخصائص البصرية للمواد المتقدمة
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I-3  الإشعاع الكهرومغناطيس ي:   التفاعل بين المادة البلورية و 

التحكم    للمادة ولفهم الخصائص الأساسية ل  افحص كيفية استجابة المواد البلورية للضوء مدخلا أساسي   يعد

و الطاقة  تبادل  نتيجة  التفاعل  هذا  ينشأ  التقنية.  تطبيقاتها  و   في  الكهرومغناطيس ي  الإشعاع  فوتونات  بين    الزخم 

و الإلكترونات  مثل  للبلورة،  المكونة  و  الجسيمات  إلى    الأنوية.  التفاعل  آليات  تقسيم  يتم  المعقدة،  الظواهر  هذه  لفهم 

 الآليات الكلاسيكية و   الآليات الكمومية   :مسارين متكاملين

I-3-1 الآليات الكمومية: 

I-3-1-1 الامتصاص الإلكتروني:  

الإلكتروني  تعد الامتصاص  تفاعل   ،(Interband Absorption )  عملية  التي تصف  الكمية  الآليات  أهم  من 

و الصلبة.  المواد  مع  التكافؤ  الضوء  حزمة  في  موجود  إلكترون  يقوم  عندما  الظاهرة  هذه   (Valence Band) تحدث 

ℎ𝜈بامتصاص فوتون تكون طاقته كافية، أي عندما تتحقق العلاقة   ≥ 𝐸𝑔  التوصيل   نطاق، مما يسمح له بالانتقال إلى 

(Conduction Band) فارغة طاقية  حالات  توجد  الفيزيائية    و   .حيث  القوانين  من  لمجموعة  العملية  هذه  تخضع 

، أهمها قانون حفظ الطاقة، إذ يجب أن تكون طاقة الفوتون الممتص مساوية تماما لفارق الطاقة بين الحزمتين.  الدقيقة

المفاتيح   أحد  الإلكتروني  الامتصاص  يجعل  ما  الإلكترونية،  المادة  بنية  على  مباشر  بشكل  يعتمد  الانتقال  هذا  أن  كما 

الصلبة للمواد  البصرية  الخصائص  لفهم  تشرحان    هذه  .الأساسية  حالتين  بين  تجمع  الامتصاص    أساس الصورة 

 :[06] الإلكتروني

من حزمة    اينتقل بشكل رأس ي تمام  يوضح كيف يمتص الإلكترون الفوتون و:  Direct band gap (a)  الجزءأ(  

 (.(k=0) التكافؤ إلى حزمة التوصيل )حفظ الزخم عند

 

 

 

 

 

 

 الانتقالات بين الحزم في المواد الصلبة :(II-2)الشكل
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مزاح:  Indirect band gap (b)  الجزءب(   التوصيل  حزمة  قاع  فيها  يكون  التي  الحالة  مما  ايوضح  يتطلب  ، 

 .)السهم المتعرج في الرسم( لإتمام عملية الامتصاصالانتقال مساعدة )أو مشاركة( فونون 

I-3-1-2 الامتصاص الإكسيتوني:  

نتيجة امتصاص   التوصيل  إلى حزمة  التكافؤ  الإلكترون من حزمة  انتقال  الامتصاص الإكسيتوني عند  يحدث 

و و   فوتون،  الشحنة(  )سالب  الإلكترون  بين  المتبادل  الكولومي  الجذب  تأثير  مراعاة  مع  الشحنة(.    لكن  )موجب  الثقب 

)إلكترون من  مرتبط  زوج  تشكيل  إلى  التجاذب  هذا  الإكسيتون يثقب(  -يؤدي  باسم  و(Exciton)  عرف  جسيم    ،  هو 

الثقب حول بعضهما البعض في مدار مستقر.تظهر    متعادل يشبه في بنيته نظام ذرة الهيدروجين حيث يدور الإلكترون و

عملية الامتصاص  تعد    حيث  ،(GaAs)  مثل  في أشباه الموصلات ذات الفجوة المباشرة  واضحآثار هذا الامتصاص بشكل  

و الصلبة.  المواد  مع  الضوء  تفاعل  تصف  التي  الكمّية  الآليات  أهم  من  يقوم    الإلكتروني  عندما  الظاهرة  هذه  تحدث 

 :بامتصاص فوتون تكون طاقته كافية، أي عندما تتحقق العلاقة الرياضية التالية إلكترون موجود في حزمة التكافؤ

𝐡𝛝 ≤ 𝐄𝐠                 (𝐈 − 𝟓) 

 مما يسمح له بالانتقال إلى حزمة التوصيل  .مادةللهي طاقة فجوة النطاق    gEهي طاقة الفوتون الساقط، و    hv ثحي

(Conduction Band)  ،حيث توجد حالات طاقية فارغة. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 تغير شكل طيف الامتصاص عند إدراج تأثيرات الإكسيتونات  :(I-3)الشكل
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النطاق فجوة  طاقة  من  بقليل  أقل  فوتون  طاقة  عند  الإكسيتونات  تتكون  الترابط   g(E( حيث  طاقة  بمقدار 

 قوية عند طاقات محددة  نتيجة لذلك، يظهر طيف الامتصاص على شكل خطوط امتصاص حادة و  و X(R(  الإكسيتوني 

)2/n XR - g= E n(E   يؤدي كما  الأساسية.  النطاق  فجوة  حافة  تحت  مباشرة  الكهربائي  تقع  التجاذب  تعزيز قوة  إلى 

الموجية   الدوال  تداخل  احتمالية  زيادة  بسبب  النطاق،  فجوة  من  أعلى  طاقات  عند  حتى  الكلي  الامتصاص  معدل 

  [06]. الثقب  للإلكترون و

تظهر   حيث  الإكسيتونات؛  تأثيرات  إدراج  عند  الامتصاص  طيف  شكل  يتغير  كيف  البياني  الرسم  هذا  يوضح 

الطاقة مستويات  عند  الامتصاص(  )قمم  الحادة  الخطوط  من  النطاق   .……,n=1, 2سلسلة  فجوة  مستوى   تحت 

)g(Eمقارنة بالخط المنقط الذي يمثل الامتصاص في حالة تجاهل وجود الإكسيتونات ،. 

I-3-1-3   غير المرن   تشتت الضوء المرن و: 

غير المرن للضوء هما ظاهرتان تحدثان عندما يصطدم الضوء بمادة، لكن الفرق يكون في كيف   التشتت المرن و

العملية.   أثناء هذه  الضوء  المرن للضوءعرف  ييتصرف  المادة شعاع  التشتت غير  التي تشتت فيها  الظاهرة    ضوئيا ا  بأنه 

في التشتت المرن، الضوء ينعكس أو ينكسر دون أن يتغير تردده، يعني  أما    مع حدوث تغيير في تردده أثناء العملية  اساقط

تما )بتردد  ما  يبقى كما هو  الساقط  الفوتون  يتفاعل  العملية،  الفونونات،   )1k  زخم  و  1wفي هذه  )مثل  المادة  إثارات  مع 

. أما في التشتت غير المرن، يحدث  k)1(  زخم مختلف  و w)2( بتردد جديد  امشتتا  الماغنونات، أو البلازمونات( لينتج فوتون

 هو ما يؤدي لتغير التردد. المادة، و تبادل للطاقة بين الضوء و

 

 

 

 

 

 

 

 

 مخطط للجهاز التجريبي المستخدم لقياس أطياف رامان  :(I-4)الشكل
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 :على تبادل الطاقة ءا ينقسم التشتت غير المرن إلى نوعين رئيسيين بنا

ستوكس  -أ( فونون  و  (Stokes Scattering):  تشتت  الضوء  يبعث  تردد   افيه  انخفاض  إلى  يؤدي  مما  المادة،  في 

 .  w2(w>1( الضوء المشتت 

  في المادة،ا  مسبق  اموجود  افيه يمتص الضوء فونون  و  :(Anti-Stokes Scattering)  تشتت مضاد لستوكس  -ب(

   .w2 (w<1( مما يؤدي إلى زيادة تردد الضوء المشتت

 :كما يتم تصنيف هذه العمليات حسب نوع الفونونات المشاركة إلى

 .(Optical phonons) هو التشتت الناتج عن الفونونات البصرية و (Raman Scattering):   تشتت رامان -

ـــهو التشتت الناتج عن الفونونات الصوتي  و  (Brillouin Scattering):  تشتت بريلوين  - ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ــ  Acoustic)  ةـ

phonons.( 

"  مؤشرًا  تكمن الأهمية العلمية لهذه الظاهرة في قدرتها على قياس ترددات الفونونات داخل البلورة، مما يوفر " و

 .[06] اهتزازية دقيقة للمادة تكمل المعلومات المستمدة من طيف الأشعة تحت الحمراء

I-3-2  الآليات الكلاسيكية: 

الضوء    معاملة  على  البصرية  الأوساط  في  الضوء  لانتشار  الكلاسيكية  النظرية  كـموجات  تعتمد 

نموذج لورنتز  "يفترض هذا النموذج  .مذبذبات ثنائية قطبمعاملة الذرات أو الجزيئات داخل المادة كـ ، وكهرومغناطيسية

"الزنبرك"،  (Lorentz Oscillator Model)"   للمذبذب تشبه  استعادة  قوى  بواسطة  بالنواة  مرتبطة  الإلكترونات  أن 

 .يحدد استجابتها للضوء w)0( مما يجعل لكل ذرة تردد رنين طبيعي

مما    الإلكترونات،  على  قوى  يسلط  للموجة  المتردد  الكهربائي  المجال  فإن  المادة،  عبر  موجة ضوئية  تمر  عندما 

، حيث تمتص الذرة الطاقة  الرنين، تحدث ظاهرة  w)0(  مع تردد رنين الذرة )0w (يدفعها للاهتزاز. إذا تطابق تردد الضوء

 عن الرنين، تهتز الإلكترونات بتردد الموجة الساقطة و 
ً
  من الموجة الضوئية )ظاهرة الامتصاص(. أما إذا كان التردد بعيدا

الطور، و     هذا التأخر هو المسؤول عن تباطؤ سرعة الضوء داخل الوسط، و   لكن مع تأخر في 
ً
هو ما نعبر عنه فيزيائيا

 .معامل الانكساربـ

المركب  العزل  لثابت  الترددي  الاعتماد  بحساب  النموذج  هذا  لنا  و)rɛ(  يسمح  معامل    ،  علاقة  نستنتج  منه 

هي تغير معامل الانكسار بتغير    ، و(Dispersion)  هو ما يفسر ظاهرة التشتت   ومعامل الامتصاص بالتردد،    الانكسار و

 .[06] اللون أو التردد
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 النموذج الكلاسيكي للإلكترونات المرتبطة في الذرة : (I-5)الشكل

  

I-4 الخصائص الضوئية الأساسية للمواد البلورية: 

I-4-1  التحفيز الإلكتروني البنية الحزمية و : 

مستويات   قسم 
ُ
ت البلورية.  المواد  في  تحدث  التي  الضوئية  الظواهر  لكل  الأساس  تشكل  للبلورة  الحزمية  البنية 

يعد التفاعل بين   و  .حزمة التوصيل، التي تكون فارغة عادة الطاقة داخل المادة إلى حزمة التكافؤ، المليئة بالإلكترونات، و

و الساقطة  على    الفوتونات  المادة  قدرة  تعتمد  حيث  للمادة؛  الضوئية  الاستجابة  لتفسير  الرئيس ي  العنصر  الحزم  هذه 

التفاعل مع الإشعاع على ما إذا كانت طاقة الفوتونات كافية لنقل الإلكترونات بين الحزم. الترتيب الدوري للذرات داخل  

لتوزيع كثافة    اذلك وفق  في تحديد خصائص المادة، مثل كونها شفافة، عاتمة، أو نصف ناقلة، و   مميزا   البلورة هو العامل

 [07]. الحالات الإلكترونية داخل بنيتها البلورية

I-4-2 عتبة الانتقال فجوة الطاقة الضوئية و : 

الثابت الفيزيائي الأهم الذي يحدد "عتبة الامتصاص" في البلورات. هي تعبر   g(E( تمثل فجوة الطاقة الضوئية

و التكافؤ  حزمة  في  مستوى  أعلى  بين  الطاقوي  الفرق  البلورات،    عن  في  التوصيل.  حزمة  في  مستوى  هذه  تأدنى  صنف 

انتقال الإلكترون ضوئي إلى فجوة "مباشرة" حيث يكون  اهتزازات    ، وتابح  االخاصية  فجوة "غير مباشرة" تتطلب تدخل 
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البلورية )الفونونات(. هذه الخاصية هي المسؤولة عن تحديد الألوان التي تمتصها المادة و التي تسمح    الشبكة  الترددات 

 [08]. نوع الروابط الكيميائية  مباشرة من التماثل البلوري و مستنبطةهي  بمرورها، و

I-4-3  الترددات الحرجة التذبذبات البلازمونية و : 

و المعادن  مثل  المواد  في  تحدث  ظاهرة  هي  البلازمونية  سلوك   التذبذبات  تتميز  حيث  النواقل،  أنصاف 

عنده   يحدث  الذي  التردد  بأنه  البلازموني  التردد  يعرف  فريدة.  ضوئية  بخصائص  المواد  هذه  داخل  الحرة  الإلكترونات 

البلورة    ةاهتزاز جماعي لإلكترونات التوصيل استجاب الترددات الأقل من هذا التردد، تسلك  لمجال كهرومغناطيس ي. عند 

واعاكس  اسلوك  بالمرور،  له  السماح  من  بدلا  الضوء  تعكس  أنها  يعني  مما  في   ،  المعادن.  عن  المعروف  السلوك  هو  هذا 

المقابل، عند الترددات الأعلى من التردد البلازموني، تصبح المادة شفافة، مما يسمح للضوء بالمرور دون أن يتم امتصاصه  

المادة   استجابة  كيفية  تحدد  حيث  الحرة،  الإلكترونات  كثافة  منها  عوامل،  عدة  على  الظواهر  هذه  تعتمد  عكسه.  أو 

و الكهرومغناطيسية،  المادة    للمجالات  خصائص  على  يؤثر  مما  للبلورة،  الفراغية  الشبكة  داخل  الإلكترونات  توزيع 

 .[09] الضوئية

وت البلازمونية  التذبذبات  الإشعاع    عتبر  تأثير  تحت  المواد  سلوك  لفهم  حيوية  مفاهيم  الحرجة  الترددات 

أجهزة الاتصالات،    تطبيقات النانو، و  لها تطبيقات واسعة في مجالات مثل تصميم المستشعرات، و  الكهرومغناطيس ي، و

 مما يفتح آفاقا جديدة في تطوير تقنيات متقدمة. 

I-4-4  الإشعاع  التفاعل بين المادة البلورية و: 

الإشعاع على التوزيع الدوري للجهد الكهربائي داخل الشبكة البلورية. فكما    يعتمد التفاعل بين المادة البلورية و

البلورة لأي مؤثر خارجي طاقوي تحكمه معادلات   النظري، فإن استجابة  إطارها  في  الباحثة بن عطاء الله نسيبة  توضح 

الدالية  شرودنجر و الكثافة  المادة كمجموعة من  (Density Functional Theory - DFT)نظرية  التعامل مع  يتم  ، حيث 

و و  الأنوية  للطاقة،  امتصاصها  أو  المادة  نفاذية  مدى  يحدد  الذي  هو  التفاعل  هذا  المتفاعلة.  أثره    الإلكترونات  يظهر 

 .[10] تغيراتها تحت تأثير مستويات الطاقة المختلفة بوضوح عند دراسة الثوابت البنيوية و

I-4-5  الروابط الكيميائية الاستقطابية البنيوية و: 

الاستقطابية البنيوية حجر الأساس في فهم تفاعل المادة مع الإشعاع الكهرومغناطيس ي، فهي تعبر عن مدى    تعد

ترتبط  الإزاحة عند تعرضها لمجال كهربائي خارجي. و قابلية سحابة الإلكترونات أو الأيونات داخل البنية البلورية للتشوه و

ــــهذه الاستقطابية بصفة أساسية بطبيعة الروابط الكيميائية؛ إذ وفق قواعد فاج ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ، لا توجد  (Fajans' Rules)  انـــــ
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، بل تكتسب الروابط سمات تساهمية نتيجة قدرة الكاتيونات الصغيرة ذات الشحنة  %100رابطة أيونية مثالية بنسبة  

الكبيرة و للمادة،    العالية على استقطاب الأنيونات  العيانية  المجهري يحدد الخصائص  التشويه. هذا الاستقطاب  سهلة 

تغيير معامل الانكسار.    حيث يؤدي التداخل الكبير في المدارات )زيادة الطبيعة التساهمية( إلى خفض درجات الانصهار و

ر عنه رياضي  الإلكترونية في تحديد ثابت العزل الكهربائي، و   من الناحية البنيوية، تساهم الإزاحات الأيونية و   ا هو ما نعب ّ

كلاوزيوس معادلة  خلال  بالخواص    (Clausius-Mossotti)  موسوتي-من  المجهرية  الذرية  الاستقطابية  تربط  التي 

أمر   الضوئية و الصلبة ككل، مما يجعل دراسة الاستقطابية  للمواد  في    اضروري  االكهربائية  البلورية  المواد  لتوقع سلوك 

 [11]. البصرية التطبيقات التكنولوجية و

I-5  تأثير البنية البلورية على الخواص البصرية للمواد الصلبة: 

 على خواصها البصرية، حيث تحدد مجموعة التناظر البلوري  واضحا   ا تؤثر البنية البلورية للمواد الصلبة تأثير 

(Space Group) معاملات الانكسار، مما   عمليات التماثل النقطي القيود المفروضة على موتر السماحية الكهربائية و  و

البصري  التباين  إلى ظهور ظواهر بصرية مميزة مثل  البصري غير    الاستقطاب، و  و ،(Birefringence)  يؤدي  النشاط 

و[12]الخطي   التريكلينيك  )كأنظمة  المنخفض  التناظر  ذات  البلورات  ففي  البصرية    .  الخواص  تظهر  المونوكلينيك(، 

واقوي  ا اتجاهي  ااعتماد  الاستقطاب  اتجاه  باختلاف  الكهرومغناطيسية  للموجات  المادة  استجابة  تختلف  حيث  اتجاه    ، 

للمعاملات البصرية بدلا من المعاملات القياسية    كاملا  اهو ما يتطلب تحليلا موتري   الانتشار بالنسبة للمحاور البلورية، و

 . [13]المستخدمة في المواد متباينة الخواص

الإلكتروني  النطاقي  التركيب  يرتبط  ذلك،  على  بالبنية    ا وثيق  اارتباط (Electronic Band Structure) علاوة 

بريلوين منطقة  في  التناظر  عالية  النقاط  تماثلات  تحدد  البصري   (Brillouin Zone) البلورية، حيث  الانتقال  قواعد 

و وفق  المسموحة  الموجية    ا الممنوعة  الدوال  بتماثل  المحكومة  الانتقال  و[14]لقواعد  المعلمات    .  في  التغيرات  تؤدي 

الطاقة النطاق  فجوة  تعديل  إلى  البنيوي،  التشويه  أو  الضغط  بفعل  سواء  إزاحة    و (Band Gap) الشبكية،  بالتالي 

البلوري    حواف الامتصاص البصري، و التحكم الدقيق في الإجهاد  ستغل في هندسة الخواص البصرية عبر 
ُ
ت هي ظاهرة 

الطورية[15] التحولات  أن  كما   .  (Phase Transitions)،  مواد في  الرباعي  الطور  إلى  المكعب  الطور  من  الانتقال  مثل 

و تالبيروفسكايت،   الكيميائية  الروابط  تنظيم  إعادة  تعكس  البصري  الطيف  في  نوعية  تغيرات  الشبكة    حدث  تماثل 

 . [16] البلورية
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و  و الأبعاد  ثنائية  المواد  و  في سياق  الكمي  الحصر  تأثير  يبرز  النانوية،  الخواص    الهياكل  على  الطبقي  التماثل 

الفلزات الانتقاليةتالبصرية، حيث   ثنائي كالكوجينيدات  و  اقوي  ااعتماد  (TMDs) ظهر مواد مثل  انبعاثها    لامتصاصها 

و الطبقات  عدد  على  عند    الضوئي  مباشرة  إلى  مباشرة  غير  من  الطاقية  الفجوة  لتغير طبيعة  نتيجة  البلوري،  تناظرها 

من فك  (DFT) ن النمذجة الحاسوبية المعتمدة على نظرية دالة الكثافةكمت،  ا أخير   . و[17]الانتقال إلى أحادية الطبقة  

بدقة، مما   (Dielectric Functions)الاستجابة البصرية عبر حساب الدوال العازلة شفرة العلاقة بين البنية البلورية و

 . [18] يوفر أداة تنبؤية قوية لتصميم مواد بصرية مخصصة دون الحاجة إلى الفحص التجريبي المكثف

I-6 الصلبة الضوئية في المواد  طرق تحديد الخواص: 

و التجريبي  المنهجين  تكامل  على  بدقة  الخواص  هذه  تحديد  بيانات   الحسابي،  يعتمد  توفر  المختبر  فقياسات 

النماذجة  توفر  حين  في  فهم واقعية،  مما   اعميق   ا النظرية  الكامنة،  الكمية  و  للآليات  البصرية  التصاميم  موثوقية    يعزز 

 .[06] الأداء العملي الفجوة بين التنبؤ النظري و يقلل

I-6-1  الطرق التجريبية: 

I-6-1-1 العاكسية مطيافية النفاذية و:  

و النافذ  الضوء  نسبة  قياس  على  الطريقة  هذه  واسع   تعتمد  طيف  عبر  الصلبة  العينة  من  يمتد   المنعكس 

البنفسجية من فوق  المرئية  الأشعة  القريبة.    و إلى  الحمراء  طيفيتتحت  البيانات  بصرية  اعالج  نماذج  مثل  ( باستخدام 

