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.  المشرؼ عمار بوكراع عمى تقییمه لهذا العمؿالأستاذ إلى بالشكر الجزیؿ أتقدـ

 وتوجیه في انجاز  إرشادمنحه مف نصح و  داودي باحمد عمى ماالأستاذ إلى بخالص الشكر أتوجهكما 

. هذا العمؿ 

.  لي النصح محمدي لزهر وضیؼ الله مصباح عمى الأستاذیف اشكر أفیفوتني  كما لا

.  رافقني طیمة مسیرتي الدراسیة أستاذتقدیري لكؿ و كما اعبر عف شكري 

. 2014/2015 والى جمیع الطمبة والطالبات خاصة قسـ ثانیة ماستر فیزیاء المواد دفعة

.  مف بعیدأووالى كؿ مف ساعدني في انجاز هذا العمؿ مف قریب 
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مدخؿ العاـ 

بحيث طور ىذا الدكر في الكثتَ من المجالات كخاصة لراؿ , تلعب فيزياء الدواد دكرا مهم ككبتَ في التطبيقات التكنولوجية الحالية

تتمثل ألعيتها في أنها تستخدـ في صناعة الصمامات الثنائية , كالتي أصبحت ذات ألعية تكنولوجية كتقنية بالغة, الدواد النصف ناقلة

 .كالخلايا الشمسية, الطبقات الرقيقة, الكواشف, صمامات الليزر الأزرؽ, الكهركضوئية

كالمجاؿ : بحيث تدخل في لرالات مهمة ,خلاؿ السنوات الأختَة تطورت الخصائص الضوئية في معظم الدراسات لتطبيقاتها التقنية

 .علم السطوح البينية كالتطبيقات الطبية, علم الدواد, فيزياء الحالة الصلبة,الجزيئي , الذرم

من خلاؿ معادلة شركدينغر , كنظرا لتطور نظرية ميكانيكا الكم لذا يعد أفضل تصور عن الحالة الفيزيائية كخاصة علم الذرة

أما للأنظمة الدعقدة فنلجأػ لمجموعة من التقريبات للحصوؿ , تتم دراسة الخصائص لبعض الدواد, كحلولذا لعدد لزدد من الذرات

 . ك تقريباتهاDFTكمن ابرز ىذه التقريبات نظرية الكثافة التابعية , على معلومات تكوف أكثر دقة

الالكتًكنية ك الضوئية لدادة نصف ناقلة ىي عينة ثاني فلورىدريد , كالذدؼ من ىذه الدراسة ىو كيفية إلغاد الخصائص البنيوية 

 MgF2H (.9)الدغنزيوـ 

 ( MgF2H)كالتعريف بالعينة الددركسة , تناكلنا في الفصل الأكؿ عموميات حوؿ بززين الذيدركجتُ في الحالة الصلبة

  .DFTأما الفصل الثاني شرحنا خلالو نظرية الكثافة التابعية 

 .LINIXكالذم يعمل برت نظاـ تشغيل  WIEN2kفي الفصل الثالث قمنا فيو بوصف برنامج الحساب 

 .الالكتًكنية كالضوئية,الفصل الرابع يعرض النتائج الدتحصل عليها كمناقشتها كالدتمثلة في الخصائص البنيوية 
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: عمكميات حكؿ تخزيف الهيدركجيف كثاني فمكرهدريد المغنزيكـ:الفصؿ الأكؿ

 Iخؿدـ: 

يشكل خطرا ,إلا أف بززينو في حالتو الغازية كالسائلة (الغازية ,السائلة ,الصلبة)  لؽكن بززين  الذيدركجتُ بحالاتو الفيزيائية الثلاثة 

يعتبر غتَ عملي لدا يتطلبو من حجم كبتَ للخزاف كقلة الكمية مقارنة كبتَ لا قدر الله إذا حدث انفجار أك ما شابو ذلك ك 

كما في حالة دراستنا حيث ندرس بززين الذيدركجتُ في أحد أىم الدعادف الانتقالية -لذلك يتم بززينو في حالتو الصلبة .بالحجم 

حيث يتسم الذيدركجتُ بصغر قطره الذرم كخفة كزنو لشا لؽكنو من . بعدة طرؽ ألعها الامتزاز ك الامتصاص- كأكبرىا سعتا لو

 (طريقة الامتصاص) أك التغلغل بتُ ذراتها (طريقة الامتزاز)التثبت بسهولة على سطوح الدادة الحاملة 