فجوة الطاقة المباشرة أو غير    ، وα  الغلاف المغلف أو خوارزميات التطابق العددي( لاستخراج معامل الامتصاص طريقة

و التقنية  المباشرة،  هذه  تتميز  المركبة.  البصرية  وتكاليفها الثوابت  التجريبية  يجعلها بسهولتها  مما     المنخفضة، 
ً
خيارا

 
ً
تأثيرات التداخل في   للفحص السريع للأغشية الرقيقة والمواد الصلبة البلورية، رغم حساسيتها لخشونة السطح و رئيسيا

 .[19] السماكة الطبقات متعددة

I-6-1-2 الإليبسومتري الطيفي: 

تقيس   إذ لتحديد الخواص الضوئية للمواد الصلبة،  التدميرية غير   التقنيات  أدق  من  الطيفي الإليبسومتري   تعد

يعتمد التحليل على مطابقة   .(Δ) والطور  (Ψ) كدالة للزاويتين السعتين التغير في استقطاب الضوء المنعكس عن السطح

بصرية متعددة الطبقات، مما يتيح تحديد سمك الطبقة ومعامل الانكسار ومعامل الخمود   مع نماذج البيانات المقاسة

هذه الطريقة بحساسيتها العالية   تتميز .أو ذات الامتصاص الضعيف  ا، حتى في المواد الشفافة جزئي 0.01±  بدقة تفوق 
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السطحية، تحت  والطبقات  للعينة   لكنها  للواجهات  الطبقية  بالبنية  افتراضات نموذجية دقيقة ومعرفة مسبقة  تتطلب 

 .[20] لضمان دقة النتائج 

I-6-1-3 مطيافية فورييه للأشعة تحت الحمراء : 

تقنية ستخدم 
ُ
في FTIR ت الضوئية  التفاعلات  لدراسة  رئيس ي  الحمراء نطاقي بشكل  تحت  و الأشعة    المتوسط 

حيث تكشف عن اهتزازات الشبكة البلورية، وامتصاص الفونونات، والروابط الكيميائية السطحية. تعتمد على    البعيد

فوريي  تحويل  عبر   
ً
رياضيا وتحويله  التداخل  طيف  يسمح    ةقياس  مما  النفاذية،  أو  الامتصاص  طيف  على  للحصول 

مكملة   الطريقة  هذه  عدّ 
ُ
ت البنيوية.  العيوب  أو  البلورية  الشوائب  ورصد  المنخفضة  الترددات  في  العازلة  الدالة  بحساب 

المواد النانوية ذات    أساسية للتقنيات المرئية، خاصة في تحليل المواد العازلة، وأشباه الموصلات ذات الفجوة الضيقة، و

 .[21]التأثيرات السطحية المهيمنة 

I-6-2 الطرق الحسابية: 

I-6-2-1  نظرية دالة الكثافة: 

الأساس للحسابات الكمومية الحديثة   (Density Functional Theory - DFT) تشكل نظرية دالة الكثافة

البصرية للمواد الصلبة، إذ تستبدل دالة الموجة متعددة الجسيمات بكثافة    الخاصة بدراسة الخصائص الإلكترونية و

من خلال إيجاد حلول ذاتية الاتساق لمعادلات   إلكترونية موضعية، مما يساهم في تقليل التعقيد الحسابي بشكل كبير. و

الإلكترونية، وكوهنشام النطاقات  بتركيب  التنبؤ  النظرية  و   ، تستطيع هذه  الحالات،  الأولية    كثافة  الخطية  الاستجابة 

على الرغم من فعاليتها الكبيرة في   بذلك أساسًا لتقدير الدالة العازلة ضمن نطاقات التردد المنخفضة. و  ةللمواد، موفر 

للتقريبات المستخدمة في   ةدراسة الأنظمة متعددة الذرات، فإنها تعاني من قصور معروف في تقدير فجوات الطاقة، نتيج

 .[22] الترافق، مما يستدعي توظيف تصحيحات أو طرق متقدمة للحصول على طيف بصري أكثر دقة حد التبادل و

I-6-2-2  قريبتGW  سالبيتر -معادلة بيث و:  

-بيث  لمعادلة  حل  إيجاد  و  تصحيحات طاقة الإثارة،   لتقدير(GW-BSE Approach)   التوليفبين تقريب   يمثل

تفاعل (BSE) سالبيتر  النظري ا  المعياري   المقياس   الفجوة،-الإلكترون   لوصف  التنبؤ  الضوئية    بالخصائص  لحاليفي 

الصلبة للمواد  الحسابي  يسمح.الدقيقة  الإطار  تعدد  بمحاكاة   هذا  إلى    يفض ي   مما   واضح،  بشكل   الجسيمات   تأثيرات 

  أو التأثيرات   الكبيرة  الانعكاسية،خاصة في المواد ذات الفجوات  و  للدالة العازلة، أطياف الامتصاص  مضبوطة  حسابات
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  يقيد   الثقيل  الحسابي عبئها  أن   غير   التجريبية،  المشاهدات   مع ا  متفوقا  كمي ا تطابق  المقاربة  هذه  تقدم  .البارزة  الإكسيتونية 

 . [23]  المركبة  الخلوية الوحدات  أو  الضخمة  التراكيب على استخدامها

I-6-2-3  دالة الكثافة المعتمدة على الزمن:  

الكهرومغناطيسية المتغيرة بمرور    للمجالات  الإلكترونية  المنظومة  استجابة  لتناول   القياسية  DFT  نظرية  توسّع

الحركية و  ترتكز  الزمن، مما يمكن من تقدير السمات الضوئية  بفعالية حسابية.    TD-DFTالاستجابات غير الخطية 

(Time-Dependent DFT - TD-DFT)  رونج مبرهنة  زمني-على  المتطور  الإلكتروني  التركيز  لربط  بالجهد    اغروس 

  الاستقطابية في التركيبات الجزيئية و  زوال الطاقة للإلكترونات، و  هو ما يسمح بتمثيل طيف الامتصاص، و   الخارجي، و 

، فإن مدى صحتها يتوقف  GW-BSE  المواد الصلبة متوسطة النطاق. على الرغم من تفوقها في الكفاءة مقارنة بأساليب

و للتبادل  التقريبي  الجهد  انتقاء  على  قد    بشكل جوهري  الذي  الأمر  بالزمن،  المرتبط  في ي الارتباط  نظامية  أخطاء  سبب 

 . [24] تدالممارة ذات الطابع الشحني ث وصف الحالات الم

I-7  الصلبة الضوئية في المواد الخواص دراسة أهمية : 

و التطبيقية  الفيزياء  في  استراتيجية  أهمية  الصلبة  للمواد  الضوئية  الخواص  هندسة    تكتسب 

الإلكترونية حيث الأجهزة، البنية  الطاقة،  تعكس  و،  فجوة  الضوء  امتصاص  البلورية  آليات  الشبكة  داخل    .تشتته 

مثل تعتبر الانكسار  ؛معاملات  الخمودn  معامل  معامل   ،  k  العازلة  و الخلايا     ε(ω)  الدالة  لتصميم  مؤشرات حاسمة 

 الطلاءات البصرية المتقدمة.   الشمسية، الثنائيات الباعثة للضوء و

الإلكتروني وت في فهم السلوك  أساسية  الصلبة ركيزة  للمواد  البصرية  الخواص  للمادة على    عد دراسة  البنيوي 

و )الحقيقية  الكهربائية  السماحية  مثل  رئيسية  بصرية  معاملات  توفر  حيث  المجهري،  معامل    المستوى  التخيلية(، 

، نافذة تحليلية دقيقة لربط البنية  ناقلية الضوئية  و  الانكسار، معامل الإخماد، الانعكاسية، الامتصاصية، دالة الفقد

للمادة   الكهرومغناطيسية  بالاستجابة  خلال    و.  [25]الإلكترونية  سابقامن  علينا  مرت  التي  المتعددة  يمكن   ، الطرق 

استنتاج هذه الخواص بدقة عالية حتى تحت تأثير الضغوط أو درجات الحرارة المنخفضة، مما يُسهم في توجيه تصميم  

مواد جديدة ذات كفاءة بصرية محسّنة لتطبيقات متقدمة في مجالات البصريات الإلكترونية، الخلايا الشمسية، أجهزة  

 .[26] الحساسات الضوئية الليزر، و

التباين   كشف  من  المتماثلة  غير  البلورات  في  البصرية  للخواص  الاتجاهية  التحليلات  ن 
ّ
مك

ُ
ت ذلك،  على  علاوة 

المختلفة، و البلورية  بالمستويات  المرتبط  الم  البصري  البصرية  الخصائص  ذات  المواد  في هندسة  أمر جوهري  هة،  وج هو 
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الأبعاد   ثنائية  المواد  و [27]مثل  الكهربائية  للسماحية  التخيلية  المكونات  بين  الربط  أن  كما  الطاقة    .  تبدد  عمليات 

و  يعزز الضوئية   الإشعاعي  غير  الامتصاص  آليات  آفاق  فهم  يفتح  مما  البصري،  فقد ضوئي    االفقد  ذات  مواد  لتطوير 

سهم الدراسات البصرية المحوسبة المعتمدة على الفحص عالي  تفي هذا السياق،    منخفض في نطاقات طيفية مستهدفة. و

قواعد البيانات المفتوحة في تسريع عملية الفرز الأولي للمواد الواعدة    و (High-Throughput Screening) الإنتاجية

الزمن اللازم للتطوير المادي، بما يتوافق مع منهجيات البحث الحديثة القائمة على المحاكاة المتقدمة    تقليل التكاليف و  و

 .[28] دون الاعتماد المسبق على التحقق التجريبي 

الهندسة    أخيرا، يكتسب التحليل الكمي للخواص البصرية أهمية متزايدة في سياق التكامل بين فيزياء المواد و  و

و النانوية  للمواد  البصرية  الاستجابة  ربط  يمكن  حيث  الفوقية   البيئية،  مناخية   (Metamaterials) الهياكل  بظروف 

أنظمة التبريد الإشعاعي    قاسية، مثل تلك السائدة في المناطق الصحراوية، لتقييم أدائها في تطبيقات الطاقة المتجددة و

بالتالي، فإن دراسة الخواص البصرية للمواد الصلبة لا تمثل فقط أداة تشخيصية لفهم البنية الأساسية    . و[29]النهاري  

التطبيقات التكنولوجية    الحوسبة المتقدمة من جهة، و  بين الفيزياء النظرية و  ا استراتيجي  اجسر   اأيض   تشكلللمادة، بل  

 .[30] الطاقي من جهة أخرى  المستدامة في عصر التحول الرقمي و

I-8 الخواص البصرية كـبصمة بلورية: 

لما تم استعراضه في هذا الفصل، نجد أن الخواص البصرية للمادة الصلبة ليست مجرد أرقام عارضة،    خلاصة

مفهوم   يبرز  هنا،  ومن  الداخلية.  وطاقتها  المادة  بنية  بين  فريد  لتداخل  النهائية  المحصلة  هي  البلورية "بل    البصمة 

"(Optical Fingerprint) هذه البصمة في ثلاثة أبعاد متكاملة ظهركخلاصة استنتاجية لهذا الطرح النظري، حيث ت: 

في تصنيف الطيف، فإن استجابة المادة لتردد معين دون غيره تكتنز معلومات عن    :التوقيع الطيفي الفريد  -أ( 

و الطاقة"  امتصاص    "فجوة  طيف  مادة  لكل  يجعل  للطاقة  الانتقائي  الانتقال  هذا  )الفونونات(.  الشبكية"  "الاهتزازات 

 كبصمة الإصبع التي تميز الإنسان عن غيره
ً
 .خاص بها، تماما

الآليات أن تفاعل المادة مع الضوء محكوم بقوانين صارمة؛  هذه    توضح  :الكلاسيكية  الهوية الكمومية و   -ب( 

فوجود "الإكسيتونات" أو حدوث "تشتت رامان" يعكس الترتيب الذري الدقيق ونوع الروابط الكيميائية. هذه الآليات هي  

 .التي تمنح المادة "شخصيتها" البصرية التي تميزها في الفحص المجهري والطيفي
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و   -ج(  الهندسيّة  أو    في  :الاتجاهية  البصمة  باللون  تكتفي  لا  البصمة  هذه  أن  نجد  الأبعاد،  ثلاثي  التمثيل 

 هندسية )كفصوص معامل  
ً
الطاقة، بل تمتد لتشمل "الشكل الفراغي". فالمواد متباينة الخواص ترسم في الفضاء أسطحا

 لا يتجزأ من هوية المادة
ً
 .يونغ( تعكس تماثل الشبكة البلورية؛ مما يجعل "اتجاه" التفاعل مع الضوء جزءا

التوصيف تقنيات  من  يجعل  ما  هو  بلورية   
ً
بصمة الضوئية  الخواص  اعتبار  كـ( إن  التجريبية   و  FTIR سواء 

 .بنيتها خواص أدواتٍ لا غنى عنها؛ فهي لا تكتفي بوصف المادة، بل للكشف عن DFT )الإليبسومتري، أو الحسابية كـ

 



 :  ثانيالفصل ال

 

 مركب نيتريد الألمنيوم و دراسات سابقة 

 

II-1  :مقدمــــــــــــــــــــــــــــــة 

الألمنيوم  نيتريد  لمركب  مركبة  دراسة  الفصل  هذا  الب (AlN) يتناول  الجوانب  و نيويتغطي  الكيميائية،    ة، 

خصص القسم الأول لعرض  ي.  انظري و  ابتوصيفه تجريبي   اهتمتالبصرية، مع استعراض منهجي للدراسات السابقة التي  

البحثية المنشورة، موضح أهم نتائجها بشكل منفصل. يلي ذلك قسم الخلاصة   فيها منهجية كل دراسة و  اأبرز الأعمال 

التطبيقية ويالذي   إليه الأدبيات تحت ثلاثة عناوين فرعية: أهمية المركب  البنائي و جمل ما توصلت    العلمية، التركيب 

ختتم الفصل بتحديد الفجوة البحثية  و في الأخير يالخواص البصرية المستخلصة من الدراسات السابقة.    الكيميائي، و

 .تحليل اتجاهي متكامل لبحث مقترح يملأ هذا النقص عبر نمذجة متقدمة و االقائمة، تمهيد 

II-2 الدراسات السابقة حول مركب نيتريد الألمنيوم : 

قد أسهمت كل دراسة في بناء فهم    و ،AlN  النظرية المستخدمة لدراسة خصائص  تعددت المناهج التجريبية و 

 :الكهربائي. فيما يلي عرض مفصل لأبرز هذه الأعمال تراكمي لسلوكه البصري و

   :1973 [31] زملاؤه و   Slack, G. Aدراسة  -1

لبلوراتبإجراء    قاموا الحراري  للتوصيل  تجريبية  الحراري   AlN قياسات  التدفق  طريقة  باستخدام  أحادية 

النقي عند   هذا المركبقيمة التوصيل الحراري النظري لـ  يدحدإلى ت  فتوصلوا  .الثابت، مع تحليل نظري لتشتت الفونونات

300 K  320بـ W/m·K ، و  نسبت  و الشوائب  على  الفونونات  تشتت  إلى  العملية  العينات  في  الفراغات   الانخفاض 

 .K 150فوق  الغالبةفونون هو الآلية -أثبتت أن تشتت الفونون  الذرية، و

   : [32]1999 زملاؤه و  Ambacher, Oدراسة  -2

الزوايا متعدد  الطيفي  الإليبسوميتري  قياسات  على  بقيا (VASE) اعتمدت  الكهربائية  سمقترنة  هول  ات 

بتقنية AlN لأغشية مُرسّبة  الموازي  إذ    MOCVD.  رقيقة  الاتجاهين  بين  العازلة  الدالة  في  واضح  تباين  عن  كشفت 

انكسار يتراوح بين   ،eV 6.0  حددت فجوة طاقة مباشرة قريبة من  العمودي للمحور السداس ي، و و  مع تسجيل معامل 

 .أكدت تأثير عيوب الشبكة البلورية على اتساع نطاق الامتصاص  في المدى المرئي، و 2.18 و 2.10
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   : 2004 [33] زملاؤه و  Paszkowicz, Wدراسة  -3

على مساحيق فائقة النعومة   (Rietveld refinement) تحليل حيود الأشعة السينية عالي الدقةتم من خلالها 

 في طور الورتزايت بـ  مركب الأول ثوابت الشبكة لـ  بذلك ثم قياس  .لتحديد ثوابت الشبكة البلورية بدقة GaN و AlN من

a = 3.110 Å  و c = 4.980 Å   300عند Kو الداخلية  تحديد    ،  البنية  دأك  و ،u = 0.382المعلمة  استقرار  ت 

 .السداسية تحت الظروف القياسية

   : 2012 [34]زملاؤه و  Rinke, Pدراسة  -4

إطار ضمن  الأولى  المبادئ  حسابات  بيتي GW استخدمت  بمعادلة  متبوعة  النطاق،  بنية     سالبيتر -لتصحيح 

(BSE)   رتبذلك   . لمراعاة تأثيرات الإكسيتون في الطيف البصري دِّّ
ُ
 0.05 ± 6.20 بقيمة فجوة طاقية مباشرة قدرها   ق

 eV عند نقطة  Γ ، العازلة التخيلي من الدالة   و ، eV 10.7 و ،8.4 ، 6.2  عند  2ε وحددت ثلاث قمم حرجة في الجزء 

التوصيل، مع إثبات أن تأثيرات الإكسيتون تزيح حافة   كل قمة إلى انتقالات إلكترونية محددة بين نطاقات التكافؤ و بلغت

  eV 0.15.الامتصاص نحو طاقات أقل بنحو

   :2018 [35] زملاؤه  و  Tsunemi, Kدراسة  -5

ركائز على  الدقة  عالية  إليبسوميتري  قياسات  مع   AlN طبقت  محددة،  بلورية  اتجاهات  ذات  البلورة  أحادية 

البصرية المعاملات  لاستخراج  المحور  ثنائية  رياضية  النتائجمن   .نمذجة  ت   أهم  الدراسة  المزدوج  ديرقهذه   الانكسار 

(birefringence)   بـ Δn ≈ 0.025 400  عند طول موجي nm، أكدت أن معامل الانطفاء  و k   يرتفع بشكل غير خطي

انزياح الذرات عن المواقع المثالية في   و Al–N ربطت التباين الاتجاهي بدرجة استقطاب الرابطة  و ،eV 6.1  بعد تجاوز 

 .الشبكة السداسية

   :2019 [36] زملاؤه و  Xu, Yدراسة  -6

لبلوراتتم   GW باستخدام طريقة الحراري  التوصيل  العيوب  ،AlN  قياس  الفونونات على  مع نمذجة تشتت 

 W/m·K 186إلى  K 100عند   W/m·K 674 وجدت أن التوصيل الحراري ينخفض منف  .الحدود الحبيبية  الذرية و 

و K 400عند   العامل   ،  الألمنيوم هو  الفونونات على فراغات  أن تشتت  التوصيل عند درجات    الرئيس ي أثبتت  تقليل  في 

 .الحرارة المرتفعة
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   :2019 [37] زملاؤه و  Zagorac, Dدراسة  -7

الهجينة لدراسة الخصائص   B3LYP دالة  و CRYSTAL17 حسابات ميكانيكا الكم باستخدام كود  ةطريق  

  الورتزايت، و لطورَي ijC ثوابت المرونةأين تم حساب  .  GPa 50  تحت ضغط هيدروستاتيكي يصل إلى AlN الميكانيكية لـ

ضغط مقارب    كشفت عن انتقال من السلوك الهش إلى اللدن في طور الورتزايت عند  الصخور الملحية، و  الزنك بليند، و

 .عند الضغط الجوي  GPa 135يقترب من  G معامل القص  و GPa  345يقارب E حددت معامل يونغ و ،GPa 35إلى 

   :2020 [38] زملاؤه  و  Yamamoto, Aدراسة  -8

العميقة البنفسجية  امتصاص الأشعة فوق  قياسات  بين  نطاق    DFT+GW  محاكاة  و (DUV) جمعت  على 

بريلون  ،eV 0.5-15  طاقي منطقة  في  الحرجة  النقاط  لتحديد  دقيق  طيفي  تحليل  تقديم  مع  إستطاعت  خريطة  .بذلك 

 1.2 الذي يتجاوز  α حسبت معامل الامتصاص  أكدت مواقع القمم الثلاث الرئيسية، و  طيفية كاملة للدالة العازلة، و 

 1-cm 5108  عند eV، القاعدية    بين المستويات المنشورية و  %  8أظهرت أن استجابة العازل تختلف بنسبة تصل إلى    و

 .عند الطاقات القريبة من الفجوة

   :2021 [39] زملاؤه  و  Li, Qدراسة  -9

التمت   عابواسطة  ضغط  تحت  الموقع  في  صوتية  فوق  عينات GPa 15 حتى  لقياسات  دون  h-AlN على 

 د معامل الحجميحدفتم من خلال ذلك ت  .، مع تحليل معادلة الحالة باستخدام نظرية الإجهاد المحدودملبدةميكرونية  

 = 293.1 GPa S0K141.9 =  معامل القص  و GPa 0G، ــــــحسبت التوصيل الحراري الص   و ـــ ـــ ـــــ ـــــــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ  acousticλ 196 =وتيــ

W/m·K  درجة ديباي و K= 1006  0θ. 

   :[40]  2023زملاؤه  و  Wang, Lدراسة  -10

مع نمذجة موتر العزل الكهربائي ثلاثي  (Synchrotron Polarimetry) استخدمت استقطاب ضوئي متزامن

العكس ي الفضاء  في  البصرية  الأسطح  رسم  على  وركزت  بذلك  الأبعاد،  لمعامل  .  الأبعاد  ثلاثي  شبه  تمثيل  أول  أنتجت 

إلى أن التمثيل الكامل    أشارت و ، (eV 5.9)كدالة للاتجاه البلوري، لكنه اقتصرت على طاقة فوتونية ثابتة n الانكسار

 .عبر طيف طاقي متغير لا يزال غير متوفر، مما يعقد نمذجة الأجهزة الموجية الاتجاهية

   :[41]  2025زملاؤه و  Chen, Yدراسة  -11

بيانات قواعد  على  المدربة  الآلي  التعلم  خوارزميات  الانعكاس   ،DFT  وظفت  قياسات  عبر  تجريبي  تحقق  مع 

أغشية على   
ً
زاويا التوجهات AlN المستقطب  بذلك  متعددة  فهي  تغير  .  مع  البصرية  القمم  بانزياح  عالية  بدقة  تنبأت 
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  أكدت أن النمذجة الحالية تفتقر إلى استخراج منحنيات التقاطع التحليلية بين الأسطح البصرية و   الاتجاه البلوري، و

 .هو ما يحد من القدرة على تصميم مرشحات ضوئية بلورية ذات انتقائية اتجاهية المستويات البلورية المحددة، و

   :Ioffe Institute Database   [42] 2025دراسة -12

،  مركبمرجع حول الخصائص الفيزيائية لـ  200النظرية من أكثر من    تجميع منهجي للبيانات التجريبية وتم هنا    

و الوحدات  توحيد  توفير    .المعايير  مع  الدالة  فتم  الطاقة،  فجوة  المرونة،  معاملات  الشبكة،  لثوابت  مرجعية  جداول 

 .التوصيل الحراري، مع تحديد نطاقات عدم اليقين لكل معلمة حسب منهجية القياس  العازلة، و

II-3  مركب نيتريد الألمنيوم: 

 ، يمكن التعرف على التالي:سابقًا المقدمة  دراسات السابقة لخلاصة 

 II-3-1 نيتريد الألمنيوم أهمية مركب : 

تكمن أهميته    البصرية المتقدمة، و  عد نيتريد الألمنيوم من المواد الاستراتيجية في هندسة الأجهزة الإلكترونية وي

 :في عدة محاور مترابطة

  انبعاث و (eV 6.2~) تتيح فجوته الطاقية المباشرة   (DUV):تطبيقات الأشعة فوق البنفسجية العميقة  -أ(

  دون الحاجة إلى مواد سامة أو تبريد معقد، مما يجعله الركيزة الأساسية لمصابيح  nm 210 ≥ كشف ضوء بطول موجي

DUV، [38,34] مطيافيات الاستشعار البيولوجي أجهزة التعقيم الضوئي، و و . 

إلى  -ب( يصل  استثنائي  حراري  بتوصيل  يتميز  الأداء:  عالية  الإلكترونيات  في  الحرارة  في   W/m·K 320 إدارة 

 ، مما يجعله الركيزة المثالية لتبديد الحرارة في ترانزستوراتاضعف  20على السليكون بأكثر من    االبلورات الأحادية، متفوق

HEMT [37,31] أشباه الموصلات واسعة الفجوة عالية التردد و. 

صلابة ميكانيكية    و pm/V)≈ 5.1  ₃₃(d ضغطية مرتفعو الميكانيكية: معامل كهر  ضغطية وو الخواص الكهر   -ج(

الدقيقة ،(GPa 25~)  عالية الراديوية  للمرشحات  يؤهله  المستشعرات    و ،(RF BAW/SAW filters)  مما 

 . [37,32]مشغلات الموجات الصوتية السطحية  و ،(MEMS) الكهروميكانيكية

يسمح بنمو هياكل متغايرة ذات    AlGaN  و GaN النمو الطبقي: تقارب ثابت الشبكة مع التوافق الشبكي و  -د(

 .[42,38]  أجهزة الاستشعار الضوئية المدمجة  و DUV هو أمر حاسم في تصنيع ليدات  كثافة عيوب منخفضة، و

و  -ه( البيئي  حتى  الثبات  للأكسدة  عالية  مقاومة  و C° 1000<   الإشعاعي:  و ،  بصري  تحت   ثبات  كهربائي 

 .[42,37]ة البيئات القاسي المفاعلات النووية، و  لتطبيقات الفضاء، و  ا، مما يفتح آفاقالإشعاع المؤين 
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II-3-2 الكيميائي التركيب البنائي و: 

ينتمي إلى المجموعة    و ،(Wurtzite)  عند الظروف القياسية في البنية السداسية من نوع الورتزايت AlN يتبلور 

ــــمع نسب ،  c ≈ 4.980 Åو   a ≈ 3.110 Å. تتحدد ثوابت الشبكة بـ186رقم   P6_3mc الفراغية  ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ــ ــ   c/a ≈ 1.60   ةــ

السطوح   الرباعي  للترابط  المثالية  الهندسية  القيمة  من  و  .[42,33]تقترب  نيتروجين  بأربع ذرات  ألمنيوم  ذرة  كل   ترتبط 

مشكل صحيح،  تساهمية   ةالعكس  الكهربائية  -شبكة  السالبية  في  الفرق  يساهم  حيث  مختلطة،  في   (1.43)~أيونية 

 توليد عزم ثنائي قطب داخلي قوي.   استقطاب الرابطة و

 

  عند الظروف القياسية في البنية السداسية من نوع الورتزايت: البنية البلورية لنتريد الالمينيوم (II-1)الشكل

(Wurtzite) المنتجة باستخدام برنامج Vesta 

 

القاعدي   المستوى  الاتجاهية:  الخواص  يحددان  رئيسيين  بلوريين  مستويين  على  البنية   و  (0001)تحتوي 

، (100)تجدر الإشارة إلى أن المستويات المذكورة في الطلب بالترميز المكعبي   .  (112̅0)  و (101̅0) المستويات المنشورية

و  ا قابل هندسيت  (111)،  (110) التوالي،  السابقة على  السداسية  البلوري    المستويات  التحليل  في  اعتماده  هو ما سيتم 

   .[42,35]الفيزيائية  لضمان الدقة الرياضية و

النيتروجين  النقطية )كفراغات  العيوب  دورا   (O, C, Si) الشوائب  و iAl ذرات الألمنيوم البينية و )NV تلعب 

الاستجابة العازلية، خاصة عند التشويب المتعمد أو التعرض    معامل الامتصاص، و  في تعديل فجوة الطاقة، و  امحوري

 . [37,36]لمعالجات حرارية
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II-3-3 الخواص البصرية : 

توافق المراجع  دراسات  لـ  ا أظهرت  البصري  السلوك  حول  دقة  AlNمنهجيا  يعكس  كمي  تباين  وجود  مع   ،

 :ظروف النمو القياسات و

  تتسم ببنية اتجاهية واضحة، حيث يزداد الجزء التخيلي )ω(2ε i+  )ω(1ε=  )ωε( الدالة العازلة المركبة   -أ(

 2ε6.2~بشكل حاد عند eV  8.5 تقريبا  مع الفجوة المباشرة، تليه قمم ثانوية عند   امتوافق eV–8.4 10.7–   اـتقريبـ  و

10.8  eVناتجة عن انتقالات عند نقاط التماثل M وK   [38,34]في منطقة بريلون . 

الانكسار  -ب( بين   n معامل  و  2.22  و  2.15يتراوح  المرئي،  المدى  تدريجي   في  من    اينخفض  الطاقة  اقتراب  مع 

الانطفاء معامل  يرتفع  بينما  البنفسجية،  فوق  إلى   k الأشعة  الصفر  من  قريبة  قيم  مما    2.5<من  الفجوة،  تجاوز  بعد 

 . [35,32]يعكس طبيعة الانتقالات الإلكترونية المباشرة

الامتصاص  -ج( طاقات cm 510-1 يتخطى α معامل  إلى   ،eV 7<  عند  يصل  اتجاهي  اعتماد  بين   %  8مع 

 .  [40,38]المنشورية عند الطاقات القريبة من القمم الحرجة المستويات القاعدية و

يزداد قرب الانتقالات الحرجة    في المدى الطويل، و  0.04–0.02بـ  يقدر   (Birefringence) التباين البصري   -د(

 [42,35]التوصيل عند تغير اتجاه انتشار الضوء بسبب اختلاف تماثل الدوال الموجية للإلكترونات في نطاقات التكافؤ و

محدودية التمثيل الحالي: تركز معظم الدراسات على منحنيات أحادية البعد )طاقة فقط( أو مقارنة ثنائية    -ه( .

المستويات البلورية    مع غياب تحليل كمي لـمنحنيات التقاطع بين الأسطح البصرية و ،(c  الاتجاه )عمودي/موازي للمحور 

 . [41,40]مواقعها كدالة للاتجاه الزاوي داخل كل مستوى  المحددة، أو تحديد دقيق لاتساع القمم و

II-4 الفجوة الدراسية: 

، تبرز فجوة منهجية واضحة تتمثل  AlN  البصرية لمركب  رغم الكم المعرفي الغني حول الخصائص الفيزيائية و

  كدالة مشتركة و  .... و غيرها، 1ε  ،2ε  ،n  ،k  ،α ،R؛  في عدم وجود تمثيل ثلاثي الأبعاد شامل للمعاملات البصرية الأساسية

 :متزامنة لكل من

 ذات القمم لكل معامل. الطاقة الفوتونية عند  -(1

 إسقاطات واضحة لهذه المجسمات على أوجه المكعب البلوري. -(2

 .(111)   ، و(110)، (100)ذات الدلالة الهندسية البلورية الرئيسية المستويات   مع  منحنيات تقاطعها -(3
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تقتصر الأدبيات الحالية على تحليلات أحادية أو ثنائية الأبعاد، مما يعيق الفهم الكمي لكيفية استجابة المركب  

و الفوتونية  الطاقة  تغير  عند  للقمم    للضوء  دقيق  منهجي  تحديد  إلى  المجال  يفتقر  كما  متزامن.  بشكل  البلوري  الاتجاه 

إلى تمثيل كل معامل بصري على    كدالة للاتجاه، و (FWHM) أعرض-اتساعها النصف  مع تتبع انزياحها و  البصرية المهمة

و المتعامدة،  إسقاطاته  مع  الأبعاد  ثلاثي  و  سطح  التحليلية  التقاطع  منحنيات  البلورية    حساب  المستويات  مع  الرقمية 

أمام النمذجة الدقيقة للأجهزة البصرية الاتجاهية مثل الموجات الدليلية البلورية،    اتقني اعد هذه الفجوة عائقتالمذكورة.  

قترح سد هذه الفجوة  ن.أجهزة الاستشعار الطيفي المدمجة التي تعتمد على الانتقائية الزاوية   المعدلات الكهروبصرية، و  و

 وضح أكثر في الفصلين القادمين من الدراسة.تتعبر منهجية متكاملة 



 

 

 :  لث ثاالفصل ال

 

متعدد البلورات و عند ركب نيتريد الألمنيوم دراسة الخواص الضوئية لم

 ات ه أهم المتج 

 

III-1 :مقدمــــــــــــــــــــــــــــــة 

الألمنيوم  هذا  يتناول   نيتريد  لمركب  البصرية  المعاملات  تغيرات  دراسة  واسع    (AlN)الفصل  طاقي  مدى  عبر 

وللفوتونات الحرجة  الطيفية  القمم  تحديد  بهدف  بشقيها    ،  الكهربائية  العازلة  الدالة  من:  لكل  لها  الموافقة  الطاقات 

  الناقلية الضوئية بشقيها الحقيقي و   الانعكاسية و ،  الانطفاء، معامل الامتصاص،  التخيلي، معامل الانكسار    الحقيقي و 

 .مناقشتها سرد مختصر لمنهجية الحساب المعتمدة  يسبق عرض النتائج وإذ  دالة التبدد. أخيرا  التخيلي، و

III-2 بية لحساب الخواص البصريةالمنهجية الحاس: 

برامج باستخدام حزمة  العمل  هذا  في  الحاسوبية  الحسابات  إجراء جميع    ا اعتماد  و Materials Studio تم 

كود الكثافة CASTEP (Cambridge Serial Total Energy Package) على  دالة  على نظرية   (DFT) المعتمد 

(Density Functional Theory)المستوية الموجات  إطار  خضعت    و    (Plane-Wave Basis Set) [43].ضمن  قد 

 ،BFGS  باستخدام خوارزمية  (Geometry Optimization) التراكيب البلورية الأولية لعملية تحسين هندس ي كاملة

و الذرية  القوى  تقليل  تم  الخواص    حيث  أن  يضمن  مما  الدنيا،  الطاقة  حالة  إلى  الوصول  حتى  الشبكية  الإجهادات 

ستخلصة تعكس السلوك الفعلي للمادة في حالتها المستقرة ديناميكي
ُ
 .  [44]ا البصرية الم

و  و التبادل  تأثيرات  تقري ،(Exchange-Correlation Effects)  الارتباط  لوصف  اعتماد  ــــــتم  ـــ ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ  ب ــ

GGA-PBEsol (Generalized Gradient Approximation revised for solids)، خصيصامهو    و  صمم 

و الشبكية  المعلمات  دقة حساب  و  لتحسين  الصلبة  المواد  في  التماسك  بتقريبات  طاقات  مقارنة  البلورية     المسطحات 

GGA    قد أثبتت الدراسات السابقة تفوق تقريب  . و [45]التقليدية PBEsol   في التنبؤ الدقيق بفجوات النطاق الطاقة

المركبات الأيونية، مما يجعله الخيار الأمثل للدراسات التي تستهدف ربط البنية    الخواص البصرية لأشباه الموصلات و  و

 . [46]المجهرية بالاستجابة الكهرومغناطيسية
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تم تعيين طاقة   ،(Truncation Errors)  من أجل ضمان تقارب عالٍ للدوال الموجية وتقليل أخطاء الاقتطاع

هي قيمة تتجاوز المعايير القياسية لضمان    للموجات المستوية، و eV 630 عالية القيمة تبلغ (Cut-off Energy) قطع

إلى ذلك، تم استخدام شبكة كثيفة من نقاط[47]استقلالية النتائج عن حجم مجموعة الأساس   بأبعاد    k . بالإضافة 

مما يُحسّن دقة   ،Monkhorst-Pack  لمخطط  اوفق (Brillouin Zone) لأخذ عينات من منطقة بريلوين  16×20×20

 للانتقالات البصرية بين النطاقات الإلكترونية
ً
 دقيقا

ً
 . [48] التكامل العددي للدوال العازلة ويضمن وصفا

واأخير  المعقدة  الكهربائية  السماحية  ذلك  في  بما  البصرية،  الخواص  حساب  تم  و  ،  الامتصاص    معاملات 

تأثيرات المجال المحلي  الانعكاس، ضمن تقريب الاستجابة الخطية و في المرحلة  (Local Field Effects) دون تضمين 

اللف النموذج ليشمل تصحيحات  إمكانية توسيع  الثقيلة   (Spin-Orbit Coupling) مدار-الأولى، مع   . و[49]للمواد 

  ا اختيار مدروس للدوال الأساسية، إطار   مة ومحكتوفر هذه المنهجية الحاسوبية المتكاملة، المعتمدة على معايير تقارب  

 للتنبؤ الكمي بالخواص البصرية و
ً
  [50]للمواد الواعدة في تطبيقات البصريات الحديثة المدروستوجيه التصميم   موثوقا

III-3  عرض و مناقشة النتائج : 

III-3-1 دراسة دالة العزل الكهربائي : 

في   يتمثل  للمواد  البصرية  أو  الضوئية  للخصائص  الحقيقي  الواصف  أن  المعلوم  أو   ε(ω) العزل   دالة من 

ثاني و  1ε(ω) حقيقي أول هو تابع مركب يتشكل من جزئيين تردد، الذي اللغاز الإلكترونات المتعلق بالسماحية الكهربائية 

 : ]51[. حيث يكتب كالتالي 2ε(ω)  تخيلي

𝛆(𝛚) = 𝛆𝟏(𝛚) + 𝒊𝛆𝟐(𝛚)                                      (𝐈𝐈𝐈 − 𝟏) 

III-3-1-1  الجزء الحقيقي من دالة العزل الكهربائيدراسة : 

الحقيقي  الجزء  تخزين   1ε(ω) حيث يصف  و  الإلكترونية  الشبكة  باستقطاب  المرتبط  التبديدي  غير  السلوك 

 :Kramers–Kronig [52]، و هو الذي يحسب من علاقة الطاقة

𝛆𝟏(𝛚) = 𝟏 +
𝟐𝑷

𝛑
∫

𝛚′𝛆𝟐(𝛚′)

𝛚′𝟐 − 𝛚𝟐

∞

𝟎

𝐝𝛚′                  (𝐈𝐈𝐈 − 𝟐) 

التميز  هذه   تميز،  البلورات دون  لكل  التخيلي  العلاقة صالحة  الجزء  قيمة  على  اعتمادها  من  يأتي  الحقيقة  في 

)ω(2ε  بين التشتت و الامتصاص و    اسببي  االذي يختلف حسب التناظر البلوري. هذا الترابط بين الدالتين يضمن اتساق

 .[53]نهجية الميؤكد موثوقية النتائج العددية المستخلصة من 
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 (eV 1   )أقل من  اظهر القيم الساكنة للجزء الحقيقي من السماحية الكهربائية عند الطاقات المنخفضة جدت

قيمة  اواضح  ا اتجاهي  اتباين تسجل  و  4.04، حيث  البلورات،  متعدد  و[010]  و  [100] للاتجاهين    3.99  لحالة   ،  4.14  

تفاوت[001]للاتجاه   الترتيب  هذا  يعكس  الاتجاه    ا.  تفوق  مع  البلورية،  الاتجاهات  بين  الإلكتروني  الاستقطاب  قابلية  في 

-1)مقارنة بالاتجاهات الأساسية )الشكل%    3.8  في تخزين الطاقة الكهربائية الساكنة بنسبة تصل إلى  [001]المحوري  

III)). 

 

،  [100]متعدد البلورات و في الإتجاهات  AlN: تغيرات الجزء الحقيقي من دالة العزل الكهربائي لمركب ( III-1)الشكل

 eV 30و  0بتغيرات طاقة الفوتون الساقط بين  [001]و  [010]
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من    النطاق  في  الفوتون  طاقة  ارتفاع  قيم ، eV 9إلى  1مع  المدروسة،   1ε تزداد  الحالات  لجميع  رتيب  بشكل 

تقارب طاقة  عند  العظمى  القيم  تبلغ  الاتجاهي.  الترتيب  نفس  على   
ً
إلى   ، eV 8.8محافظة تصل  لمتعدد   8.63حيث 

و[010[/]100]للاتجاه    8.55البلورات،   دوماIII-1))الشكل  [001]للاتجاه    8.67 ،  تعزيز ي (.  (  إلى  السلوك  هذا  عزى 

المرتبطة   الإلكترونات  استجابة  تزداد  حيث  الساقط،  الكهربائي  المجال  تردد  زيادة  مع  الإلكتروني  الاستقطاب  آليات 

 .للتغيرات السريعة في المجال

حوالي عند  الحرجة  الطاقة  تجاوز  محور   1ε تدخل  ،eV 9  بعد  تعبر  حيث  وحاد،  سريع  انخفاض  مرحلة  في 

و تزيد عن  الصفر  معدني،   .eV 13.5  تصبح سالبة عند طاقات  إلى سلوك شبه  المادة  انتقال  إلى  السالبة  القيم  تشير 

لاحظ أن  ي(.  ( أيضاIII-1))الشكل(  ا تصبح الانعكاسية عالية جد   حيث تفقد القدرة على استقطاب الشحنات بفعالية و

أطول بنحو[  001]الاتجاه   لفترة  اختلافا eV 0.3 يحافظ على قيم موجبة  الآخرين، مما يعكس  بالاتجاهين  في    مقارنة 

 .تردد البلازمون الفعال بين الاتجاهات البلورية

)فوق  العالي  الطاقي  النطاق  قيم ،(eV 20) في  مع   1ε تقترب  الحالات،  لجميع  السالبة  الجهة  من  الصفر  من 

طاقة عند  أقل.  بنسب  كان  وإن  اتجاهي  تباين  وجود  القيم   ،eV 30  استمرار  البلورات،    -0.42تسجل    -0.41لمتعدد 

و[010[/]100]للاتجاه   استجابة  ي(.  (III-1)الشكلأنظر  )  [001]  للاتجاه  -0.44  ،  بأن  النسبي  التقارب  هذا  فسر 

تصبح أقل حساسية للتفاصيل الاتجاهية للبنية البلورية عندما تتجاوز طاقة الفوتون طاقات    ا الإلكترونات العميقة جد

 .الربط الداخلية بشكل كبير

III-3-1-2  من دالة العزل الكهربائي الجزء التخيليدراسة : 

  ا هذا الجزء يحدد القنوات التبديدية الناتجة عن الانتقالات الإلكترونية بين نطاقات التكافؤ و التوصيل وفق

و الذهبية  فيرمي  المشتركة  لقاعدة  الحالات  قيمة   [54.51] (JDOS)كثافة  المكعبي  التناظر  ذات  البلورات  أجل  من   ،

 :[52]الجزء التخيلي تعطى بالعلاقة التالية 

𝛆𝟐(𝛚) =
𝟒𝑷

𝛑𝛚𝟐
∑ ∫

|𝐏𝐧𝐧′(𝐤)|
𝟐

𝛁𝛚𝐧𝐧′(𝐤)𝐁𝐙
𝐧𝐧′

  𝐝𝐒𝐤                            (𝐈𝐈𝐈 − 𝟑) 

ــــــتبدأ قيم الجزء التخيلي من السماحية الكهربائية من الصفر المطلق عند الطاقات المنخفض  ــ  4.0 ة )أقل منـ

eV   (  مسموحة إلكترونية  انتقالات  تتوفر  لا  حيث  كاملة  شفافية  منطقة  وجود  يؤكد  مما  المدروسة،  الحالات  لجميع 

 . ((III-2)الشكلأنظر عد هذه النتيجة متوافقة مع الطبيعة العازلة واسعة الفجوة لمركب نيتريد الألمنيوم ) ت. اطاقي
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،  [100]متعدد البلورات و في الإتجاهات  AlNمن دالة العزل الكهربائي لمركب   تخيلي: تغيرات الجزء ال ( III-2)الشكل

 eV 30و  0بتغيرات طاقة الفوتون الساقط بين  [001]و  [010]

 

من   النطاق  في  الأساسية  الامتصاص  حافة  قيم ،eV 5.5  إلى  4.0تظهر  تبدأ  التدريجي.   2ε حيث  الارتفاع  في 

  [010] و   [100]  صفرا في الاتجاهين 2ε بينما يبقى  ،eV 4.0 غير صفرية عند طاقة  ا[ يسجل قيم001لاحظ أن الاتجاه ]ي

 . ( (III-2)الشكلمن نفس  ) eV 5.5 حتى حوالي

المتاحة    الإلكترونية  الحالات  كثافة  أن  إلى  المحوري  للاتجاه  الامتصاصية  الاستجابة  في  التبكير  هذا  يشير 

 في الاتجاه 
ً
  للانتقال تكون أعلى في هذا الاتجاه عند حافة نطاق التوصيل، أو أن فجوة الطاقة الفعالة تكون أصغر قليلا

[001].  