؟ ك ماما ىو الذيدركجتُ:في ىذا الفصل لصيب عن التساؤلات التالية  ىي الطريقة  الدعتمدة في  ؟ ما ىو ثاني فلورىدريد الدغنزيوـ

 .بززين الذيدركجتُ داخل بلورة فلوريد الدغنزيوـ ؟

I .1 دركجيفمقاؿ: 

I.1.1 تعريؼ: 

كىو أبسط عنصر معركؼ؛ إذ تتألف نواة  H مئامغاز لا لوف لو كلا طعم كلا رائحة, رمزه الكيم  (hydrogen )دركجتُمالو

 كلا يضم الذدركجتُ إلكتًكنان آخر إلى مداره مكوِّنان مركّبان شارديان إلا في حالة 1𝑆1  ذرتو من بركتوف كحيد, كبنيتو الإلكتًكنية

؛ إذ تغلب CaH2 ك  LiH, NaHكاحدة فقط, كذلك عندما يتحد مع معدف قلوم أك قلوم ترابي, لتكوّين ىدريدات مثل

 .الشاردية على ىذه الدركبات الصفة الأيونية
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 I.2.1الخكاص الكيماكية لميهدركجيف : 

سالبية التي بسيل إلى ضم إلكتًكنات إضافية كبتُ العناصر ك, فهو كسط بتُ العناصر الكهر2.1ىيسالبية الذدركجتُ ككهر

كلذذا السبب فإف الذدركجتُ يرتبط في معظم مركّباتو برابطة مشتًكة مع . جابية التي بسيل إلى التخلي عن بعض إلكتًكناتهاكالكهر

مكونان مركّبات بلورية ذات بنية أيونية يوجد  فيتحد الذدركجتُ مع معادف الفصيلة الأكلى كمعادف الفصيلة الثانية ,العناصر الأخرل

 . كتسمى ىدريدات الدعادففيها الذدركجتُ على شكل أيوف سالب

  I.3.1الخكاص الفيزيائية لمهيدركجيف  

 الخاصية القيمة

u.m.a  1   الكتلة الذرية 

eV     13.6 طاقة التأين 

Kj/mol 72 الألفة الإلكتًكنية 

  الصيغة الجزيئية  

21.15 K نقطة الانصهار 

14.02       K     نقطة الغلياف 

 Kg/𝑚3  0.09 لكتلة الحجمية في الشركط النظاميةا 

  436 Kj  طاقة الرابطة H-H 

  Pm 74 طوؿ الرابطة H-H 

  1  .يبتُ الخصائص الفيزيائية للهدركجتIُ-1) )جدكؿ     
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I.4.1 استخدامات الهيدركجيف :

 :كما يستخدـ في دركجتُ بشكل كتَ في الصناعةم يستخدـ الو

, العاملة على تقنية خلايا الوقود  (طائرات, سيارات الكهربائية) لوسائل النقل كقود, الذدركجتُ حمض تصنيع, الصواريخكقود 

 الخ.... على أبحاث الحراريات الدنخفضة منطقة دراسة الدوصلات الفائقةيساعد

I.2  طرؽ تخزيف الهيدركجيف في الحالة الصمبة : 

 الدختلفة مثل السيارات الذدركجينية الذدؼ التطبيقات الذدركجتُ  على شكل مادة حاملة للطاقة خفيفة الوزف من أجل بززينيعد 

التبريد الشديد أك بواسطة الدركبات الكيمائية التي  ,فيتم حفظة بعدة طرؽ منها طريقة الضغط الدرتفع, الذدركجيتٍ للاقتصادالرئيسي 

 لذا القدرة على بررير الذدركجتُ بتوفر عوامل لزددة مثلا ىدريد الليثيوـ يطلق غاز الذدركجتُ عند تلامسو مع الداء أك بفعل الحرارة

: ىناؾ طريقتتُ أساسيتتُ لتخزين الذيدركجتُ  في الحالة الصلبة لعا

I.1.2عػف طريؽ الامتزاز :

 ,على سطح الدادة الداصةمكونة طبقة جديدة  ة الدمتص الدادةزيئاتجتراكم ذرات أك  نتيجة كيميائية–الامتزاز ىو ظاىرة  فيزيائية 

بردث نتيجة لطاقة السطح في الدادة الصلبة, حيث تتًابط جميع الذرات . على سطح أخر (الذيدركجتُ)تكمن في احتجاز مركب 

عموما لؽكن للهيدركجتُ أف يتثبت على معظم الأسطح ,مع بعضها البعض ؛ كتكوف الذرات في قلب الدادة لزاطة بذرات أخرل

  2  الكربونية مستخدـ في التطبيقات التكنولوجية حالياالأسطحعلى يكوف خاص الصلبة لكن الامتزاز 

I.2.2عف طريؽ الامتصاص العككس  :

تعتمد ىذه الطريقة في التخزين على ىيدريدات الدعادف العكوسة ؛التي بستص الذيدركجتُ عند كضعها في جو مضغوط مشكلة 

كىذا ما يسمى بالتأثتَ . الضغط الدرتفع ,بررر الذيدركجتُ من السبيكة إبعادك بدجرد –  الداءالإسفنجكما لؽتص –لزلولا صلبا 

 . الدركبات النابذة بالذدريدات كتسمى,الامتصاص العكوس
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I.3تعريؼ الهدريدات  :

دركجتُ كالعنصر ميعة الارتباط الرئيسي بتُ الوببعا لطت الذدريدات كتصنف, الذيدركجتُلتي برتوم على الكيميائية ا الدركبات ىي

ىدريدات الدعادف ثنائية التكافؤ ىي معادف نقية برل مركز الصدارة بتُ  ك الآخر كمنها الذدريدات التسالعية كىي الأكثر شيوعا

قادرة على بززين الذيدركجتُ, بشكل ذرات بدلا من جزيئات  (سبائك)توجد على شكل كريستاؿ  ك دركجتُ متقنيات بززين الو

 [3] ., عن طريق الامتصاص(الرباعية أك الثمانية )داخل شبكاتها البلورية في الدواضع البينية 

I. 1.3هدريدات المعادف   :

دركجتُ داخلها حيث يتصرؼ الدعدف مثل إسفنجو كلؽتص مكتتشكل بفعل الدعادف النقية أك السبائك القادرة على امتصاص الو

دركجتُ في خزانات برت م تعبئة غاز الوذلك من خلاؿ كيتم ,معينتُت في درجة حرارة كضغط ئادركجتُ بدلا من جزممذرات الو

ة  الحرارالعكوس بامتصاصكيطلقو بالتفاعل , الضغط مع الدعدف فتَتبط بالشبكة البلورية لذذا الأختَ بحدكث تفاعل ماص للحرارة

 .التوفتَ كبرريره بشركط سهلة ,الغرفةدركجتُ في درجة حرارة كضغط م الدادة الداصة الفعالة ىي التي لؽكنها امتصاص الوك

                                                                
.  شكل الذيدركجتُ في الذدريدات الدعدنية(I-1)الشكل                                

I .2.3خصائص هدريدات المعادف   :

 : بستلك العديد من الخصائص التي بسكنها من تلبية متطلبات الاستخداـ منها

كما يتميز بسرعة تفككو . من الذيدركجتُتر ؿ2800منوالكيلوجراـ الواحد  دركجينية عالية فهدريد الليثيوـ لؼزف فيمكثافة ق-

 .دركجتُ بدجرد تلامسو مع الداءملتحرير الو
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  4 .مركبات ثابتة حفظها كبززينها لا يتطلب طاقة إضافية كتطلق الذدركجتُ بفعل الحرارة- 

 .يوجد فلزات لؽكنها امتصاص كإطلاؽ الذيدركجتُ في درجة حرارة الغرفة-

I.4 مركب ثاني فمكرهدريد المغنزيكـ 𝐌𝐠𝐅𝟐𝐇 : 

,التي CaF2 فلوريت الكالسيوـ ألايونييتبلور ىذا الدركب كفق البنية الدركب . ىو ثاني فلورىدريد الدغنزيوـ ؛MgF2Hمركب ػ

𝑎MgFبطوؿ بلورة (225رقم ) Fm3 mتتميز بالزمرة التناظرية 2H = 4.92 𝐴°  ُشبكة مركز ,لػتل فيها الذيدركجت  

 cfcكما في [5]عب البلورة في حتُ يتموضع الدغنزيوـ في رؤكس  الدكعب  أما الفلور داخل الدواضع البينيةؾكعلى احرؼ ـ,  

(. I-2)الشكل

                                 

 . MgF2H ػ انبُيت انبهىريت نًزكب:(I-2)الشكؿ                             

I.4.1.البنية الالكتركنية لمركب𝐌𝐠𝐅𝟐𝐇: 