، مع اتساع الفجوة بين القيم الاتجاهية.  ا مستمر   و  امتسارع  انمو  2ε يشهد ،eV 12  إلى  6في النطاق الطاقي من  

، مما يعكس [001]للاتجاه    4.44  ، و[010[/]100]للاتجاه    3.93لمتعدد البلورات،    4.08تبلغ القيم   ،eV 10  عند طاقة

   .((III-2)الشكلمن خلال ) % 13 تفوق كثافة الانتقالات الإلكترونية في الاتجاه المحوري بنسبة تصل إلى
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المشتركةي  الحالات  لكثافة  الاتجاهي  الاعتماد  إلى  التباين  هذا  الموجية    و (Joint DOS) عزى  الدوال  توزيع 

 .الإلكترونية في الفضاء البلوري

  8.21لمتعدد البلورات،    8.04حيث تسجل   ،eV 13.5  إلى  12.5إلى ذروتها القصوى في النطاق من   2ε تصل قيم

في    .((III-2)الشكللاحظ  )  [001]للاتجاه    8.75  ، و[010[/]100]للاتجاه   الرئيسية  الحرجة  النقاط  القمم  تمثل هذه 

لاحظ أن موقع يتتوافق مع الانتقالات الأكثر احتمالا بين النقاط عالية التماثل في منطقة بريلوين.    البنية الإلكترونية، و

الاتجاه   في  بنحوزاي  [001]القمة  أقل  طاقة  نحو  بالاتجاه   eV 0.4 ح  في   ،[010[/]100]مقارنة  اختلاف  إلى  يشير  مما 

 .توزيعها الطاقي بين هذه الاتجاهات انحناء الحزم الإلكترونية و

يدخل الرئيسية،  القمم  تجاوز  تدريجي حتى حوالي 2ε بعد  انخفاض  مرحلة  انخفاض   ،eV 18  في  مرحلة  تليها 

الاتجاهي، حيث تصبح قيم  eV 25 .أسرع حتى الترتيب  ينعكس  النطاق،  الاتجاه   2ε في هذا  أكبر من    [010[/]100]في 

 2.19  ، و[010[/]100]للاتجاه    2.51لمتعدد البلورات،    2.40تسجل القيم   ،eV 20  . عند طاقة[001]تلك في الاتجاه  

مستويات  ي(.  ( III-2))الشكل  [001]للاتجاه   من  انتقالات  أو  إضافية  امتصاصية  قنوات  بوجود  الانعكاس  هذا  فسر 

 .في المستويات الأساسية مقارنة بالاتجاه المحوري إلكترونية أعمق تكون أكثر احتمالا

في الانخفاض التدريجي مقتربة من الصفر، مع استمرار   2ε تستمر ،  (eV 25  )فوق   افي النطاق الطاقي العالي جد

و  الاتجاهي  عند  التباين  متناقصة.  بنسب  القيم   ،eV 30  لكن  البلورات،    0.26تسجل  للاتجاه    0.28لمتعدد 

   (.(III-2)الشكلحسب ) [001]للاتجاه  0.21 ، و[010[/]100]

مستوياتي )مثل  العميقة  الداخلية  الإلكترونية  الأغلفة  من  الانتقالات  أن  إلى  التقارب  هذا     2pو 2s عزى 

 .هذه المستويات تكون أقل تأثرا بالبيئة البلورية الاتجاهية ، وسائدةالنيتروجين( تصبح  للألمنيوم و

III-3-2 المركبة دراسة الإنكسارية : 

المختلفة تسبب   العمليات  من  و غيرها  الإمتصاص  و  التشتت  لعمليتي  الضوء عند  في  يمكن  التقليل من شدة 

 :[55] ، هذه الظاهرة تسمى الإنطفاء. هذه الميزة تحقق العلاقة التاليةمروره عبر المادة

𝐈(𝐱) = 𝐈𝟎𝐞−𝐤𝐱                                                       (𝐈𝐈𝐈 − 𝟒) 

معامل الإنطفاء. هذا    kداخل المادة، شدة الضوء الساقطة و     xهي التوالي: شدة الضوء عند المسافة kو   I(x)  ،0Iحيث:  

 :[55] المعامل هو الجزء التخيلي من معامل الإنكسار المركب، الذي يأخذ العلاقة التالية

𝐧̅ = 𝐧(𝛚) + 𝐢𝐤(𝛚)                                            (𝐈𝐈𝐈 − 𝟓) 
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III-3-2-1  الإنطفاءمعامل  دراسة: 

 :[55] يحسب كالتالي  حيث الجزء التخيلي من العلاقة السابقة يمثل معامل الإنطفاء، 

𝒌(𝛚) =
√−𝛆𝟏 + √𝛆𝟏

𝟐 + 𝛆𝟐
𝟐

𝟐
                            (𝐈𝐈𝐈 − 𝟔) 

 

 

بتغيرات   [001]و  [010]، [100]متعدد البلورات و في الإتجاهات  AlNلمركب فاء لطمعامل الإن: تغيرات ( III-3)الشكل

 eV 30و   0طاقة الفوتون الساقط بين 

 

وي المادة،  في  الضوئي  الامتصاص  كثافة  الانطفاء  معامل  تبايني  جسد  البنية    اواضح  ااتجاهي  اظهر  يعكس 

الطاقات المنخفضة   الإلكترونية الأنيسوتروبية لمركب نيتريد الألمنيوم. تبدأ قيم معامل الانطفاء من الصفر المطلق عند 

لجميع الاتجاهات المدروسة، مما يؤكد وجود منطقة شفافية كاملة حيث لا تحدث انتقالات إلكترونية   (eV 3.9 )أقل من
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على جودة   ا عد هذه النتيجة مؤشر ت(.  (III-3)الشكللاحظ  هو ما يتوافق مع فجوة نطاق واسعة للمادة )   بين النطاقات، و 

 .الأشعة تحت الحمراء  البصري للمادة في النطاق المرئي و العازل الكهربائي و

حيث تظهر أولى القيم غير   ،eV 4.0  و   3.97تبدأ حافة الامتصاص الأساسية في الظهور عند طاقات تتراوح بين  

، مع تفوق طفيف  الاحظ أن جميع الاتجاهات تبدأ الامتصاص فيها عند طاقات متقاربة جديالصفرية لمعامل الانطفاء.  

. يشير هذا التبكير الطفيف إلى  ((III-3)الشكل  من خلال)في تسجيل قيم أكبر بقليل عند نفس الطاقة    [001]للاتجاه  

 .عند حافة نطاق التوصيل [001]أن كثافة الحالات الإلكترونية المتاحة للانتقال تكون أعلى قليلا في الاتجاه المحوري 

من   الطاقي  النطاق  متسارع  ،eV 13  إلى  5في   
ً
نموا الانطفاء  معامل  بين  امستمر   و   ايشهد  الفجوة  اتساع  مع   ،

  للاتجاه   1.60  ، و[010[/]100]للاتجاه    1.72لمتعدد البلورات،    1.65تسجل القيم   ،eV 10  القيم الاتجاهية. عند طاقة 

من)  [001] الاتجاه  ((III-3)الشكل  أيضا  يتفوق  )حيث  المعاكس  الترتيب  هذا  يُظهر  أن  [001]على    [010[/]100].   )

و  الإلكترونية  الانتقالات  احتمالية  على  تعتمد  حيث  التشتت،  عن  المسؤولة  تلك  عن  تختلف  الامتصاص  كثافة    آليات 

 .الحالات المشتركة في نطاقات طاقية محددة

لمتعدد   5.43حيث تبلغ حوالي   ،eV 14.5  إلى  13.5تصل قيم معامل الانطفاء إلى ذروتها القصوى في النطاق من  

. تمثل هذه القمم النقاط الحرجة  ((III-3)الشكل  أنظر) [001]للاتجاه    5.51  ، و[010[/]100]للاتجاه    5.42البلورات،  

التماثل في منطقة    الرئيسية في البنية الإلكترونية، و النقاط عالية  تتوافق مع الانتقالات الإلكترونية الأكثر احتمالا بين 

الاتجاه  يبريلوين.   في  تظهر  الاتجاهات، حيث  بين   
ً
قليلا يختلف  الطاقية  القمة  موقع  أن  أعلى    [001]لاحظ  طاقة  عند 

مما يشير إلى اختلاف في البنية النطاقية بين   ،(eV 13.8  )حوالي  [010[/]100]مقارنة بالاتجاه   (eV 14.0 بقليل )حوالي

 .هذه الاتجاهات

حتى تدريجي  انخفاض  مرحلة  في  الانطفاء  معامل  يدخل  الرئيسية،  القمم  تجاوز  استمرار   ،eV 30  بعد  مع 

و الاتجاهي  طاقة  التباين  عند  متناقصة.  بنسب  القيم   ،eV 30لكن  البلورات،    0.26تسجل  للاتجاه   0.28لمتعدد 

الاتجاه  ي.  (( III-3)الشكل  حسب )  [001]للاتجاه    0.21  ، و[010[/]100] )حيث يصبح  الترتيب  في  الانعكاس  هذا  عزى 

إلكترونية أعمق تكون  [001]أعلى من    [010[/]100] انتقالات من مستويات  أو  إلى وجود قنوات امتصاصية إضافية   )

فسر التقارب النسبي عند الطاقات  يأكثر احتمالا في المستويات الأساسية مقارنة بالاتجاه المحوري عند الطاقات العالية.  

بالبيئة    اهذه المستويات تكون أقل تأثر   العالية بأن الانتقالات من الأغلفة الإلكترونية الداخلية العميقة تصبح مهيمنة، و

 .البلورية الاتجاهية
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III-3-2-2 دراسة الإنكسارية: 

الوسطين،   في سرعته من بين  إنحراف الضوء عن مساره عند مروره من وسط نحو أخر بسبب الإختلاف  أما 

فهو يعرف بظاهرة الإنكسار. الأساس يعتمد على قانون سينل، كما يحسب كذلك انطلاقا من معرفة مركبي ثابت العزل  

 : [55] بالعلاقة التالية

𝐧(𝛚) =
√𝛆𝟏 + √𝛆𝟏

𝟐 + 𝛆𝟐
𝟐

𝟐
                                (𝐈𝐈𝐈 − 𝟕) 

 :[55] بالدالة العازلة عبر العلاقة n(0) يرتبط معامل الانكسار الساكن

𝑛(0) = √𝛆𝟏(𝟎)                                                  (𝐈𝐈𝐈 − 𝟖) 

اتجاهيي النطاق    ا ظهر معامل الانكسار سلوكا  الطبيعة الأنيسوتروبية لبلورة نيتريد الألمنيوم. في  واضحا يعكس 

 0.01 مرتفعة، حيث تسجل عند طاقة  تبقى قيم معامل الانكسار شبه ثابتة و  ،(eV 3  )أقل من  ا الطاقي المنخفض جد

eV   تبلغ البلورات،    2.01قيما    . ( (III-3)الشكلحسب  )  [001]للاتجاه    2.04  ، و[010]  و  [100]للاتجاهين    2لمتعدد 

إلى  ي النسبي  الثبات  هذا  مساهمة  عزى  لا  سيادة  حيث  المنخفضة،  الترددات  عند  الاستقطاب  في  المرتبطة  الإلكترونات 

،  %  1.9  على الاتجاهات الأساسية بنسبة تصل إلى  [001] حظ تفوق الاتجاه  لا تحدث انتقالات إلكترونية بين النطاقات. ي

 .قابلية الاستقطاب في الشبكة البلورية للكثافة الإلكترونية وي غير متساو  امما يعكس توزيع

من   النطاق  في  الفوتون  طاقة  زيادة  السريع،   ، eV 8إلى  4مع  ثم  التدريجي  الارتفاع  في  الانكسار  معامل  يشرع 

بين    امحافظ الطاقي  النطاق  في  القصوى  إلى ذروتها  القيم  الاتجاهي. تصل  الترتيب  تبلغ   ،eV 8.6  و  8.0على نفس  حيث 

البلورات،    8.63حوالي   هذا  ي  .( (III-3)الشكلأنظر  )  [001]للاتجاه    9.31  ، و[010[/]100]للاتجاه    8.44لمتعدد  عزى 

الشاذ التشتت  ظاهرة  إلى  الحاد  تقترب   (anomalous dispersion) الارتفاع  حيث  للضوء،  قوي  بامتصاص  المرتبطة 

لاحظ أن الذروة في الاتجاه  يالتوصيل.    طاقة الفوتون من طاقات الانتقالات الإلكترونية المسموحة بين نطاقات التكافؤ و

، مما يشير إلى كثافة انتقالات إلكترونية أعلى في  %  10.3تتجاوز نظيرتها في الاتجاهات الأساسية بنسبة تصل إلى    [001]

 .هذا الاتجاه المحوري
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بتغيرات طاقة   [001]و  [010]، [100]متعدد البلورات و في الإتجاهات  AlNلمركب  الإنكسارية: تغيرات ( III-4)الشكل

 eV 30و  0الفوتون الساقط بين 

 

يصبح   حاد، حيث يعبر الصفر و  بعد تجاوز القمم الطيفية، يدخل معامل الانكسار في مرحلة انخفاض سريع و

عن  اسالب تزيد  طاقات  تستطيع  ت .eV 13.6  عند  لا  حيث  للمادة،  بلازموني  أو  معدني  سلوك  إلى  السالبة  القيم  شير 

جد  عالية  انعكاسية  إلى  يؤدي  مما  التردد،  عالي  الكهربائي  المجال  تغيرات  متابعة  .  ( (III-4)الشكلحسب  )   االإلكترونات 

مقارنة بالاتجاهين الأساسيين، مما يعكس  eV 0.2 يحافظ على قيم موجبة لفترة أطول بنحو  [001]يلاحظ أن الاتجاه  

 .في تردد البلازمون الفعال بين الاتجاهات البلورية ااختلاف

تقترب قيم معامل الانكسار من الصفر من الجهة السالبة لجميع   ،(eV 20  )فوق   افي النطاق الطاقي العالي جد

اتجاهي و تباين  القيم   ،eV 30  إن كان بنسب متناقصة. عند طاقة  الحالات، مع استمرار وجود  لمتعدد   -0.42تسجل 

فسر هذا التقارب النسبي بأن  ي.  ((III-4)الشكل  من)  [001]للاتجاه    -0.44  ، و[010[/]100]للاتجاه    -0.41البلورات،  
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طاقة   تتجاوز  عندما  البلورية  للبنية  الاتجاهية  للتفاصيل  حساسية  أقل  تصبح   
ً
جدا العميقة  الإلكترونات  استجابة 

 .الفوتون طاقات الربط الداخلية بشكل كبير

III-3-3  الضوئية ةيسادراسة الإنعك: 

الظاهرة   المادة دون إختراقه يمثل ظهارة الإنعكاس، بذلك يمكن تعريف معامل لهذه  ارتداد الضوء عن سطح 

المنعكس   الضوء  نسبة  الساقط    rIيحدد  الضوء  شدة  الإنعكاس iIإلى  معامل  هو  و   . R  التالية بالعلاقة  يعطى  الذي   ،

[56] : 

𝐑 =
𝐈𝐫

𝐈𝐢
                                                                 (𝐈𝐈𝐈 − 𝟗) 

 :[56] يعتمد كذلك في حسابه على معامل الانكسار المركب، حيث يحسب كالتالي

𝐑(𝛚) = |
𝐧̅ − 𝟏

𝐧̅ + 𝟏
|                                           (𝐈𝐈𝐈 − 𝟏𝟎) 

 :[56] من جهة أخر، و بعبارة أبسط يمكن حسابه بالعلاقة

𝐑(𝛚) = |
(𝐧 − 𝟏)𝟐 + 𝐤𝟐

(𝐧 + 𝟏)𝟐 + 𝐤𝟐
|                          (𝐈𝐈𝐈 − 𝟏𝟏) 

الألمنيوم سلوك ي نيتريد  الانكسار لمركب  للمادة    امميز ا  اتجاهي  و  اطاقي  اظهر معامل  التشتتية  يعكس الاستجابة 

الكهرومغناطيس ي. في النطاق الطاقي المنخفض جد  الساكنة لمعامل الانكسار   ،   (eV 1  )أقل من   ا للإشعاع  القيم  تسجل 

تبلغ   eV 0.01 عند طاقة  
ً
و  2.01قيما البلورات،  ، مما  [001]  للاتجاه  2.04  ، و[010]  و  [100]  للاتجاهين  2  لمتعدد 

ـــــمقارنة بالاتجاهات الأساسي  %   1.9  بنسبة تصل إلى  [001] يعكس تفوق الاتجاه المحوري   ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ــ -5)الشكل  من خلال ة )ـ

III)  .)قابلية الاستقطاب في الشبكة البلورية، حيث    للكثافة الإلكترونية وي  و عزى هذا التباين الأولي إلى توزيع غير متساي

 .في الاتجاه المحوري ااستقطاب تكون الروابط الذرية أكثر كثافة و
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 [001]و  [010]، [100]متعدد البلورات و في الإتجاهات  AlNلمركب الضوئية  الإنعكاسية: تغيرات ( III-5)الشكل

 eV 30و  0بتغيرات طاقة الفوتون الساقط بين 

 

من   النطاق  في  الفوتون  طاقة  زيادة  السريع،   ،eV 9  إلى  1مع  ثم  التدريجي  الارتفاع  في  الانكسار  معامل  يشرع 

الطاقي بين   النطاق  القيم إلى ذروتها القصوى في  الترتيب الاتجاهي. تصل   على نفس 
ً
حيث تبلغ  ،eV 9.0  و  8.0محافظا

 (.  (III-5)الشكل  أنظر) [001]للاتجاه  3.15 ، و[010[/]100]للاتجاه  2.99لمتعدد البلورات،  3.02حوالي 

الانتقالات  ي طاقات  من  الفوتون  طاقة  بقرب  المرتبطة  الشاذ  التشتت  ظاهرة  إلى  الحاد  الارتفاع  هذا  عزى 

الإلكترونية المسموحة، حيث تزداد استجابة الاستقطاب الإلكتروني بشكل غير خطي مع اقتراب طاقة الفوتون من فجوة  

 .النطاق

بعد تجاوز القمم الطيفية، يدخل معامل الانكسار في مرحلة انخفاض سريع وحاد، حيث يتناقص بشكل رتيب  

تبلغ   eV 30 حتى يصل عند طاقة البلورات،    0.67515إلى قيم   0.68279، و[010[/]100]للاتجاه    0.67197لمتعدد 
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سرعة  ((III-5)الشكل  من)  [001]للاتجاه   تتجاوز  المادة  في  الضوء  طور  سرعة  أن  إلى  الواحد  من  الأقل  القيم  شير 
ُ
ت  .

 حيث تصبح استجابة الإلكترونات محدودة بقصورها  
ً
الضوء في الفراغ، وهو سلوك طبيعي في نطاقات التردد العالية جدا

لاحظ أن الفروق النسبية بين الاتجاهات تتقلص بشكل ملحوظ في هذا النطاق الطاقي العالي، حيث لا يتجاوز  يالذاتي.  