: يتكوف ىذا الدركب من ثلاثة أنواع  من الذرات 

 ذرات الدغنزيوـ الذم يتميز بأنو عنصر ينتمي للقلويات خفيف يرمز لو بالرمز Mgكعدده الذرم  𝑍 =  ك 12

 Ar 3𝑠2 تركيبتو الالكتًكنية 

  ذرات الفلور الذم رمزهF عدده الذرم𝑍 =  2𝑝5     .  𝐴𝑟 2𝑠2 توزيعو الالكتًكني 9

  ذرت الذيدركجتُ الذم يرمز لو بالرمزH1 كلؽتلك الكتًكف كاحد في الددار𝑠1. 
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لذذا فاف ركابط ىذا الدركب معدنية بتُ ذرات الدغنزيوـ ذرات الفلور كركابط ىيدركجينية بتُ ذرات الدغنزيوـ كذرات 

. الذيدركجتُ كبتُ ذرات الفلور كالذيدركجتُ 

I4.2. .بعض خصائص هذا المركب:  
 : انجذول انتانيفي يتًيش هذا انًزكب بانعذيذ يٍ انخصائص َهخصها

 

 MgF2H . [5] , بعض انخصائص انفيشيائيت نًزكب:(I-2)انجذول 

I.3.4 .استعمالات مركب𝐌𝐠𝐅𝟐𝐇 : 

نظرا لدا يتميز بو ىذا الدركب من كثافة للهيدركجتُ كما أغلب ىدريدات الدعادف فإف الاىتماـ الكبتَ الذم لػظى بو ك 

القدر الكبتَ من الدراسات يعود إلى التطلعات الدستقبلية حيث يتميز بخصائصو الانتقالية في الأشعة فوؽ البنفسجية 

UV)) كالأشعة برت الحمراءIR) .) .

كما يستخدـ في الدرشحات كالدرايا ككطلاء مضاد للانعكاس كلو ,لو تطبيقات كاسعة في العدسات بسبب شفافيتو العالية 

 [5] .استخدامات أخرل كالتحليلي الكهربائي
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. نظرية الكثافة التابعية: الفصؿ الثاني

IIنظرية الكثافة التابعية : 

 :مدخؿ 
 

في الدواد الصلبة البلورية يتم . برتوم الدواد الصلبة على عدد كبتَ من الجسيمات الدتفاعلة, للالكتًكنات السالبة ك الأنوية الدوجبة

 من الكريستاؿ الدشبك الذم لػتوم على الدكرية الدكانية , بزضع خصائص ىذا بحالاتو الفيزيائية ترتيب نول الذرات في عقد

النظاـ من خلاؿ الالكتًكنات الناشئة عن الايونات كفقا لدكانيك الكم, حيث توصف الحالة الثابتة في مكانيك الكم بواسطة 

إلا أف حل مثل ىذه الدسائل يكوف معقد لذلك نقوـ بتبسيطها إلى نظاـ معادلات أحادم .معادلة شركدينغر الدستقلة عن الزمن

 [7], [6] .كنستعمل لذلك تقريب نظرية الكثافة التابعية. ليسهل حلها عدديا ,الالكتًكنات

II.1معادلة شركدينغر : 

حل معادلة شركدينغر الدتعلقة  .  طرح العالم الفيزيائي النمساكم شركدينغر معادلة لإلغاد دالة موجة النظاـ1926في سنة 

   :    تكتب كالتاليΨ (    𝑟N     ...𝑟2     , 𝑟1) دالة موجتها 𝑟N ...  𝑟2 ,   𝑟1 جسيمة موضعها Nبالزمن لنظاـ مكوف من 

∂  Ψ( 𝑟1     ,𝑟2
       ...𝑟N        ,t   )

∂t
                                                        (1.II)  ħi = -(t, 𝑟N     ...𝑟2     , 𝑟1    )  Ĥ                       

كىي معادلة تفاضلية من الدرجة .  الدؤثر الذاملتوني لنظاـ Ĥحيث ,معادلة شركدينغر الدتعلقة بالزمن  (II. 1)تسمى الدعادلة 

. الثانية صعبة الحل في الحالة العامة كتكافئ معادلة نيوتن في الديكانيك الكلاسيكي

قول الجاذبية ضعيفة اك  معدكمة التفاعل بتُ ,عدـ كجود حقل خارجي متغتَ بدلالة الزمن )في الحالة ذرة أك جزمء معزكؿ 

 [8] .(الالكتًكنات كعدد السبتُ مهمل

تطكر الدالة المكجية. 2.II 

 . غتَ متعلق بالزمن Ĥ في حالة التي تكوف فيها معادلة شركدينغر غتَ متعلقة بالزمن يكوف الذاملتوني 

 ( II.2)                                                                                                         Ψ E = ĤΨ 

 Ei حلوؿ معادلة شركدينغر على أنها الحالات الدستقرة للنظاـ ذك الطاقات Ψiتعرؼ الدكاؿ 
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Ĥ=T̂+V                                                                                                                (II.3)  

Ĥ=𝑇𝑒+𝑇𝑁+𝑉𝑁𝑁+𝑉𝑒𝑒 +𝑉𝑒𝑁                                                                                      ( II.4) 

 ىي طاقة الدؤثر الذاملتوني للنظاـ E إلكتًكف مستقلة عن الزمن, حيث  nنواة كN  لنظاـ مكوف من (II.4 )معادلة شركدنغر

. الدتعلق بالدؤثر الذاملتوني الغتَ نسبي لنضاـ ذك شحن نقطية 

Te  الطاقة الحركية للالكتًكنات  =  P1
2

 2m 1
 + P2

2

2m2
 +…+ PN

2

2mN
                                     ( II.5)            :Te   

−ħ
2
Δi  =Pi

2 

Teكمنو تكوف الطاقة الحركية  Δi                                      (II.6 )                : كالتالي 
𝑛
i=1  −ħ

2

2𝑚𝑒
 = Te  

.  ىو دالة لبلاصΔkحيث 

ΔN ħ                              (II.7 )      :الطاقة الحركية لنوات
2

2M1
Δ1 − ħ

2

2M2
 Δ2 −…−

ħ
2

2MN
   − = TN  

 
ΔN

M i

N
i=1                                                                                              ( II.8)  ħ

2

2
 − = TN 

VNN                                                                      (II.9 )        :الطاقة الكامنة +Vee +VeN =  V  

  
e2

4πε0 ri    −rj       

n
j>𝑖

n
i=1   (II.10)+  

   𝑍𝑗   𝑍𝑒2               

4𝜋𝜀0  𝑅𝑖     − 𝑅𝑗      

𝑁
𝑗 >1

𝑁
𝑖=1 -  

𝑍𝐼     𝑒2     

 4𝜋𝜀
0   𝑟𝑖     −   𝑅𝐼        

𝑛
𝑖

𝑁
𝐼=1 =V    

حيث 

   Ri
    −  Rj

.  ىي الدسافة بتُ الانوية     

    𝑟𝑖   −  𝑅𝐼
. ىي الدسافة بتُ الالكتًكف كالنواة      

      ri    −   rj       كمنو طاقة الدؤثر الالكتًكني تكتب.الالكتًكف–ىي الدسافة بتُ الالكتًكف: 

 
ΔN

M i

N
i=1   +  

   Zj   Ze 2               

4πε0   R i
      − R j

        

N
j>1

N
i=1  -  

ZI     e2  

4πε
0   r i    −   RI         

n
i

N
I=1  ħ

2

2
 −   Δi

n
i=1 −ħ

2

2me
 = Ĥ  

+   
e2

4πε0 ri    −rj      

n
j>𝑖

n
i=1                                                                                ( II.11)  

:𝑚𝑒كتلة الالكتًكنات .
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:Miكتلة الانوية .

 لرهولا 2 .1024  يصبح لدينا  cm31في  (Z =14 ) متغتَ مثلا عندما N(1Z+)3ذرة بروم N معادلة شركدنغتَ ؿ 

 : لذلك نلجأ الى عدت تقريبات  لتبسيط ىذه الدعادلة نذكر منها , أم أف معادلة شركدنغتَ بهذه الكيفية مستحيلة الحل,تقريبا 

.2.II1أكبنهايمر- تقريب بكرف: (Approximation de Born Oppenheimer) 

في ىذا التقريب لؽكن اعتبار حركة الالكتًكنات كحركة الانوية في جزمء ما مفصولة عن بعضها البعض لاف الانوية أثقل بكثتَ من 

في الواقع لؽكننا فرض باف دالة الدوجة لالكتًكنات لؽكن الحصوؿ  عليها . الالكتًكنات كبالتالي تكوف حركتها أكثر تعقيدا كتقييدا