 تصبح أقل حساسية للتفاصيل الاتجاهية  %  1.6التباين النسبي  
ً
، مما يشير إلى أن استجابة الإلكترونات العميقة جدا

 .للبنية البلورية

مقارن،   كمي  منظور  سلوك تمن  البلورات  متعدد  قيم  دائم  اوسيط  اظهر  و   ا يقع  القصوى  القيمتين  الدنيا    بين 

، بل تعكس وزن للاتجاهات البلورية المفردة، و 
ً
 بسيطا

ً
 حسابيا

ً
 إحصائيا لتوزيع الحبيبات البلورية و  الكنها لا تمثل متوسطا

،  %  2.3  حوالي  [010[/]100]الاتجاه    و   [001]تبلغ الفروق النسبية بين الاتجاه   ، eV 5توجهاتها العشوائية. عند طاقة

 30 عند %    1.6  ، ثم تتقلص مجددا لتصل إلى %  5.1  لتبلغ حوالي eV 8.5 بينما تصل هذه الفجوة إلى ذروتها عند طاقة

eV (الشكل  من(5-III))  يؤكد أن شدة الأنيسوتروبية البصرية تعتمد بصورة أساسية على طاقة الفوتون الساقط  ، مما

 .في كل نطاق طاقي وآليات الاستقطاب السائدة

III-3-4 دراسة معامل الإمتصاص: 

إثارة   تعطي  أو  طاقة حرارية  إلى  تتحول  إذ  عليها،  الساقطة  الضوئية  الطاقة  من  إمتصاص جزء  للمادة  يمكن 

الظاهرة تمثل الإمتصاص، حيث يقيس معاملها   المادة. هذه  إمتصاص الضوء عند    αلإلكترونات  المادة على  مدى قدرة 

 : [56] طول موجي معين. و هي التي تكتب بعلاقة مماثلة الإنطفاء كالتالي

𝐈(𝐱) = 𝐈𝟎𝐞−𝛂𝐱                                                   (𝐈𝐈𝐈 − 𝟏𝟐) 

 : [56] بيرف، الذي يعطى كالتالي (Beer)لذلك فالعلاقة بين المعاملين واضحة و هو ما جاء حسب قانون 

𝛂 = 𝟐𝛚𝒌 =
𝟒𝝅𝒌

𝒄
                                           (𝐈𝐈𝐈 − 𝟏𝟑) 

 :[56] و بالتالي فإن

𝛂(𝛚) = 𝛚√𝟐(−𝛆𝟏 + √𝛆𝟏
𝟐 + 𝛆𝟐

𝟐 )             (𝐈𝐈𝐈 − 𝟏𝟒) 

الانتقالات  ي آليات  عبر  الساقطة  الفوتونات  طاقة  تبديد  على  المادة  قدرة  الضوئي  الامتصاص  معامل  جسد 

و تباين  (III-6)الشكل  من   الإلكترونية،  واضح   ايظهر  نيتريد    ااتجاهيا  لمركب  الأنيسوتروبية  الإلكترونية  البنية  يعكس 

لجميع الاتجاهات   eV 3.9) الألمنيوم. تبدأ قيم معامل الامتصاص من الصفر المطلق عند الطاقات المنخفضة )أقل من 
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هو ما يتوافق مع    ، واالمدروسة، مما يؤكد وجود منطقة شفافية كاملة حيث لا تتوفر انتقالات إلكترونية مسموحة طاقي

 .الطبيعة العازلة واسعة الفجوة للمادة

 

 

 [001]و  [010]،  [100]متعدد البلورات و في الإتجاهات  AlNلمركب  معامل الإمتصاص: تغيرات ( III-6)الشكل

 eV 30و  0بتغيرات طاقة الفوتون الساقط بين 

 

حيث تظهر أولى القيم غير   ،eV 4.0  و   3.97تبدأ حافة الامتصاص الأساسية في الظهور عند طاقات تتراوح بين  

الامتصاص.   لمعامل  جد يالصفرية  متقاربة  طاقات  عند  فيها  الامتصاص  تبدأ  الاتجاهات  جميع  أن  تفوق  الاحظ  مع   ،

 (.  (III-6)الشكل  منفي تسجيل قيم أكبر بقليل عند نفس الطاقة ) [001] طفيف للاتجاه

قليلا أعلى  تكون  للانتقال  المتاحة  الإلكترونية  الحالات  كثافة  أن  إلى  الطفيف  التبكير  هذا  الاتجاه    يشير  في 

 .عند حافة نطاق التوصيل، أو أن فجوة الطاقة الفعالة تكون أصغر قليلا في هذا الاتجاه [001]المحوري 
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من   الطاقي  النطاق  نمو  ،eV 13  إلى   6في  الامتصاص  معامل  مع    امستمر   و  ا متسارع  ا يشهد  الحالات،  لجميع 

ـــلمتعدد البل cm 51.02 10-1   تسجل القيم ،eV 10  اتساع الفجوة بين القيم الاتجاهية. عند طاقة ـــ ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ــ  1.04ورات،ـ

1-cm 510  [ و010[/]100للاتجاه ،] 1-cm 5101.19  [ [، مما يعكس تفوق كثافة الانتقالات الإلكترونية في  001للاتجاه 

عزى هذا التباين إلى الاعتماد الاتجاهي  ي(.  ( III-6)الشكل من عند هذه الطاقة )  %  14.4  الاتجاه المحوري بنسبة تصل إلى 

 .توزيع الدوال الموجية الإلكترونية في الفضاء البلوري لكثافة الحالات المشتركة و

ـــحيث تبلغ ح ،eV 14.5  إلى  13.5تصل قيم معامل الامتصاص إلى ذروتها القصوى في النطاق من   ـــــ ـــ ـــ ـــــ  5.43 واليـــــ

1-cm 510  ،البلورات ] cm 510 5.42-1 لمتعدد  و010[/]100للاتجاه   ،] 1-cm 510 5.51  [   حسب)[  001للاتجاه 

الإلكترونية  (( III-6)الشكل الانتقالات  مع  وتتوافق  الإلكترونية،  البنية  في  الرئيسية  الحرجة  النقاط  القمم  هذه  تمثل   .

 بين الاتجاهات،  
ً
 بين النقاط عالية التماثل في منطقة بريلوين. يُلاحظ أن موقع القمة الطاقية يختلف قليلا

ً
الأكثر احتمالا

[ الاتجاه  في  تظهر  )حوالي001حيث  بقليل  أعلى  طاقة  عند   ]  14.0 eV)   بالاتجاه  13.8  )حوالي  [010[/]100]مقارنة 

eV)، توزيعها الطاقي بين هذه الاتجاهات مما يشير إلى اختلاف طفيف في انحناء الحزم الإلكترونية و. 

حتى تدريجي  انخفاض  مرحلة  في  الامتصاص  معامل  يدخل  الرئيسية،  القمم  تجاوز  استمرار   ،eV 30بعد  مع 

ـــلمتعدد البل cm 510 0.19-1 تسجل القيم  ،eV 30 التباين الاتجاهي ولكن بنسب متناقصة. عند طاقة ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ــ  10.2 ورات،ـ

1-cm 510  1 ، و[010[/]100]للاتجاه-cm 510 60.1   [001]للاتجاه (الشكلخلال   من(III-6)) . 

الاتجاه  ي يصبح  )حيث  الترتيب  في  الانعكاس  هذا  من    [010[/]100]عزى  قنوات  [001]أعلى  وجود  إلى   )

امتصاصية إضافية أو انتقالات من مستويات إلكترونية أعمق تكون أكثر احتمالا في المستويات الأساسية مقارنة بالاتجاه  

 .المحوري عند الطاقات العالية

ظهر التحليل أن نسبة الأنيسوتروبية في معامل الامتصاص تصل إلى قيم قصوى تبلغ  يمن منظور كمي مقارن،  

  إلى حوالي  ا تنخفض مجدد  و ،(eV 14)   عند طاقة الذروة  %  14  ثم تتقلص إلى حوالي ،eV 10  عند طاقة  %  18حوالي  

 (.  (III-6)الشكلواضح من  ) نتيجة الانعكاس في الترتيب الاتجاهي  eV 30 عند % 27

على   ديناميكي  بشكل  تعتمد  بل  ثابتة،  ليست  البصرية  الأنيسوتروبية  أن شدة  يؤكد  الرتيب  غير  السلوك  هذا 

 .في كل نطاق طاقي سائدة آليات الامتصاص   طاقة الفوتون و
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III-3-5 دراسة الناقلية الضوئية: 

    :[56]ترتبط الناقلية الضوئية بدالة العزل الكهربائية أو السماحية الكهربائية، بالعلاقة التالية 

𝛔(𝛚) = 𝛔𝟏(𝛚) + 𝐢𝛔𝟐(𝛚) = 𝐢𝛚𝛆𝟎[𝛆(𝛚) − 𝟏]              (𝐈𝐈𝐈 − 𝟏𝟓) 

 : بالتالي هذه الناقلية تنقسم إلى قسمين

III-3-5-1  الجزء الحقيقي من الناقلية الضوئيةدراسة : 

يحسب من العلاقة ، الذي  عدل امتصاص الطاقة من المجال الكهرومغناطيس يو هو الممثل لمأحدهما حقيقي  

 :[56]التالية 

𝛔𝟏(𝛚) = 𝛚𝛆𝟎𝛆𝟐(𝛚)                                                             (𝐈𝐈𝐈 − 𝟏𝟔) 

الألمنيوم سلوك ي نيتريد  لمركب  الضوئية  الناقلية  من  الحقيقي  الجزء  على    اطاقي   اظهر  المادة  قدرة  يعكس  مميزا 

تبديدها عبر آليات الانتقالات الإلكترونية. في النطاق الطاقي المنخفض    امتصاص الطاقة من المجال الكهرومغناطيس ي و

 )أقل من
ً
  ، و [010[/]100]لجميع الحالات المدروسة )متعدد البلورات، الاتجاه    اتمام  ا صفر  1σ تبقى قيم ، (  eV 3.9  جدا

هو ما يتسق   (، مما يؤكد منطقة الشفافية الكاملة حيث لا تتوفر قنوات امتصاص إلكترونية مسموحة، و[001]الاتجاه 

 (. (III-7)الشكلأنظر من )مع الطبيعة العازلة واسعة الفجوة للمادة 

بين   تتراوح  طاقات  عند  الظهور  في  الضوئي  التوصيل  حافة  غير   ،eV 4.5  و  4.0تبدأ  القيم  أولى  تظهر  حيث 

. عند ((III-7)الشكلهذا من  )في تسجيل قيم أكبر عند نفس الطاقة    [001]مع تفوق طفيف للاتجاه   ،1σ الصفرية لـ

.191 ، و[010[/]100]للاتجاه  cm·1-Ω 510 1.04-1 لمتعدد البلورات، cm·1-Ω 510 1.02-1 تبلغ القيم  ،eV 10 طاقة

 1-cm·1-Ω 510  بنسبة  [001]للاتجاه المحوري  الاتجاه  في  المسموحة  الإلكترونية  الانتقالات  كثافة  تفوق  يعكس  مما   ،

 .مقارنة بالاتجاهات الأساسية%  14.4 تصل إلى

  cm·1-Ω 55.43×10-1 حيث تبلغ   ،eV 14.5  و  13.5إلى ذروتها القصوى في النطاق الطاقي بين   1σ تصل قيم

من    دوما)  [001]للاتجاه   cm·1-Ω 510 5.51-1 ، و[010[/]100]للاتجاه   cm·1-Ω 510 5.42-1 لمتعدد البلورات،تقريبا  

تتوافق مع الانتقالات الأكثر احتمالا    . تمثل هذه القمم النقاط الحرجة الرئيسية في البنية الإلكترونية، و(( III-7)الشكل

 بين النقاط عالية التماثل في منطقة بريلوين.

، [010[/]100]مقارنة بالاتجاه    eV 0.2   نحو طاقة أعلى بنحو  نزاحي  [001]  لاحظ أن موقع القمة في الاتجاهي 

 .مما يشير إلى اختلاف طفيف في توزيع كثافة الحالات المشتركة بين هذه الاتجاهات
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،  [100]متعدد البلورات و في الإتجاهات  AlNلمركب  الجزء الحقيقي من الناقلية الضوئية: تغيرات ( III-7)الشكل

 eV 30و  0بتغيرات طاقة الفوتون الساقط بين  [001]و  [010]

 

 مع استمرار التباين الاتجاهي و ،eV 30في مرحلة انخفاض تدريجي حتى 1σ بعد تجاوز القمم الرئيسية، يدخل

طاقة عند  متناقصة.  بنسب  القيم ،eV 30 لكن  البلورات، cm·1-Ω 510 60.2-1  تسجل  للاتجاه    أما  لمتعدد 

 . (( III-7)الشكلمن   أيضا)[ 001للاتجاه ] cm·1-Ω 510 0.21-1 ، وcm·1-Ω 50.28 10-1فتقدر بـ  [010[/]100]

الانتقالات من المستويات الإلكترونية    سائدةعزى هذا الانعكاس في الترتيب الاتجاهي عند الطاقات العالية إلى  ي 

 .الداخلية العميقة التي تكون أقل حساسية للتفاصيل الاتجاهية للبنية البلورية

الدنيا للاتجاهات   يقع بين القيمتين القصوى و ا وسيط اظهر قيم متعدد البلورات سلوك تمن منظور كمي مقارن، 

عند طاقة    %  14  تتقلص إلى حوالي ،eV 10  عند طاقة  %  18  البلورية المفردة، مع نسبة أنيسوتروبية قصوى تبلغ حوالي

، مما يؤكد أن شدة الأنيسوتروبية  ((III-7)الشكلمن    كذلك)عند الطاقات العالية    اتنخفض مجدد  و ،(eV 14)  الذروة

 .آليات الامتصاص المهيمنة في كل نطاق طاقي في الاستجابة التبديدية تعتمد بشكل ديناميكي على طاقة الفوتون و
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III-3-5-2  من الناقلية الضوئية الجزء التخيليدراسة : 

التخيلي    بالمقابل التبديدية ،ω(2σ(الجزء  غير  بالاستجابة  ب dissipative)-(Non المرتبط  الخاص  تخزين  و 

 : [57]كالتالي  يحسب الذي و فهالطاقة،

𝛔𝟐(𝛚) = 𝛚𝛆𝟎[𝛆𝟏(𝛚) − 𝟏]                                                  (𝐈𝐈𝐈 − 𝟏𝟕) 

جسد الجزء التخيلي من الناقلية الضوئية الاستجابة غير التبديدية للمادة المرتبطة بتخزين الطاقة الكهربائية  ي

الإلكتروني، و الاستقطاب  في مركب    ا معقد  ااتجاهي   اظهر سلوك ي  في وسط  البصرية  المشتتة للاستجابة  الطبيعة  يعكس 

  cm·1-Ω 210-1  سالبة تتراوح بين  ا قيم 2σ تسجل قيم ،(eV 1  )أقل من   ا نيتريد الألمنيوم. في النطاق الطاقي المنخفض جد 

البلورات،   -3.68 عند    [001]للاتجاه    -cm·1-Ω 210  3.8-1  و  ،[010[/]100]للاتجاه    -cm·1-Ω 210  3.62-1  لمتعدد 

الساقط   ،eV 0.01طاقة الكهربائي  المجال  يتقدم الاستقطاب على  الطبيعي حيث  المشتت  السلوك    واضح )مما يعكس 

 ، (( III-8)الشكلمن  

على نفس الترتيب    ة بشكل رتيب في جميع الاتجاهات، محافظ 2σ مع زيادة طاقة الفوتون، تزداد القيم السالبة لـ

الاتجاه   ،)2σ<  poly 2σ<  [001] 2σ [010]/[100](  الاتجاهي إلى[  001]حيث يكون  بنسبة تصل   %   5  أكثر سلبية 

الأساسية   بالاتجاهات  في)مقارنة  القيم  ،eV 10  عند طاقة.  (( III-8)الشكل  مبين  لمتعدد   -cm·1-Ω 510  2.65-1  تبلغ 

و[010[/]100]للاتجاه    -cm·1-Ω 510  2.82-1  البلورات،  ،  1-cm·1-Ω 510  2.38-    أن  [001] للاتجاه إلى  يشير  مما   ،

 .القدرة على تخزين الطاقة في الاتجاه المحوري تكون أقل مقارنة بالاتجاهات الأساسية في هذا النطاق الطاقي

بين   2σ تصل قيم النطاق  في  )الأكثر سلبية(  الدنيا  التدريجي نحو   ،eV 12  و  11إلى قيمها  في الارتفاع  تبدأ  ثم 

عند  .  ((III-8)الشكلمن    ملاحظ) eV 14-13 تصبح موجبة عند طاقات تزيد عن  القيم الأقل سلبية، لتعبر الصفر و

القيم ، eV 15 طاقة البلورات،  cm·1-Ω 510  1.77-1 تسجل  ، [010[/]100]للاتجاه    cm·1-Ω 510  1.75-1 لمتعدد 

في طبيعة الاستجابة من تشتت طبيعي إلى تشتت شاذ مرتبط    ، مما يعكس انتقالا[001]للاتجاه    cm·1-Ω 510  1.82-1 و

 .بامتصاص قوي 

  في الارتفاع التدريجي، مع استمرار وجود تباين اتجاهي و  2σ تستمر قيم ،( (eV 20في النطاق الطاقي العالي فوق 

طاقة عند  متناقصة.  بنسب  كان  القيم   ،eV 30  إن  البلورات،  2.11تسجل  للاتجاه   cm·1-Ω 510  2.08-1لمتعدد 

و[010[/]100]  ،  1-cm·1-Ω 510  2.14    [001]للاتجاه  (الشكل  أنظر(III-8))  .الطاقات  ي عند  النسبي  التقارب  فسر 
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العميقة جد الإلكترونات  استجابة  بأن  اعتماد  ا العالية  أقل  الفوتون    ا تصبح  طاقة  تتجاوز  عندما  البلوري  الاتجاه  على 

 .طاقات الربط الداخلية بشكل كبير

 

 

  [010]، [100]متعدد البلورات و في الإتجاهات  AlNلمركب  الجزء التخيلي من الناقلية الضوئية: تغيرات ( III-8)الشكل

 eV 30و  0بتغيرات طاقة الفوتون الساقط بين  [001]و 

 

لـ السالب  السلوك  يعكس  فيزيائي،  منظور  للشبكة   2σ من  التخزينية  القدرة  المنخفضة  الطاقات  عند 

الآلات التبديدية المرتبطة بالانتقالات    سيادةالإلكترونية، بينما يشير الانتقال إلى القيم الموجبة عند الطاقات العالية إلى  

 الإلكترونية العميقة. 

في  الأنيسوتروبية  نسبة  أن  الكمي  التحليل  حوالي   2σ يُظهر  تبلغ  قيم قصوى  إلى  الطاقات   %   12  تصل  عند 

، مما يؤكد  ((III-8)الشكلمن    أيضا ) (eV 30) عند الطاقات العالية  %  3ثم تتقلص إلى حوالي   ،(eV 12-8)  المتوسطة

 .أن الاستجابة غير التبديدية تكون أكثر حساسية للاتجاه البلوري في نطاقات الطاقة القريبة من فجوة النطاق
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III-3-6 دراسة دالة التبدد : 

الطاقةت فقدان  دالة  العزل   (Energy Loss Function - ELF) عرف  دالة  لمعكوس  التخيلي  الجزء  بأنها 

 : [58] عطى بالعلاقةت الكهربائية المركبة، و

𝑳(𝛚) = 𝐈𝐦 (
𝟏

𝛆(𝛚)
)                                         (𝐈𝐈𝐈 − 𝟏𝟖) 

 أو

𝑳(𝛚) =
𝛆𝟐(𝛚)

𝛆𝟏
𝟐(𝛚) + 𝛆𝟐

𝟐(𝛚)
                               (𝐈𝐈𝐈 − 𝟏𝟗) 

 .دالة عن قمة بلازمون رئيسية عند طاقات عاليةهذه التكشف  كما 

يعكس استجابة    ا مميز   ا طاقي اسلوك سلك دالة فقدان الطاقة لمركب نيتريد الألمنيوم  أن    (III-9)الشكلمن ظهر  ي

 )أقل من 
ً
  المادة للإشعاع الكهرومغناطيس ي عبر آلية فقدان الطاقة بواسطة الإلكترونات. في النطاق الطاقي المنخفض جدا

4 eV)  ، الدالة صفرا تمام البلورات و  اتبقى قيم  إلى    لجميع الحالات المدروسة )متعدد  البلورية(، مما يشير  الاتجاهات 

 ا. عدم وجود فقدان طاقة يذكر في منطقة الشفافية البصرية حيث تكون الانتقالات الإلكترونية محدودة جد

 ابتداءً من طاقة
ً
  eV 8.0 ، حيث تسجل عند طاقةاتقريب eV 4.0 تبدأ القيم غير الصفرية في الظهور تدريجيا

(.  (III-9))الشكل    [001]للاتجاه    0.04793  ، و[010[/]100]للاتجاه    0.04034لمتعدد البلورات،    0.04343قيما تبلغ  

مقارنة بالاتجاهات الأساسية، مما يشير إلى أن فقدان  %    10.4  بنسبة تصل إلى  [001]ظهر هذا الترتيب تفوق الاتجاه  ي

 .الطاقة يكون أكبر في الاتجاه المحوري عند هذه الطاقات المتوسطة

ـــ، حيث تصل عند طاقامستمر  و  ا متسارع  اتشهد الدالة نمو  ،eV 18 إلى 10في النطاق الطاقي من  ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــــ ــ  15.0 ةـ

eV     مبين في )  [ 001]  للاتجاه  0.20461  ، و[010[/]100]للاتجاه    0.19595لمتعدد البلورات،    0.19903إلى قيم تبلغ

، مما يعكس زيادة فقدان الطاقة في هذا الاتجاه  %  4.4  بنسبة تصل إلى  [001]يستمر تفوق الاتجاه    (.(III-9)الشكل  

 .مع اقتراب الطاقة من منطقة البلازمون 

حيث تمثل هذه المنطقة قمة بلازمون   ،eV 20.0  و  19.5تصل الدالة إلى قيمها العظمى في النطاق الطاقي بين  

 ، و[010[/]100]للاتجاه    0.47635لمتعدد البلورات،    0.48714تسجل القيم   ،eV 19.5  الحجم الرئيسية. عند طاقة

و[001]للاتجاه    0.50991 طاقة  .  القيم   ،eV 19.6  عند  البلورات،    0.50131تبلغ  للاتجاه    0.48971لمتعدد 

و[010[/]100] الاتجاه  ((III-9)الشكل    حسب)  [001]للاتجاه    0.52579  ،  أن  يلاحظ  تفوقه    [001] .  على  يحافظ 

عند طاقة الذروة، مما يشير إلى أن كثافة الإلكترونات القادرة على التذبذب الجماعي تكون أعلى  %    7.3  بنسبة تصل إلى 
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المحوري الاتجاه  هذا  حتى.في  تدريجي  انخفاض  مرحلة  في  الدالة  تدخل  البلازمون،  قمة  تجاوز  طاقة    eV 30.بعد    عند 

25.0 eV،  [001] للاتجاه 2.74325 ، و[010[/]100] للاتجاه  2.10523لمتعدد البلورات،  2.32083تسجل القيم . 

  

 

 

بتغيرات طاقة   [001]و  [010]، [100]متعدد البلورات و في الإتجاهات  AlNلمركب  دالة التبدد: تغيرات ( III-9)الشكل

 eV 30و  0الفوتون الساقط بين 

 

  0.88968  ، و[010[/]100]للاتجاه    1.14257لمتعدد البلورات،   1.06445تبلغ القيم   ،eV 30.0 عند طاقة  و

يصبح  ((III-9)الشكل  في    واضح )  [001]للاتجاه   حيث  الاتجاهي،  الترتيب  في  انعكاس  العالي  النطاق  هذا  في  يلاحظ   .

بعد طاقة معينة، مما يشير إلى تغير في آليات فقدان الطاقة عند الطاقات العالية   [001]أعلى من   [010[/]100]الاتجاه 

 .جدا
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و   [010]،  [100]: القيم العظمى لمعاملات الخواص الضوئية في حالة متعدد البلورات و عند الاتجاهات  (III-1)الجدول 

[001].  

 

   [001] في الإتجاه [110] أو [100] في الإتجاه متعدد البلورات   المعامل 

طاقة 

 الفوتون 

(eV) 

الجزء الحقيقي من  

 دالة العزل 

 8,02521 9,15276 8,37293 8,63287 القيمة العظمى لمتعدد البلورات

  أو [100] القيمة العظمى في الإتجاه

[110] 
8,49989 8,44192 8,61581 8,22167 

 9,31179 8,17143 8,55155 7,82876   [001] القيمة العظمى في الإتجاه

الجزء التخيلي من  

 دالة العزل 

 9,40037 7,8257 8,15375 8,0444 القيمة العظمى لمتعدد البلورات

  أو [100] القيمة العظمى في الإتجاه

[110] 
7,82929 8,36653 6,7548 9,67541 

 8,8896 8,751 6,69358 7,37939   [001] القيمة العظمى في الإتجاه

 الإنكسارية 

 8,22167 3,1216 2,97866 3,02238 القيمة العظمى لمتعدد البلورات

  أو [100] القيمة العظمى في الإتجاه

[110] 
2,99419 2,99738 3,01018 8,4967 

 8,02521 3,14592 2,94209 3,00866   [001] القيمة العظمى في الإتجاه

 دالة الإنطفاء 

 14,74385 1,81115 1,81574 1,8137 القيمة العظمى لمتعدد البلورات

  أو [100] القيمة العظمى في الإتجاه

[110] 
1,81244 1,81721 1,80423 14,82243 

 14,42953 1,82402 1,7894 1,80035   [001] القيمة العظمى في الإتجاه

 الإنعكاسية 

 19,77301 0,55738 0,57025 0,56603 القيمة العظمى لمتعدد البلورات

  أو [100] القيمة العظمى في الإتجاه

[110] 
0,56603 0,57025 0,55738 19,77301 

 19,77301 0,55738 0,57025 0,56603   [001] القيمة العظمى في الإتجاه

 معامل الإمتصاص
1-cm 

 15,13675 430447 440340 436996 القيمة العظمى لمتعدد البلورات

  أو [100] القيمة العظمى في الإتجاه

[110] 
436681 440777 428551 15,25462 

 14,9403 431721 437562 435530   [001] القيمة العظمى في الإتجاه

الناقلية الضوئية 

 الحقيقية
1-·cm1-Ω 

 9,55753 8,36342 9,63107 9,20852 القيمة العظمى لمتعدد البلورات

  أو [100] القيمة العظمى في الإتجاه

[110] 
9,02911 9,83512 7,41709 9,79328 

 9,00747 9,48444 7,75392 8,33076   [001] القيمة العظمى في الإتجاه

الناقلية الضوئية 

 التخيلية 
1-·cm1-Ω 

 16,43333 5,49839 6,15055 5,93316 القيمة العظمى لمتعدد البلورات

  أو [100] القيمة العظمى في الإتجاه

[110] 
5,93316 6,15055 5,49839 16,43333 

 15,41179 5,73106 5,79269 5,77215   [001] القيمة العظمى في الإتجاه

 دالة التبدد 

 23,66274 3,08088 3,95997 3,62636 القيمة العظمى لمتعدد البلورات

  أو [100] القيمة العظمى في الإتجاه

[110] 
3,61705 3,97134 3,05755 23,58416 

 24,09494 3,15798 3,47216 3,409   [001] القيمة العظمى في الإتجاه
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الدنيا للاتجاهات   يقع بين القيمتين القصوى و ا وسيط اظهر قيم متعدد البلورات سلوك تمن منظور كمي مقارن، 

تبلغ حوالي   أنيسوتروبية قصوى  نسبة  مع  المفردة،  البلازم  %  10-7البلورية  منطقة قمة  ــــفي  ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــــــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ــ ــ   (eV 20-19) ون ــ

على  ((III-9)الشكل  في    لاحظ) واضح  بشكل  يعتمد  للإلكترونات  الجماعي  التذبذب  عبر  الطاقة  فقدان  أن  يؤكد  مما   ،

و المنخفضة  الطاقية  النطاقات  في  النسبة  هذه  تتقلص  البلوري.  الأنيسوتروبية    الاتجاه  تأثير  أن  إلى  يشير  مما  العالية، 

 .في منطقة الرنين البلازموني ايكون أكثر وضوح

 



 

 : رابعالفصل ال

 

 في ثلاث أبعاد نيوم ركب نيتريد الألمدراسة الخواص الضوئية لم

 

IV-1  :مقدمــــــــــــــــــــــــــــــة 

 (AlN) الفصل للتمثيل الهندس ي ثلاثي الأبعاد للمعاملات البصرية التسعة لمركب نيتريد الألمنيوم يخصص هذا 

اتجاهية في الفضاء الكروي، مع عرض مساقطها المتعامدة على الأوجه البلورية المكافئة     ، و(010)،  (100)كمجسمات 

يسبق عرض  .  (001)  ، و(010)،  (100)مع المستويات المكافئة للمستويات  حساب منحنيات التقاطع  كما يتم  ،  (001)

اشتقاق    تحويل الإحداثيات البلورية، و  للطريقة الرياضية المعتمدة في بناء الأسطح البصرية، و  ممناقشتها تقدي  النتائج و

الرياضية في    ذلك لضمان الدقة الفيزيائية و  معادلات التقاطع، مع توضيح الخوارزمية العددية المستخدمة في التنفيذ، و

 .التمثيل الاتجاهي للخواص البصرية

IV-2 الطريقة الرياضية للتمثيل ثلاثي الأبعاد وتحليل التقاطع البلوري : 

IV-2-1  :تمثيل الموتر البصري في البلورات السداسية 

 :[59 ,60] عموما موتر السماحية يعطى بالعلاقة التالية

𝛆(𝛚) = (

𝛆𝟏(𝛚) 𝟎 𝟎

𝟎 𝛆𝟐(𝛚) 𝟎

𝟎 𝟎 𝛆𝟑(𝛚)
) = (

𝛆[𝟏𝟎𝟎](𝛚) 𝟎 𝟎

𝟎 𝛆[𝟎𝟏𝟎](𝛚) 𝟎

𝟎 𝟎 𝛆[𝟎𝟎𝟏](𝛚)

) (𝐈𝐕 − 𝟏) 

ا الورتزايت السداسية مثلأما في  الفراغية AlN لبلورات  الكهربائية   mc3P6  المجموعة  يكون موتر السماحية 

 :[59 ,60] كتب في النظام الرئيس ي للمحاور بالشكلي ثنائي المحور و

𝛆(𝛚) = (

𝛆⊥(𝛚) 𝟎 𝟎

𝟎 𝛆⊥(𝛚) 𝟎

𝟎 𝟎 𝛆∣(𝛚)
)                                                                            (𝐈𝐕 − 𝟐) 

  .على التوالي c الموازي للمحور السداس ي هما مركبتا الدالة العازلة للعمود و  ∣𝜀  و  ⊥𝜀حيث
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IV-2-2  الاعتماد الاتجاهي للمعاملات البصرية: 

 :بمتجه الوحدة معرف لأي اتجاه انتشار 

𝐧̇  = (𝐬𝐢𝐧𝛉𝐜𝐨𝐬𝛗, 𝐬𝐢𝐧𝛉𝐬𝐢𝐧𝛗, 𝐜𝐨𝐬𝛗) 

 :[61 ,62] الاستثنائي عبر حسب السماحية الفعالة للاستقطاب العادي وتفي الإحداثيات الكروية، 

𝟏

𝛆𝐞𝐟𝐟(𝛚, 𝛉)
=
𝐜𝐨𝐬𝟐𝛉

𝛆⊥(𝛚)
+
𝐬𝐢𝐧𝟐𝛉

𝛆∣(𝛚)
                                                         (𝐈𝐕 − 𝟑) 

 .  ]63[عبر العلاقات التحليلية القياسية )θ, ω( كدوال في  ,n, k)L), 2σ, 1σR, , α شتق باقي المعاملاتتمنها  و

IV-2-3 بناء السطح ثلاثي الأبعاد: 

نصف القطر الشعاعي في   يعرف ،ħ𝜔0  كسطح ثلاثي الأبعاد عند طاقة فوتونية ثابتة Q لتمثيل معامل بصري 

 :  ]64[ ل الإحداثيات الكروية إلى ديكارتيةتحو  و ،φ)0ω(Q, بالقيمة  (θ,φ) الاتجاه 

𝐱 = 𝐐(𝛚𝟎, 𝛉) 𝐬𝐢𝐧𝛉 𝐜𝐨𝐬𝛗 , 𝐲 = 𝐐(𝛚𝟎, 𝛉) 𝐬𝐢𝐧𝛉 𝐬𝐢𝐧𝛗          (𝐈𝐕 − 𝟒) 

طاقي،    و عبر مدى  الشامل  الأبعاديللتمثيل  رباعي  موتر  أو  ي  و )φ , θ,0ωQ( بنى  الأسطح  عرض كسلسلة من 

 .بالطاقة مرمزكحجم لوني 

IV-2-4  الإسقاط على المستويات البلورية : 

الطبيعي معر لإسقاط السطح ثلاثي الأبعاد على مستوى بلوري   ṗف بمتجه   =  [h, k, l]   (  في الأساس المكعبي

 :̇ p  حذف مركبة المتجه الموازية لـت. في الإسقاط المتعامد، [65]مة سستخدم إسقاطات متعامدة أو مج تالمكافئ(، 

𝐫𝐩𝐫𝐨𝐣 = 𝐫 − (𝐫. 𝐩̇)𝐩 ̇                                                                             (𝑰𝑽 − 𝟓) 

 .نقطة على السطح البصري  r = (x,y,z) حيث

IV-2-5 (111) ،(110) ،(100)  حساب منحنيات التقاطع مع المستويات : 

.r المستوى البلوري بالمعادلة يعرف ṗ  = نحل   ،(r = Q(θ,φ)) لحساب منحنى التقاطع مع السطح البصري  0 

 :[66 ,67] نظام المعادلات

{
 
 

 
 𝐱 = 𝐐(𝛉,𝛗) 𝐬𝐢𝐧𝛉 𝐜𝐨𝐬𝛗

𝐲 =  𝐐(𝛉,𝛗) 𝐬𝐢𝐧𝛉 𝐬𝐢𝐧𝛗

𝐳 =  𝐐(𝛉,𝛗) 𝐜𝐨𝐬𝛉          

𝐡𝐱 + 𝐤𝐲 + 𝐥𝐳 = 𝟎           

                                                              (𝐈𝐕 − 𝟔) 

 :ذلك عبر ينفذ، اعددي

 .على الكرة الوحدة (θ,φ) إنشاء شبكة دقيقة لـ -أ(
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 .لكل نقطة Q(θ,φ) حساب -ب(

 ).عتبة رقمية صغيرة δ  مع) hx+ky+lz| < δ| اختيار النقاط التي تحقق -ج(

 لتشكيل منحنى مغلق باستخدام خوارزميات تتبع الكنتور  -د(
ً
 .  [68] ترتيب النقاط المختارة خوارزميا

IV-2-6   المكعبي  التحويل بين الترميز السداس ي و : 

الطلب،   مع  التوافق  السداسية تلضمان  المستويات  لربط  تقريبية  تحويل  مصفوفة  بالمكافئ  (hkil) ستخدم 

  :، مثلاk [69]و h سالب مجموع كل من الترميزين  i، يمثل الترميز   لأغراض التمثيل الهندس ي فقط (HKL) المكعبي

(𝟏𝟎𝟎) → (𝟏𝟎𝟏̅𝟎), (𝟎𝟏𝟎) → (𝟎𝟏𝟏̅𝟎), (𝟎𝟎𝟏) → (𝟎𝟎𝟎𝟏)                    (𝐈𝐕 − 𝟕) 

 و

(𝟏𝟎𝟎) → (𝟏𝟎𝟏̅𝟎), (𝟏𝟏𝟎) → (𝟏𝟏𝟐̅𝟎), (𝟏𝟏𝟏) → (𝟏𝟏𝟐̅𝟏)                    (𝐈𝐕 − 𝟖) 

لتوحيد  ا  ستخدم حصر ي  لا يعكس التماثل البلوري الحقيقي، و مع التنويه بأن هذا التحويل هندس ي تقريبي و

 .لغة التمثيل البصري 

IV-2-7   المخرجات  العددي و  التنفيذ : 

ماتلاببيئة  أختيرت   العديد خوارزمية    لتنفيذ   ((MATLAB  التطوير  تتضمن  البيئة  البرنامج، ذلك لأن هذه 

من الأكواد المعدة و التي تسهل العمل مع مثل هذه التمثيلات. كما يمكنها التعامل مع ملفات أكسل، من حيث إستيراد و  

البيانات   حفظ  و  أخراج  يمكن  أنه  الإشارة  تجدر  كما  المجدولة.  القيم  الدقةتصدير  عالية  رسومية  ،  كملفات 

 . (TIFF/PDF)مثل

   .من الفصل السابق (III-1)في هذا العمل نستخدم كإنطلاقة تلك القيم المحددة بلون مختلف في الجدول 

IV-3  عرض و مناقشة النتائج : 

IV-3-1 دراسة دالة العزل الكهربائي : 

VI-3-1-1  الجزء الحقيقي من دالة العزل الكهربائيدراسة: 

الكهربائية (IV-1)الشكل الحقيقي من السماحية  المجسم للجزء  التمثيل  اتجاهي واضح   ε₁ يكشف  عن توزع 

" نوع  من  البلورية  للبنية  الأنيسوتروبية  الطبيعة  بين ح ،(Wurtzite)"  يتارتز الو يعكس  المحسوبة  القيم  تتراوح    د حيث 

  .((IV-1)الجدول  )أنظر 9.15276 أقص ى يبلغ د وح 8.37293أدنى قدره 
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، و تمثيل مساقطها على  AlNلمركب  من دالة العزل الكهربائي  حقيقيجزء التمثيل ثلاثي الأبعاد لل: (IV-1)الشكل

   (112̅1)،  و (112̅0)،  (101̅0)أوجه الرباعي، و تمثيل منحنيات تقاطعها على المستويات  
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هي قيمة تدل على تباين متوسط في الاستجابة   (، و% 9.3)أي نحو  1.093نتج نسبة أنيسوتروبية تساوي ذلك ي

 لاتجاه انتشار المجال الكهربائي
ً
 .الاستقطابية للمادة تبعا

لـ العظمى  القيمة  البلوري   ε₁ تتحقق  الاتجاه    [0001]بالاتجاه  إحداثيات  من  يتضح  كما  السيني(،  )المحور 

  [100]، في حين تتحقق القيمة الدنيا في المستوى الأساس ي القريب من الاتجاه  [1.0000,  0.0000,  0.0000]الأقص ى  

العمودي  [0.0017,  0.0440,  0.9990]بإحداثيات   المحوري  بالاتجاه  الإلكتروني  الاستقطاب  قابلية  تفوق  يؤكد  مما   ،

 .توزع الشحنة الإلكترونية بهذا الاتجاه يرتبط ذلك بكثافة الروابط الذرية و على مستويات الأساس، و

يعكس التناظر السداس ي للبنية،    (001)ظهر المساقط على أوجه الخلية البلورية تماثلا شبه دائري في المستوى  ت

المستويين   على  المساقط  تظهر  استجابة    ا واضح  ا اتجاهي  ا تشوه  (010) و  (100)بينما  سرعة  في  الاختلاف  يجسد 

 .  AlNهو ما يتوافق مع الطبيعة غير المكعبية لمركب  الإلكترونات للمجال الكهربائي حسب اتجاه الانتشار البلوري، و

حيث   ؛ε₁  في قيم  اكمي  اتباين  [111]  ، و[110]،  [100]تبرز منحنيات التقاطع مع المستويات البلورية الرئيسية  

قيمة شبه ثابتة تعكس التماثل الدوراني حول المحور السيني، بينما يظهر التقاطع    [0001]  يسجل التقاطع مع المستوى 

جيبي الشكل يعكس الاعتماد الاتجاهي للاستقطاب الإلكتروني على زاوية الانتشار،    اتذبذب  [110]  و  [100]مع المستويين  

 .ويمكن تفسير ذلك بالاختلاف في كثافة الحالات الإلكترونية المتاحة للاستقطاب بكل اتجاه

  الأيونية الأقوى بهذا الاتجاه، و -بكثافة الروابط التساهمية  ε₁ في قيم  [0001]  فسر التفوق الاتجاهي للمحور ي

الكهربائي،   المجال  تأثير  الإلكترونية تحت  السحابة  قابلية تشويه  تزيد من  الطبقية  التي  البنية  يتسق مع  ما   AlNوهو 

 .حيث تكون الذرات مترابطة بشكل أكثر كثافة على طول المحور السيني، مما يعزز الاستجابة الاستقطابية بهذا الاتجاه

VI-3-1-2  من دالة العزل الكهربائي الجزء التخيليدراسة : 

توزع قنوات الامتصاص الضوئي الناتجة   2ε سد التمثيل ثلاثي الأبعاد للجزء التخيلييج  (VI-2)الشكل  حسب

بين   القيم  التكافؤ والتوصيل، حيث تتراوح  بين نطاقي    د كح  8.15375  أدنى و  دكح   7.8257عن الانتقالات الإلكترونية 

هي أقل من نظيرتها في الجزء   (، و%  4.2  )نحو  1.042، بنسبة أنيسوتروبية تبلغ  (IV-1)كما هو واضح في الجدول   أقص ى

 .من الاستقطاب ا اتجاهي االحقيقي، مما يشير إلى أن الامتصاص الضوئي يكون أكثر تجانس
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، و تمثيل مساقطها على  AlNلمركب  من دالة العزل الكهربائي تخيليجزء التمثيل ثلاثي الأبعاد لل: (IV-2)الشكل

    (112̅1)،  و (112̅0)،  (101̅0)أوجه الرباعي، و تمثيل منحنيات تقاطعها على المستويات  
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  [ 100]في المستوى الأساس ي بالقرب من الاتجاه   2ε تتحقق القيمة العظمى لـ ،1ε  على عكس السلوك الملاحظ في

بالاتجاه  [0.0015,  0.1442,  0.9896]بإحداثيات   الدنيا  القيمة  تتحقق  بينما  , 0.0000]بإحداثيات    [0001]، 

المشتركة [1.0000,  0.0000 الحالات  كثافة  أن  إلى  يشير  مما   ، (JDOS)   في أعلى  تكون  الإلكترونية  للانتقالات  المتاحة 

و المحوري،  بالاتجاه  مقارنة  الأساس ي  توزع  المستوى  يعكس  ما  حسب    اهو  الإلكتروني  الانتقال  لاحتمالات  متماثل  غير 

 .الاتجاه البلوري

مقارنة بالجزء الحقيقي، مع وجود    اأكثر تجانس  اظهر المساقط على أوجه الخلية البلورية للجزء التخيلي توزع ت

هو ما يتسق مع الطبيعة الموجية للدوال    تشوهات طفيفة تعكس الاعتماد الاتجاهي لاحتمالية الانتقالات الإلكترونية، و

 .كثافة الحالات المشتركة الإلكترونية التي تحدد قواعد الانتقال المسموح بها وفق قاعدة فيرمي الذهبية و

  ا أن الامتصاص الضوئي يكون أعظمي  [111]  ، و[110]،  [100]تبرز منحنيات التقاطع مع المستويات البلورية  

للمحور   الموازي  الاتجاه  في  أدنى  يكون  بينما  الأساس ي،  المستوى  الواقعة ضمن  الاتجاهات  أن  [0001]في  إلى  يشير  مما   ،

للمستوى الأساس ي،   اعندما يكون متجه موجة الفوتون موازي تكون أكثر احتمالا طاقويةالانتقالات الإلكترونية المسموحة 

 .التوصيل هو ما يرتبط بتناظر الدوال الموجية للإلكترونات في نطاقي التكافؤ و و

في الثاني( إلى الطبيعة    [100]  في الأول و  [0001]حيث يتفوق  ) 2ε و 1ε يعزى الانعكاس في الترتيب الاتجاهي بين 

و التخزين  بين  الأعلى  التبادلية  الاستقطاب  فالاتجاهات ذات  للطاقة:  تبديد 2ε)  التبديد  أقل  تكون  أن  إلى  تميل    ا كبير( 

و(صغير  2ε)  للطاقة و  ،  صحيح،  كرامرز   العكس  علاقات  مع  يتسق  ما  الجزئين  -هو  بين  السببية  تربط  التي  كرونيج 

 .الامتصاص  بين التشتت و افيزيائي اتضمن اتساق التخيلي لدالة العزل و الحقيقي و

IV-3-2  المركبة الإنكسارية دراسة : 

VI-3-2-1   الإنطفاءمعامل دراسة: 

يتبين من خلال الشكل الألمنيوم توزع  تي  (IV-3)كما  نيتريد  الانطفاء لمركب  الأبعاد لمعامل  التمثيل ثلاثي  جسد 

 1.81574  كحد أدنى و  1.81115قنوات الامتصاص الضوئي الناتجة عن الانتقالات الإلكترونية، حيث تتراوح القيم بين  

  اهي نسبة ضئيلة جد   (، و%  0.25)نحو    1.0025، بنسبة أنيسوتروبية تبلغ  (( IV-1)واضح في الجدول هذا  )  أقص ى  دكح