باعتبار الانوية لا تتحرؾ كبالتالي برصل على دالة الدوجة للانوية انطلاقا من كموف فعلي ناتج عن حركة الالكتًكنات كالتفاعل 

  [23] [9] .كبأخذ حد تفاعل الأنوية فيما بينها ثابت, الكهركستاتيكي للانوية 

 cte =𝑉𝑁𝑁                0 =𝑉𝑁𝑁  

Ĥ=𝑉𝑁𝑁+ Ĥ𝑒                                                                                                       ( II.12)  

 ( II.13)                                                                                          𝑇𝑒++𝑉𝑒𝑒 +𝑉𝑒𝑁   Ĥ𝑒= 

 :كيسمى بهاملتوف الالكتًكنات كتصبح معادلة شركدينغر كما يلي 

 ( II.14)                                                         r.R)) Ψ (  𝑇𝑒++𝑉𝑒𝑒 +𝑉𝑒𝑁    r.R) = ()Ψ Ĥ𝑒 

. فوؾ_كىذه الدعادلة لا لؽكن حلها بالطرؽ الرياضية الدعركفة كبالتالي نلجأ لتقريب ثاني ىو تقريب ىرترم

2.II .2فكؾ_ تقريب هارترم( Approximation de Hartree-Fock): 

كذلك من خلاؿ أف كل إلكتًكف يسبح منفردا في الحقل الدتوسط الدتولد ,فوؾ على مبدأ الإلكتًكف الدستقل _يعتمد تقريب ىارترم

 : الأخرل أم أننا سوؼ نقتصر دراستنا على إلكتًكف كاحد فقط كيكتب الذاملتوف لدينا بالشكل,عن الانوية كباقي الالكتًكنات

 Ĥ𝑖                                                                                                          ( II.15)  Ĥ = 

( II.16)(                                                                    (𝑟i 𝑉i (+ 𝑟i )𝑈i+  Δi ħ
2

 2m
   =     - Ĥ𝑖 

  مع أف     
   Zr    e2           

  4π(𝑟i−R i )k ( =   - 𝑟i )𝑈𝑖 بسثل الطاقة الكامنة للإلكتًكف     i   في حقل الطاقةk 

 1

2
 

    e2           

  4πε°(𝑟i−r0)j ( =   𝑟i )𝑉iلؽثل الكموف الفعاؿ لذارترم      .
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جداء دكاؿ موجية لكل إلكتًكف على شكل  ؾكتكتب الدكاؿ الدوجية الكلية 

 ( II.17)                                                                      Ψ
i
(ri  ) N

i .......( =  𝑟2 .  𝑟1  ) Ψ     

ككتب الطاقة الكلية للجملة  كمجموع للطاقات  الدوافقة لكل حالة الكتًكنية  

 ( II.18)                                                                                                             𝐸
𝑖

E= 

 :أذف معادلة شركدينغر تصبح كالتالي

( II.19)                                             Ψ
i
(𝑟) ɛi =  Ψ

i
(𝑟)(  [ (𝑟i 𝑉i (+ 𝑟i )𝑈i+  Δi ħ

2

 2m
   ]  - 

 موضع N إلكتًكف على N لوضع Nǃحسن فوؾ تقريب ىارترم كذلك بإدخاؿ مبدأ السبتُ لنظاـ الالكتًكنات بحيث توجد 

𝑟N     ...𝑟2     , 𝑟1      , ] 10[ . [11]  

  :مثلا أكؿ إمكانية ىي 

                                                               Ψ
n

(rn  )  ......   Ψ
3

(r3 ) Ψ
2

(r2 ) Ψ
1

(r1 ) 

 :كثاني إمكانية ىي 

                                                               Ψ
n

(rn  )  ......   Ψ
2

(r3 ) Ψ
3

(r2 ) Ψ
1

(r1 ) 

.  حد لنفس نوع!Nعند تطبيق كل التبديلات لضصل على 

. لتصبح بشكل لزدد يدعى لزدد سلاتر  (-)ك (+) الدالة الدوجية ىي لرموع كل الحدكد مع الأخذ بعتُ الاعتبار الإشارتتُ 

( II.20)                              

    