 .بدرجة عالية في نطاق الطاقة المدروس ااتجاهي   اتشير إلى أن الامتصاص الضوئي يكون متجانس
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، و تمثيل مساقطها على أوجه الرباعي، و تمثيل  AlNلمركب لمعامل الإنطفاء تمثيل ثلاثي الأبعاد : (IV-3)الشكل

 (112̅1)،  و (112̅0)،  (101̅0)منحنيات تقاطعها على المستويات 
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على عكس السلوك الملاحظ في معامل الانكسار، تتحقق القيمة العظمى لمعامل الانطفاء في المستوى الأساس ي  

الاتجاه   من  ][0.0015,  0.1442,  0.9896]بإحداثيات    [100]بالقرب  بالاتجاه  الدنيا  القيمة  تتحقق  بينما   ،0001  ]

المشتركة [1.0000,  0.0000,  0.0000]بإحداثيات   الحالات  كثافة  أن  إلى  يشير  مما   ، (JDOS)   للانتقالات المتاحة 

شبه متماثل لاحتمالات    اهو ما يعكس توزع  الإلكترونية تكون أعلى قليلا في المستوى الأساس ي مقارنة بالاتجاه المحوري، و

 .الانتقال الإلكتروني حسب الاتجاه البلوري

البلورية لمعامل الانطفاء توزع ت الخلية  التجانس الاتجاهي العالي،   اظهر المساقط على أوجه  شبه كروي يعكس 

هو ما يتسق    تعكس الاعتماد الضعيف لاحتمالية الانتقالات الإلكترونية على الاتجاه، و  امع وجود تشوهات طفيفة جد

 .مع الطبيعة الموجية للدوال الإلكترونية التي تحدد قواعد الانتقال المسموح بها وفق قاعدة فيرمي الذهبية

  ا أن الامتصاص الضوئي يكون متشابه   [111]  ، و[110]،  [100]تبرز منحنيات التقاطع مع المستويات البلورية  

تتجاوز   لا  فروق طفيفة  مع  الاتجاهات،  المسموحة  %  0.25في جميع  الإلكترونية  الانتقالات  أن  إلى  يشير  مما    طاقويا، 

تقريب الدرجة  بنفس  متاحة  و   اتكون  الفوتون،  انتشار  اتجاه  عن  النظر  الموجية    بغض  الدوال  بتناظر  يرتبط  ما  هو 

 .  AlN التوصيل لمركب للإلكترونات في نطاقي التكافؤ و

في   [0001]معامل الانطفاء )حيث يتفوق    عزى الانعكاس الطفيف في الترتيب الاتجاهي بين معامل الانكسار و ي

و و  [100]  الأول  التخزين  بين  التبادلية  الطبيعة  إلى  الثاني(  الأعلى    في  الاستقطاب  ذات  فالاتجاهات  للطاقة:  التبديد 

هو ما يتسق مع    العكس صحيح، و  للطاقة )معامل انطفاء صغير(، و  ا)معامل انكسار كبير( تميل إلى أن تكون أقل تبديد 

كرامرز  و-علاقات  الحقيقي  الجزئين  بين  السببية  تربط  التي  و  كرونيج  المركب  الانكسار  لمعامل  اتساق  التخيلي    ا تضمن 

 .الامتصاص فيزيائيا بين التشتت و

VI-3-2-2 دراسة الإنكسارية : 

يعكس    ا اتجاهي  ا التمثيل المجسم لمعامل الانكسار الحقيقي لمركب نيتريد الألمنيوم توزع  (IV-4)في الشكلظهر  ي

نوع   من  البلورية  للبنية  الأنيسوتروبية  تتراوح  (Wurtzite)يتاورتز   الطبيعة  حيث  الجدول ،  القيم    (IV-1)حسب 

  4.8 )نحو 1.048نتج نسبة أنيسوتروبية تساوي ي، مما 3.1216أقص ى يبلغ  دح و 2.97866المحسوبة بين حد أدنى قدره 

 .في قدرة المادة على تشتت الضوء حسب اتجاه انتشاره البلوري امتوسط ا(، وهي قيمة تعكس تباين%
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، و تمثيل مساقطها على أوجه الرباعي، و تمثيل  AlNلمركب للإنكسارية تمثيل ثلاثي الأبعاد : (IV-4)الشكل

   (112̅1)،  و (112̅0)،  (101̅0)منحنيات تقاطعها على المستويات 
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)المحور السيني(، كما يتضح من إحداثيات    [0001]تتحقق القيمة العظمى لمعامل الانكسار بالاتجاه البلوري  

، في حين تتحقق القيمة الدنيا في المستوى الأساس ي القريب من الاتجاه  [1.0000,  0.0000,  0.0000]الاتجاه الأقص ى  

على[0.0017,  0.0440,  0.9990]بإحداثيات    [100] المادة  قدرة  أن  يؤكد  مما  في    تقليل  ،  أعلى  تكون  الضوء  سرعة 

استقطابية الإلكترونات بهذا    يرتبط ذلك بكثافة الروابط الذرية و  الاتجاه المحوري العمودي على مستويات الأساس، و

 .الاتجاه

 شبه دائري في المستوى ت
ً
يعكس التناظر السداس ي للبنية،   (001) ظهر المساقط على أوجه الخلية البلورية تماثلا

المستويين   على  المساقط  تظهر  الموجة    ا واضحا  اتجاهي  ا تشوه  (010)  و  (100)بينما  طور  سرعة  في  الاختلاف  يجسد 

 .AlN هو ما يتوافق مع الطبيعة غير المكعبية لمركب الكهرومغناطيسية حسب اتجاه الانتشار البلوري، و

الرئيسية   البلورية  المستويات  مع  التقاطع  منحنيات  و[110]،  [ 100]تبرز  معامل  ا  كمي  ا تباين  [111]  ،  قيم  في 

قيمة شبه ثابتة تعكس التماثل الدوراني حول المحور السيني، بينما    [0001]الانكسار؛ حيث يسجل التقاطع مع المستوى  

المستويين   مع  التقاطع  الاستقطاب    اتذبذب  [110]  و  [100] يُظهر  لاستجابة  الاتجاهي  الاعتماد  يعكس  الشكل  جيبي 

و الانتشار،  زاوية  على  بكل    الإلكتروني  للاستقطاب  المتاحة  الإلكترونية  الحالات  كثافة  في  بالاختلاف  ذلك  تفسير  يمكن 

 .اتجاه

للمحور  ي الاتجاهي  التفوق  التساهمية   [0001]فسر  الروابط  بكثافة  الانكسار  معامل  قيم  الأقوى  -في  الأيونية 

هو ما يتسق مع    التي تزيد من قابلية تشويه السحابة الإلكترونية تحت تأثير المجال الكهربائي للضوء، و  بهذا الاتجاه، و 

لمركب  الطاقية  معامل   AlN البنية  يعزز  مما  السيني،  المحور  على طول  كثافة  أكثر  بشكل  مترابطة  الذرات  تكون  حيث 

 .الانكسار بهذا الاتجاه

IV-3-3  الضوئية ةيسادراسة الإنعك: 

توزعي الألمنيوم  نيتريد  الضوئية لمركب  الانعكاسية  لمعامل  الأبعاد  ثلاثي  التمثيل  الطبيعة    ا اتجاهي  اظهر  يعكس 

و حسب ما هو مدون    حيث،  (IV-5))أنظر الشكل  (Wurtzite)يتاالأنيسوتروبية المعتدلة للبنية البلورية من نوع وورتز 

الجدول  بين حد  (IV-1)في  المحسوبة  القيم  يبلغ    دح  و  0.55738أدنى قدره    تتراوح  مما  0.57025أقص ى  نسبة  ي،  نتج 

تساوي   و%  2.3)نحو    1.0231أنيسوتروبية  طفيف  (،  تباينا  تعكس  قيمة  الإشعاع    اهي  عكس  على  المادة  قدرة  في 

 .الكهرومغناطيس ي حسب اتجاه الانتشار البلوري
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، و تمثيل مساقطها على أوجه الرباعي، و  AlNلمركب  للإنعاكسية الضوئية تمثيل ثلاثي الأبعاد : (IV-5)الشكل

  (112̅1)،  و  (112̅0)، (101̅0)تمثيل منحنيات تقاطعها على المستويات  



 في ثلاث أبعاد دراسة الخواص الضوئية لمركب نيتريد الألمنيوم                                                              :                                             رابعالالفصل 

- 58 - 
 

من   القريب  البلوري  بالاتجاه  للانعكاسية  العظمى  القيمة  , 0.0000,  1.0000]بإحداثيات    [100]تتحقق 

، مما يؤكد أن قدرة  [1.0000,  0.0000,  0.0000]بإحداثيات    [0001]، بينما تتحقق القيمة الدنيا بالاتجاه  [0.0015

و المحوري،  بالاتجاه  مقارنة  الأساس ي  المستوى  في  أعلى  تكون  الضوء  ارتداد  معامل    المادة على  في  بالاختلاف  يرتبط ذلك 

 من الفصل الثالث (III-11) وفق العلاقةمعامل الانطفاء بين هذه الاتجاهات  الانكسار المركب و

يعكس التناظر السداس ي للبنية،    (001)ظهر المساقط على أوجه الخلية البلورية تماثلا شبه دائري في المستوى  ت

المستويين   على  المساقط  تظهر  البصرية    اطفيف  ااتجاهي  ا تشوه  (010)  و  (100)بينما  الاستجابة  في  الاختلاف  يجسد 

 . AlN  هو ما يتوافق مع الطبيعة غير المكعبية لمركب حسب اتجاه سقوط الموجة الكهرومغناطيسية، و

الرئيسية   البلورية  محدودا في قيم    اكمي  اتباين  [111]  ، و[110]،  [100]تبرز منحنيات التقاطع مع المستويات 

المستوى   مع  التقاطع  يسجل  حيث  المحور    [0001]الانعكاسية؛  حول  الدوراني  التماثل  تعكس   
ً
نسبيا ثابتة  دنيا  قيمة 

التقاطع مع المستويين   يعكس الاعتماد الاتجاهي الضعيف لمعامل    ا محدود  اتذبذب  [110]  و  [100]السيني، بينما يُظهر 

 .الانطفاء بين الاتجاهات المختلفة يمكن تفسير ذلك بقرب قيم معاملي الانكسار و   الانعكاس على زاوية الانتشار، و

في قيم الانعكاسية بالاختلاف الطفيف في الجزئين الحقيقي    [100]فسر التفوق الاتجاهي للمستوى الأساس ي  ي

في المستوى الأساس ي مسؤولة عن زيادة   2ε التخيلي من دالة العزل الكهربائي بين الاتجاهات، حيث تكون القيم الأعلى لـ  و

و كرامرز   الامتصاص  علاقات  وفق  الانعكاسية  زيادة  و-بالتالي  التبديد  بين  تربط  التي  الاستجابة    كرونيج  في  التشتت 

 .البصرية

IV-3-4 دراسة معامل الإمتصاص: 

التمثيل ثلاثي الأبعاد لمعامل الامتصاص الضوئي لمركب نيتريد الألمنيوم  من خلال  جسد  تي  (IV-6)بنظر للشكل

  cm-1 التوصيل، حيث تتراوح القيم بين  توزع قنوات الامتصاص الناتجة عن الانتقالات الإلكترونية بين نطاقي التكافؤ و

 ، بنسبة أنيسوتروبية تبلغ(VI-1)كما هو واضح من الجدول  أقص ى  دكح   cm 440339.78-1 أدنى ود  كح  430447.10

1-cm1.0230  مع نظيرتها في الانعكاسية، مما يشير إلى ارتباط وثيق بين آليتي    اهي نسبة متطابقة تقريب (، و % 2.3 )نحو

 .الانعكاس في هذا النطاق الطاقي  الامتصاص و
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، و تمثيل مساقطها على أوجه الرباعي، و تمثيل  AlNلمركب  الإمتصاصتمثيل ثلاثي الأبعاد لمعامل : (VI-6)الشكل

    (112̅1)،  و (112̅0)،  (101̅0)منحنيات تقاطعها على المستويات 
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من   القريب  بالاتجاه  الامتصاص  لمعامل  العظمى  القيمة  , 0.0063,  1.0000]بإحداثيات    [100]تتحقق 

بالاتجاه[0.0015 الدنيا  القيمة  تتحقق  بينما  أن  [1.0000,  0.0000,  0.0000]بإحداثيات    [0001]  ،  إلى  يشير  مما   ،

في المستوى الأساس ي    تكون أعلى قليلا  وياالمتاحة للانتقالات الإلكترونية المسموحة طاق (JDOS) كثافة الحالات المشتركة 

 .لاحتمالات الانتقال الإلكتروني حسب الاتجاه البلوري اغير متماثل تمام  اهو ما يعكس توزع مقارنة بالاتجاه المحوري، و

توزعت الامتصاص  لمعامل  البلورية  الخلية  أوجه  على  المساقط  ح  امتجانس  اظهر  تشوهات    دإلى  مع وجود  كبير 

هو ما يتسق مع الطبيعة الموجية    تعكس الاعتماد الضعيف لاحتمالية الانتقالات الإلكترونية على الاتجاه، و  اطفيفة جد

و الذهبية  فيرمي  قاعدة  وفق  بها  المسموح  الانتقال  قواعد  تحدد  التي  الإلكترونية  في   للدوال  المشتركة  الحالات  كثافة 

 .البلورات ذات التناظر السداس ي 

    [111]  ، و[110]،  [100]تبرز منحنيات التقاطع مع المستويات البلورية   
ً
أن الامتصاص الضوئي يكون أعظميا

للمحور   الموازي  الاتجاه  في  أدنى  يكون  بينما  الأساس ي،  المستوى  الواقعة ضمن  الاتجاهات  أن  [0001]في  إلى  يشير  مما   ،

 عندما يكون متجه موجة الفوتون موازيا   وياالانتقالات الإلكترونية المسموحة طاق
ً
للمستوى الأساس ي،    تكون أكثر احتمالا

 . AlN وهو ما يرتبط بتناظر الدوال الموجية للإلكترونات في نطاقي التكافؤ والتوصيل لمركب

نحو  )كلاهما  والانعكاسية  الامتصاص  معامل  بين  الأنيسوتروبية  نسبة  في  التشابه  العلاقة %  2.3  يعزى  إلى   )

المركب الانكسار  معامل  عبر  بينهما  المباشرة  للعلاقة  الفيزيائية  الثالث(  (III-5))أرجع  الفصل  معامل   ،من  يرتبط  حيث 

مما يجعل   ،k  و n من   لترتبط الانعكاسية بك   و  ،من الفصل الثالث  (III-13) الامتصاص بالجزء التخيلي عبر العلاقة

 .التباين الاتجاهي في أحدهما ينعكس بشكل مماثل على الآخر في النطاق الطاقي المدروس

IV-3-5 دراسة الناقلية الضوئية: 

VI-3-5-1  الجزء الحقيقي من الناقلية الضوئيةدراسة: 

الشكل الألمنيوم  ي  (IV-7)من  نيتريد  لمركب  الضوئية  الناقلية  من  الحقيقي  للجزء  الأبعاد  ثلاثي  التمثيل  ظهر 

ورتز   ااتجاهي  اتوزع نوع  من  البلورية  للبنية  الأنيسوتروبية  الطبيعة  المحسوبة  ايعكس  القيم  تتراوح  حيث  هو  يت،  كما 

الجدول  في  حد   (IV-1)مصنف  قدره    بين  يبلغ    دح   و  8.36342أدنى  أنيسوتروبية  9.63107أقص ى  نسبة  يُنتج  مما   ،

و%  15.2  )نحو  1.1516تساوي   تباين  (،  تعكس  قيمة  المجال    اواضح  ا هي  من  الطاقة  تبديد  على  المادة  قدرة  في 

 .الكهرومغناطيس ي حسب اتجاه الانتشار البلوري
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، و تمثيل مساقطها على أوجه  AlNلمركب للجزء الحقيقي من الناقلية الضوئية تمثيل ثلاثي الأبعاد : (IV-7)الشكل

 (112̅1)،  و (112̅0)،  (101̅0)الرباعي، و تمثيل منحنيات تقاطعها على المستويات  
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, 1.0000]بإحداثيات    [100]تتحقق القيمة العظمى للجزء الحقيقي من الناقلية بالاتجاه البلوري القريب من  

، مما يؤكد  [1.0000,  0.0000,  0.0000]بإحداثيات    [0001]، بينما تتحقق القيمة الدنيا بالاتجاه  [0.0014,  0.0000

و الإلكتروني  الامتصاص  و  أن قنوات  المحوري،  بالاتجاه  مقارنة  الأساس ي  المستوى  في  أكثر فعالية  تكون  الطاقي    التبديد 

 .المتاحة للانتقالات الإلكترونية بهذه الاتجاهات (JDOS) يرتبط ذلك بكثافة الحالات المشتركة 

يعكس التباين في استجابة    (100)واضحا في المستوى    ا اتجاهي  ا ظهر المساقط على أوجه الخلية البلورية تشوهت

المستوى   على  المساقط  تظهر  بينما  الانتشار،  اتجاه  حسب  الكهربائي  للمجال  يعكس    ا نسبي  تماثلا  (001)الإلكترونات 

 . AlN هو ما يتوافق مع الطبيعة غير المكعبية لمركب التناظر السداس ي للبنية البلورية، و

حيث   ؛ 1σ في قيم  ا كمي  اتباين  [111]  ، و[110]،  [100]تبرز منحنيات التقاطع مع المستويات البلورية الرئيسية  

المستوى   التقاطع مع  ثابتة نسبي  [0001]يسجل  بهذا الاتجاه،    ا قيمة دنيا  المسموحة  الانتقالات الإلكترونية  تعكس قلة 

عظمى تعكس كثافة الانتقالات الإلكترونية المتاحة وفق قاعدة    اقيم  [110]  و  [100]بينما يظهر التقاطع مع المستويين  

 .فيرمي الذهبية

بالاختلاف في توزع الدوال الموجية للإلكترونات في  1σ في قيم  [100]فسر التفوق الاتجاهي للمستوى الأساس ي  ي

و التكافؤ  طاق  نطاقي  المسموحة  الإلكترونية  الانتقالات  احتمالية  تكون  الواقعة   اويالتوصيل، حيث  الاتجاهات  في  أعلى 

البنية الطاق  ضمن المستوى الأساس ي، و الأيونية أكثر  -حيث تكون الروابط التساهمية AlN ة لمركبويهو ما يتسق مع 

 .فعالية في نقل الطاقة في المستوى الأفقي

VI-3-5-2  من الناقلية الضوئية الجزء التخيليدراسة : 

الشكل خلال  غير    (IV-8)من  الاستجابة  الضوئية  الناقلية  من  التخيلي  للجزء  الأبعاد  ثلاثي  التمثيل  يجسد 

الإلكتروني،   الاستقطاب  وسط  في  الكهربائية  الطاقة  بتخزين  المرتبطة  في  التبديدية  المدونة  القيم  من  يتضح  و  أين 

)نحو   1.1186أقص ى، بنسبة أنيسوتروبية تبلغ   دكح  6.15055  أدنى و دكح  5.49839تتراوح القيم بين    (IV-1)الجدول 

و%  11.9 أقل    (،  تكون  التخزينية  الاستجابة  أن  إلى  يشير  مما  الحقيقي،  الجزء  في  نظيرتها  من  قليلا  أقل  نسبة  هي 

 .حساسية للاتجاه البلوري من الاستجابة التبديدية

، [0.0014,  0.0126,  0.9999]  بإحداثيات  [100]تتحقق القيمة العظمى للجزء التخيلي بالاتجاه القريب من  

 .[1.0000, 0.0000, 0.0000]بإحداثيات  [0001]بينما تتحقق القيمة الدنيا بالاتجاه 
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، و تمثيل مساقطها على أوجه  AlNلمركب للجزء التخيلي من الناقلية الضوئية تمثيل ثلاثي الأبعاد : (IV-8)الشكل

 (112̅1)،  و (112̅0)،  (101̅0)الرباعي، و تمثيل منحنيات تقاطعها على المستويات  
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الأساس ي مقارنة  ذلك   في المستوى  أعلى  في مجال الاستقطاب تكون  الطاقة  المادة على تخزين  أن قدرة  إلى  يشير 

 . غير متماثل لقابلية الاستقطاب الإلكتروني حسب الاتجاه البلوري  اهو ما يعكس توزع  بالاتجاه المحوري، و

متجانسات توزعا  التخيلي  للجزء  البلورية  الخلية  أوجه  على  المساقط  طفيفة    ا نسبي  ظهر  تشوهات  وجود  مع 

هو ما يتسق مع الطبيعة الموجية للدوال    تعكس الاعتماد الاتجاهي الضعيف للاستجابة التخزينية على زاوية الانتشار، و

 .التخيلي كرونيج التي تربط السببية بين الجزئين الحقيقي و-الإلكترونية التي تحدد سعة الاستقطاب وفق علاقات كرامرز 

البلورية المستويات  التقاطع مع  الطاقة تكون    [111]  ، و[110]  ،[100]  تبرز منحنيات  القدرة على تخزين  أن 

، مما يشير  [0001]أعظمية في الاتجاهات الواقعة ضمن المستوى الأساس ي، بينما تكون أدنى في الاتجاه الموازي للمحور  

موازي الكهربائي  المجال  موجة  متجه  يكون  عندما  كفاءة  أكثر  تكون  الإلكتروني  الاستقطاب  استجابة  أن  للمستوى  ا  إلى 

 .هو ما يرتبط بتناظر الدوال الموجية للإلكترونات في نطاقي التكافؤ  الأساس ي، و

في كليهما( إلى الطبيعة المترابطة للاستجابة    [100]  حيث يتفوق ( 2σ و 1σ يعزى التشابه في الترتيب الاتجاهي بين

كبير( تميل إلى أن تكون ذات قابلية   2σ( البصرية: فالاتجاهات ذات الكثافة الأعلى للحالات الإلكترونية المتاحة للانتقالات 