 Ψ
1
 r1  … … … . .  Ψ

N
 rN   

   Ψ
1
 rN   … … … . . Ψ

N
 rN     

  1

 N ǃ 
  (=rN .......𝑟2 .  𝑟1  ) Ψ  

   1

 N ǃ 
 .  ىذا الدعامل ىو ثابت التعامد

.II3 نظرية الكثافة التابعية : DFT(Théorie de la fonctionnelle de la 

densité )

 نظرية الكثافة التابعية تعطى بهدؼ حيث كضح أف1964عن طريق العالداف ىوىانبتَغ ككوىاف سنة عرفت نظرية الكثافة التابػػعية 

إلغاد خصائص الحالة الأساسية لنظاـ مكوف من عدد لزدكد من الالكتًكنات في حالة تفاعل كولومي مع انويو نقطية كىذا 
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 .بدساعدة الدعلوـ الوحيد كىو الكثافة الالكتًكنية ,كتعتمد على نضتَتتُ أساسيتتُ كجدتا من طرؼ العالدتُ ىوىانبرغ ككوىاف

[11] 

.II4 نظرية هكهانبيرغ ك ككهاف :(Théorèmes de Hohenberg Kohn) 

تستخدـ  نظرية ىوىانبتَغ ك كوىاف لحساب البنية الالكتًكنية في الأجساـ الصلبة البلورية حيث بردد ىذه النظرية الطاقة الكلية 

ρكىي دالة كحيدة الكثافة الالكتًكنية ,في الحالة الأساسية  
e(r)

 .[13] [14] 

 :كتعتمد نظرية ىوىانبتَغ ككوىاف على نظريتتُ أساسيتتُ 

 : (premier theoreme de hohenberg et kohn )النظرية الأولى

ρكالكثافة الالكتًكنية   (ext )تتعلق بالكموف الخارجي 
e

 :  تكتب الكثافة الالكتًكنية كما يلي1حيث في الحالة الأساسية  ( (

( II.21)                                          Rn
      d   ....R2

      d   R1
      d (  𝑟1    ,𝑟2    … .  𝑟n     )  2    Ψ  =  ρ

e
 

ρالدتغتَ الأساسي من خلاؿ ىذه النظرية ليست الدالة الدوجية بل الكثافة الالكتًكنية 
e

لذلك نلجأ إلى النظرية الثانية  ( (

. لذوىانبتَغ ك كوىاف

 :(Deuxième théorème de Hohenberg et Kohn)النظرية الثانية 

 كاف كل خصائص الحالة الأساسية ىي دالة الكثافة ,كتعبر على أف الحالة الأساسية للجسيمات ىي التي تعطي الحالة الأدنى

  :للالكتًكنات كالتالي

 ( II.22)(                                                                                        ρ )E min   =ρ
0

)  ) E   

 :كيعبر عن دالة الطاقة ب

 ( II.23)<                                                                                         Ψ ǀHǀ Ψ( = > ρ )E 

 ( II.24)                                                              𝑑r     ρ
r

 r) +) 𝑉𝑒𝑥𝑡( + ρ  )FHK =

 Ψ ǀT+Uǀ Ψ( =     > ρ  )FHK                                                                >(II.25 )حيث       

U,T لعا على التوالي الطاقة الحركية للالكتًكنات ككموف التفاعل على التًتيب كباستخداـ تقريب ىارترم لصد 

 ( II.26)(                                                       ρG( +    
𝜌 r 𝜌(rˊ)

|r−rˊ|
  𝑑r   𝑑rˊ    1

2
( = ρ  )FHK 
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كما أف ,  عبارة عن الطاقة الحركية للالكتًكنات زائد الفرؽ بتُ طاقة التفاعل الحقيقية كطاقة تفاعل ىارترم )ρG)حيث 

 FHK .[12]ىوىانبتَغ ك كوىاف اثبتا أف كثافة الحالة الأساسية ىي كثافة الحد الأدنى 

كبالتالي قد أعطيا حلا لدعادلة شركدينغر متعددة الالكتًكنات في نظرية الكثافة التابعية بإلغاد الحالة الأساسية لنظاـ في كموف 

 [15]. خارجي معطى

.II5شاـ- معادلات ككهاف (Equations de Kohn-Sham): 
شاـ على تغتَ لنظاـ لو الكتًكنات غتَ متجانسة إلى نظاـ لو الكتًكنات متجانسة مع الإبقاء – عمل كوىاف 1965في سنة   

 :على نفس  الكثافة للنظامتُ للحصوؿ على طاقة الحالة الأساسية للنظاـ حيث تعطى كثافة احتماؿ تواجد الشحن بالدعادة التالية
 [16], [17] 