التخزين    بين التبديد و  افيزيائي  ا هو ما يتسق مع العلاقات السببية التي تضمن اتساق  ، وكبير(  2σ( ااستقطاب أعلى أيض 

 .في الاستجابة الكهرومغناطيسية للمادة

IV-3-6 دراسة دالة التبدد : 

يعكس الطبيعة ا  اتجاهيا  ظهر التمثيل ثلاثي الأبعاد لدالة التبدد لمركب نيتريد الألمنيوم توزعي  (IV-9)في الشكل

البلورية من نوع وورتز  للبنية  الواضحة  الجدول يت، حيث  االأنيسوتروبية  تتراوح المحسوبة  القيم  أن    (IV-1)يلاحظ من 

(، % 28.5)نحو  1.2853نتج نسبة أنيسوتروبية تساوي ي ، مما 3.95997أقص ى يبلغ  دح  و 3.08088أدنى قدره  دبين ح

نسبي   و مرتفعة  قيمة  تباين  اهي  الكهرومغناطيس ي    املحوظ ا  تعكس  المجال  انتشار  اتجاه  الطاقة حسب  تبديد  كفاءة  في 

 .داخل البلورة

من   القريب  البلوري  بالاتجاه  التبدد  لدالة  العظمى  القيمة  , 0.0000,  1.0000]بإحداثيات    [100]تتحقق 

، مما يؤكد أن آليات  [1.0000,  0.0000,  0.0000]بإحداثيات    [0001]، بينما تتحقق القيمة الدنيا بالاتجاه  [0.0012

يرتبط ذلك بكثافة الحالات    فقدان الطاقة عبر التبدد تكون أكثر فعالية في المستوى الأساس ي مقارنة بالاتجاه المحوري، و

𝒕𝒂𝒏𝜹             :وفق العلاقةالإلكترونية المتاحة للانتقالات التبديدية بهذه الاتجاهات  =
𝜺𝟐

𝜺𝟐
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، و تمثيل مساقطها على أوجه الرباعي، و تمثيل  AlNلمركب  تمثيل ثلاثي الأبعاد لدالة التبدد: (IV-9)الشكل

 (112̅1)،  و (112̅0)،  (101̅0)منحنيات تقاطعها على الممستويات 
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يعكس التباين في استجابة    (100)في المستوى    ا اتجاهيا واضح  ا ظهر المساقط على أوجه الخلية البلورية تشوهت

المستوى   على  المساقط  تظهر  بينما  الانتشار،  اتجاه  حسب  الطاقي  للتبديد  التناظر    (001)المادة  يعكس  نسبيا  تماثلا 

  تأثيرها على توزع قنوات الامتصاص و  و AlN هو ما يتوافق مع الطبيعة غير المكعبية لمركب  السداس ي للبنية البلورية، و

 .التبديد

الرئيسية   البلورية  المستويات  مع  التقاطع  منحنيات  و[110]،  [100]تبرز  دالة    اكمي   ا تباين  [111]  ،  قيم  في 

المستوى   مع  التقاطع  يسجل  حيث  نسبي  [0001]التبدد؛  ثابتة  دنيا  بهذا    ا قيمة  المسموحة  التبديد  قنوات  قلة  تعكس 

قيما عظمى تعكس كثافة الانتقالات الإلكترونية التبديدية    [110]  و  [100]الاتجاه، بينما يظهر التقاطع مع المستويين  

 .كثافة الحالات المشتركة المتاحة وفق قاعدة فيرمي الذهبية و

الأساس ي  ي للمستوى  الاتجاهي  التفوق  الموجية    [100]فسر  الدوال  توزع  في  بالاختلاف  التبدد  دالة  قيم  في 

و  التكافؤ  نطاقي  في  طاق  للإلكترونات  المسموحة  الإلكترونية  الانتقالات  احتمالية  تكون  المصحوبة    و  ايو التوصيل، حيث 

حيث   AlN ية لمركبو هو ما يتسق مع البنية الطاق  بفقدان طاقي أعلى في الاتجاهات الواقعة ضمن المستوى الأساس ي، و

 .الأيونية أكثر فعالية في نقل الطاقة التبديدية في المستوى الأفقي-تكون الروابط التساهمية

بالطبيعة المركبة لهذه الدالة التي تعتمد    %( 28.5)ترتبط القيمة المرتفعة لنسبة الأنيسوتروبية في دالة التبدد   

يتضاعف  2ε و 1ε من ل  الحقيقي من دالة العزل الكهربائي، حيث أن التباين الاتجاهي في ك   على نسبة الجزئين التخيلي و

 .تأثيره في دالة التبدد، مما يجعلها أكثر حساسية للاتجاه البلوري من المعاملات البصرية الفردية

يعزى الموقع الاتجاهي للقيمة القصوى لدالة التبدد في المستوى الأساس ي إلى التوافق بين اتجاهات الاستقطاب  

و قيم  الإلكتروني  تحقق  التي  الاتجاهات  أن  حيث  المسموحة،  الانتقالات  لـ  ااتجاهات  و)  2ε  عالية    ا قيم  الامتصاص( 

 . AlN لمركب [100]هو ما يتجلى بوضوح في الاتجاه  التشتت( تميل إلى إنتاج قيم عظمى لدالة التبدد، و)  1ε منخفضة لـ

في المساقط ثلاثية الأبعاد، مما يعكس التماثل    [ 0001]حول الاتجاه    ا نسبيا  متجانس  اظهر دالة التبدد سلوك ت

و السداسية،  للبنية  السيني  المحور  لمركب  الدوراني حول  البلوري  التناظر  مع  يتسق  ما  الخواص    و AlN هو  أن  يؤكد 

 .التبديدية تحترم قواعد التناظر النقطي للزمرة الفضائية للبلورة
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ادير الإتجاهات الموافقة و قرائن ميلر الخاصة  قيتضمن القيم العظمي و الدنيا للمعاملات الضوئية و م:  (IV-1)الجدول 

 بها. 

 

 
 المعامل 

القيمة 

 العظمى 
 القيمة الدنيا

نسبة عدم  

 التماثل 

قرائن 

ميلير  

للإتجاه 

 الأعظمي 

قرائن 

ميلير  

للإتجاه 

 الأدنى 

 الإتجاه الأدنى الإتجاه الأعظمي 

        

الجزء 

الحقيقي 

 لدالة العزل 

9,15276 8,3730 1,0931 001 100 [0.0000, 0.0000, 1.0000] [0.9990, 0.0440, 0.0017] 

الجزء 

التخيلي  

 لدالة العزل 

8,1537 7,8257 1,0420 100 001 [0.9896, 0.1442, 0.0015] [0.0000, 0.0000, 1.0000] 

معامل 

 الإنطفاء 
1,8157 1,8112 1,0025 540 001 [0.7936, 0.6084, 0.0016] [0.0000, 0.0000, 1.0000] 

 [0.0016 ,0.0314 ,0.9995] [1.0000 ,0.0000 ,0.0000] 100 001 1,0480 2,9787 3,1216 الإنكسارية 

 [1.0000 ,0.0000 ,0.0000] [0.0015 ,0.0000 ,1.0000] 001 100 1,0231 0,5574 0,5702 الإنعكاسية 

معامل 

 الإمتصاص
440339,78 430447,10 1,0230 100 001 [1.0000, 0.0063, 0.0015] [0.0000, 0.0000, 1.0000] 

الجزء 

الحقيقي من  

الناقلية  

 الضوئية 

9,6311 8,36342 1,1516 100 001 [1.0000, 0.0000, 0.0014] [0.0000, 0.0000, 1.0000] 

الجزء 

التخيلي من  

الناقلية  

 الضوئية 

6,1505 5,49839 1,1186 100 001 [0.9999, 0.0126, 0.0014] [0.0000, 0.0000, 1.0000] 

 [1.0000 ,0.0000 ,0.0000] [0.0012 ,0.0000 ,1.0000] 001 100 1,2853 3,0809 3,9600 دالة التبدد 

 



 

 الخلاصــــــــــــــــــة 

الألمنيوم نيتريد  لمركب  البصرية  الخواص  دراسة  نظر  (AlN) تكتسب  استراتيجية  أشباه    اأهمية  من  لكونه 

الفجوة واسعة  في    تعدالتي   (eV 6.2≈) الموصلات  خاصة  المتقدمة،  الضوئية  الإلكترونيات  تطبيقات  في  أساس  حجر 

لهذا   )الأنيسوتروبية(  الاتجاهية  البصرية  للاستجابة  الدقيق  الكمي  الفهم  إن  العميقة.  البنفسجية  فوق  الأشعة  نطاق 

مصابيح  ضروريا  يعتبرالمركب   مثل  فعّالة  أجهزة  و LED لتصميم  البنفسجية،  و  فوق  الإشعاع،  الأجهزة    كواشف 

المادة مع   تفاعل  البصرية يوفر رؤية شاملة لكيفية  الأبعاد للخواص  التمثيل ثلاثي  أن  التردد. كما  الكهروضغطية عالية 

يم  مما  البلورية،  الاتجاهات  في جميع  الكهرومغناطيس ي  الباحثين وكالإشعاع  الأجهزة من    ن  أداء  تحسين  من  المهندسين 

 .خلال الاستفادة المثلى من التباين الاتجاهي في الخواص الفيزيائية

الكثافة  دالة  نظرية  إلى  تستند  متكاملة  حسابية  منهجية  على  الدراسة  هذه  إطار   (DFT) اعتمدت  ضمن 

التدرج العام الم و Materials Studio. في بيئة  CASTEP الموجات المستوية، باستخدام كود ن  حس تم اعتماد تقريب 

شبكة    و (eV 630) الارتباط، مع تعيين طاقة قطع عالية  لوصف تأثيرات التبادل و (GGA-PBEsol) للمواد الصلبة 

نقاط من  الخطية،    k (16×20×20)   كثيفة  الاستجابة  تقريب  البصرية ضمن  الخواص  النتائج. حسبت  دقة  لضمان 

دالة    معامل الانكسار، الانطفاء، الامتصاص، الانعكاسية، الناقلية الضوئية و  الدالة العازلة الكهربائية المركبة،   ةشامل

و الطاقة،  واسع   فقدان  طاقي  مدى  عبر  و  و (eV 30-0) ذلك  البلورات  متعدد  الرئيسية    لحالات  البلورية  الاتجاهات 

 .، مع تمثيل ثلاثي الأبعاد شامل للتوزيع الاتجاهي لهذه الخواص[001] ، و[010]، [100]

 تم الحصول على الكثير من النتائج، التي من أهمها:

الحقيقي  -(1 الجزء  سجل    اواضح  اتجاهيا  اتباين ε)1( أظهر  حيث  المنخفضة،  الطاقات  للاتجاه   4.14عند 

  3.8 في قابلية الاستقطاب الإلكتروني بالمحور السيني بنسبة ا  للاتجاهين الأساسيين، مما يعكس تفوق  3.99مقابل    [001]

%. 

ـــبنسبة تص   [001]مع تفوق الاتجاه   ،eV-12.5 13.5 ذروته في النطاق ε)2( بلغ الجزء التخيلي -(2 ـــ ـــ  13ل إلى  ــــ

 .مما يشير إلى كثافة أعلى للحالات الإلكترونية المتاحة للانتقال في هذا الاتجاه ،eV 10 عند %

 تتراوح بين  -(3
ً
  .1.9 %  بنسبة  [001]، مع تفوق الاتجاه 2.04 و 2سجل معامل الانكسار الساكن قيما
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في    9.31تقترب من    حيث بلغت قيم الانكسار ذروتها ،eV 8.6-8.0  ظهرت ظاهرة التشتت الشاذ في النطاق  -(4

 .، مرتبطة بامتصاص قوي قرب فجوة النطاق[001]لاتجاه ا

عند  -(5 الأساسية  الامتصاص  حافة  ذروته ،eV 4.0تقريبا    بدأت  إلى  الامتصاص  معامل  وصول  القريبة    مع 

 . eV14.5 -13.5 في النطاق cm ⁵10 .5.51-1  من

 طفيف-(6
ً
 اتجاهيا

ً
 . [100] مع قيم قصوى قريبة من الاتجاه، % 2.3 ا مقترب من  أظهرت الانعكاسية تباينا

في نفس نطاق الامتصاص    cm·1-Ω ⁵10 5.51-1 تقريبا    بلغ الجزء الحقيقي من الناقلية الضوئية ذروته -(7

 .الأقص ى

عند  -(8 الطاقة  فقدان  دالة  في  الرئيسية  الحجم  بلازمون  قمة  الاتجاه   ، eV 20.0-19.5ظهرت  تفوق  مع 

 .، مما يعكس كثافة إلكترونية أعلى للتذبذب الجماعي في هذا الاتجاه% 7.3 بنسبة [001]

نوع كذلك   من  البلورية  البنية  تعكس  واضحة  أنيسوتروبية  عن  الأبعاد  ثلاثي  التمثيل  مع   ، Wurtziteكشف 

 .تفاوت في شدة هذا التباين بين المعاملات المختلفة

البلوري   -(1 للاتجاه  حساسية  أعلى  التبدد  دالة  نسبة  انظر   %( 28.5)أظهرت  على  مما   ، 2ε/1ε لاعتمادها 

 .يضاعف تأثير التباين الاتجاهي

انعكاس في الترتيب الاتجاهي بين  -(2 كرونيج  -مما يتسق مع علاقات كرامرز  ، k و n كذلك بين  و  2ε و  1ε ظهر 

 .التبديد للطاقة التي تربط بين التخزين و

المستوى   -(3 المساقط على  بينما ظهرت    تماثلا  (0001)أظهرت  للبنية،  السداس ي  التناظر  دائري يعكس  شبه 

 .  (0100)و (1000) تشوهات واضحة في المستويات 

   ، نجد من أهمها: محتملة لهذه النتائج تطبيقات شتى 

الفجوة الواسعة في تصميم كواشف    أجهزة البصريات فوق البنفسجية: الاستفادة من الشفافية العالية و -(1

 .التعقيمية  للتطبيقات الطبية و UV-C مصابيح و

البصرية -(2 الأنيسوتروبية  استخدام  التردد:  عالية  الكهروضغطية  المرشحات  -الأجهزة  أداء  تحسين  في  المرنة 

 .المذبذبات و (SAW) الصوتية السطحية

و  -(3 الحراري  الثبات  من  الاستفادة  القدرة:  عالية  ترانزستورات  الإلكترونيات  تصميم  في  العازلة    الخواص 

HEMT  الاتصالات لأجهزة الطاقة و. 
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التباين الاتجاهي    ىلع  ءالموجات الضوئية: تصميم طبقات عاكسة/نافذة انتقائية بنا  الطلاءات البصرية و -(4

 .الامتصاص في الانعكاسية و

الطاقة عند   UV:  تطبيقات البلازمونات في نطاق -(5 في تطوير أجهزة   eV 20-19 الاستفادة من قمة فقدان 

 .بصريات فائقة الدقة استشعار نانوية و

الحماية من الإشعاع: استخدام الخصائص الامتصاصية العالية في نطاقات طاقة محددة لحماية المكونات   -(6

 .الإلكترونية الحساسة

 كثيرة يمكن إقتراحها، و منها: آفاق بحثية    تفتح هذه الدراسة 

و  -(1 التشويب  تأثير  الشوائب    دراسة  تأثير  تحليل  البلوري:  على    و  ( Mg, Si؛)مثلالعيب  النقطية  العيوب 

 .الخواص البصرية الاتجاهية لتحسين تصميم الأجهزة

تصحيحات  -(2 تطبيق  المتعدد:  الجسم  تأثيرات  التأثيرات   Bethe-Salpeter تقريب  و GW دمج  لدراسة 

 .فجوة النطاق البصرية الإكسيتونية على حافة الامتصاص و

دراسة الخواص تحت تأثير الإجهاد: تحليل تغير الأنيسوتروبية البصرية تحت إجهادات ميكانيكية مختلفة    -(3

 .المرنة  لدعم تطبيقات الأجهزة القابلة للانحناء و

الرقيقة و  -(4 الطبقات  و  محاكاة  الكمي  الحصر  تأثير  النانوية: دراسة  الخواص    الهياكل  على  النانوية  الأبعاد 

 .البصرية الاتجاهية لتصميم أجهزة نانوية فائقة الكفاءة

زاوية  -(5 اقتراح بروتوكولات قياس بصرية  المتعدد الاتجاهات:  التجريبي     angle-resolved) محلول -التحقق 

spectroscopy  (للتحقق من التنبؤات النظرية في اتجاهات بلورية محددة. 

دراسة الخواص تحت درجات حرارة متغيرة: تحليل اعتماد الأنيسوتروبية البصرية على درجة الحرارة لدعم   -(6

 .تطبيقات الأجهزة العاملة في ظروف قاسية

لفهم     AlN/AlGaNو AlN/GaN نمذجة الوصلات غير المتجانسة: دراسة الخواص البصرية لواجهات -(7

 .نات في الهياكل متعددة الطبقاتتو الفو  انتقال الشحنات و

التوصيل    الحرارية: تطوير نماذج متعددة الفيزياء تربط بين الامتصاص الضوئي و-دمج الخواص البصرية -(8

 .الحراري الاتجاهي لتحسين إدارة الحرارة في الأجهزة عالية الكثافة
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   :صـــــــــــــــــــــــــــــــــ ــــملخ 

باستخدام منهجية حسابية تعتمد على نظرية  (AlN) تهدف هذه الدراسة إلى تحليل كمي شامل للخواص البصرية لمركب نيتريد الألمنيوم

الكثافة و (DFT) دالة  المستوية،  الموجات  إطار  كود ضمن  عبر  بيئة CASTEP ذلك  العام  .   Materials Studioفي  التدرج  تقريب  اعتماد  تم 

الصلبة للمواد  حسّن 
ُ
قطع (GGA-PBEsol) الم طاقة  نقاط  و eV 630 مع  النتائج   16×20× 20بأبعاد   k شبكة  دقة  الدراسة    .لضمان  شملت 

دالة فقدان الطاقة عبر مدى   حساب الدالة العازلة الكهربائية المركبة، معامل الانكسار، الانطفاء، الامتصاص، الانعكاسية، الناقلية الضوئية و

، مع تمثيل ثلاثي الأبعاد للتوزيع الاتجاهي  [001]  ، و[010]،  [100]الاتجاهات البلورية الرئيسية    لحالات متعدد البلورات و (eV 30-0) طاقي واسع

تباين  .لهذه الخواص النتائج  البلورية من نوع   اواضح  ااتجاهي  ا أظهرت  للبنية  سجل الجزء الحقيقي من .   Wurtziteيعكس الطبيعة الأنيسوتروبية 

 13.5-12.5 ذروته في النطاق  (ε₂) عند الطاقات المنخفضة، بينما بلغ الجزء التخيلي%  3.8بنسبة    [001]للاتجاه    اتفوق (ε₁) السماحية الكهربائية 

eV   8.6-8.0. كما ظهرت ظاهرة التشتت الشاذ في النطاق%  13مع تفوق الاتجاه المحوري بنسبة eV، بلغت قمة بلازمون الحجم في دالة فقدان   و

  0.25كشف التمثيل ثلاثي الأبعاد عن تفاوت في شدة الأنيسوتروبية بين المعاملات، حيث تراوحت نسب التباين من  .  eV 20.0-19.5  الطاقة عند

د  تع .كرونيج-التبديد يتسق مع علاقات كرامرز  لدالة التبدد، مع انعكاس في الترتيب الاتجاهي بين خواص التخزين و%  28.5 لمعامل الانطفاء إلى% 

النتائج أساس  و   اعلمي  اهذه  البنفسجية،  البصريات فوق  أجهزة  و  لتصميم  التردد،  الكهروضغطية عالية  مما   الأجهزة  القدرة،  الإلكترونيات عالية 

   .AlN واعدة لتطبيقات تكنولوجية متقدمة تستفيد من الخواص الاتجاهية لمركب ايفتح آفاق
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Abstract: 

This study presents a comprehensive quantitative analysis of the optical properties of aluminum nitride (AlN) 

employing a computational methodology based on density functional theory (DFT) within the plane-wave basis set 

framework, implemented via the CASTEP code in the Materials Studio environment. The generalized gradient 

approximation revised for solids (GGA-PBEsol) was adopted, supplemented by a cut-off energy of 630 eV and a 

Monkhorst-Pack k-point mesh of 20×20×16 to ensure computational convergence and result reliability. The 

investigation encompassed the calculation of the complex dielectric function, refractive index, extinction coefficient, 

absorption coefficient, reflectivity, optical conductivity, and energy loss function across a broad spectral range (0–30 

eV) for both polycrystalline configurations and principal crystallographic orientations [100], [010], and [001], 

complemented by three-dimensional representations of the anisotropic distribution of these optical parameters. The 

results reveal pronounced directional anisotropy consistent with the hexagonal Wurtzite crystal structure. The real part 

of the dielectric function (ε1) exhibited a 3.8 % enhancement along the [001] orientation at low photon energies, 

whereas the imaginary component (ε2) attained its maximum within the 12.5–13.5 eV range, with the axial direction 

demonstrating a 13 % predominance. Anomalous dispersion phenomena were identified in the 8.0–8.6 eV spectral 

region, and the bulk plasmon resonance peak in the energy loss function was localized at 19.5–20.0 eV. Three-

dimensional visualization unveiled substantial variation in anisotropy magnitude among different optical coefficients, 

with anisotropy ratios spanning from 0.25 % for the extinction coefficient to 28.5 % for the loss tangent. Notably, a 

reversal in directional ordering between energy storage and dissipation properties was observed, in accordance with 

Kramers–Kronig causality relations. These findings establish a robust theoretical foundation for the rational design of 

deep-ultraviolet optoelectronic devices, high-frequency piezoelectric transducers, and high-power electronic 

components, thereby opening promising avenues for advanced technological applications that exploit the intrinsic 

directional dependencies of AlN-based materials. 
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