 ( II.27)                                                                                             ɸi  ξi =  ɸi  Ĥ𝐾𝑆  

(r)                                                                                        ( II.28) (r) Ψ
𝑖

 r)=  Ψ
𝑖

∗) ρ      

 :                        فوؾ تعطى ب- كطاقة ىارترمEHK ك   E( ρ)عبارة الطاقة الكلية للالكتًكنات   

Ee=T+V                                                                                                            ( II.29)  

                                                                                      ( II.30) T0+(𝑉H +𝑉X )  =  EHOF  

. ىي الطاقة الحركية للجسيمات في حالة التفاعل  : T  حيث 

        V : إلكتًكف– كموف التفاعل بتُ إلكتًكف .

      T0 .  الطاقة الالكتًكنية للالكتًكنات الحرة:  

      𝑉X : كموف التبادؿ للالكتًكنات كالدعرؼ ب :                       )   𝑉H - V (  =𝑉X 

      𝑉c :كموف التًابط كالدعرؼ كما يلي        :                                   T0+ T =  𝑉c    

.      بأنو كموف التبادؿ التًابط𝑉c+ 𝑉X  =  𝑉𝑥cنعرؼ     

 : كبالتالي تعطى دالة الطاقة الكلية

 ( II.31)                                              (r) ɸ (r) 𝑉𝑥c +  (r) 𝑉H+ (r) 𝑉ci T+ (r) =( ɸi       ε𝑖   
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   .II6طاقة التبادؿ ك الارتباط :  
 :غتَ لزددة  إذا نستعمل عدت تقر يبات من بينها  (II.30)الدبينة في الدعادلة  Exc  (ρ)إف طاقة الارتباط 

 تقريب الكثافة المحليLDA)): Local Densité Approximation                                        

 Cottenier (2002)يعتمد على تقسيم أك بذزئة الحجم الكلي على الحجم ألأصغرم الدعطى في غاز متجانس الكتًكنيا 

[18]  

كيكوف دقيقا في حالة خاصة الا كىي الحالة التي يكوف ,أم أف ىذا التقريب يعتمد على تشكيل غاز متجانس في حالة التفاعل 

 الالكتًكنات توجد في منطقة من الفضاء بكموف خارجي منتظم لستار ليحافظ أفيعتٍ  فيها النظاـ متعلقا بغاز منتظم الكتًكنيا ما

  :على استقرار النظاـ كتعطى طاقة التبادؿ كالارتباط الكلية بالشكل التالي

 Exc
LDA = ρ  r  ξxc   ρ( r  ) d r                                                                          ( II.32)  

ξxc حيث كمن اجل  (Singh D.j) 1994 ( بفرض الالكتًكنات متجانسة (كثافة طاقة التبادؿ كالارتباط للجسيمات : 

 :برستُ تقريب الكثافة المحلية نستعمل تقريب

  التدرج الدعمػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػم:( GGA) L'approximation dégradaient généralise 

ξxc  )  )كفيو يغتَ الحد   ρ الى الحد)  ξxc  ρ △ ρ ( علما انو لػدث تغيتَ في الكثافة المحلية الدقدرة كالدتجانسة في شكل  

) LDA . ) [19] 

.II7شاـ_ حمكؿ معادلة ككهاف (La resolution des equations de Kohn-Sham): 

 :شاـ تكتب من الشكل _معادلة كوىاف 

   ( r ) ɸ𝑚  ( v ext   +  v 𝛼  +  d r   
 ρ( r  )

  r  −rˊ    
   

𝑒2

4πε0
 +  ∇𝑚

      
2

  
−ħ

2

2me
  ) 

                               
 =( r ) ɸ𝑚  ξm   

HSP                                                                  
( II.33) حيث نعرؼ أف : 

 HSP فوؾ  _لتقريب ىارترم  (جزمء كاحد)مؤثر ىاملتوف للجزمء

 v 𝛼 : كيعرؼمؤثر التبادؿ ( r ) ɸ𝑚 : مدار في الجزيئات .
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 :   DFT .تابعيةؿلنظرية الكثافة ابالنسبة 

: v 𝛼 كيعرؼ . مؤثر تبادؿ كارتباط ( r ) ɸ𝑚 : دالة اللف في الجزيئات, الددار في الجزيئات .

شاـ _في حالة اللف الذاتي لدعادلة كوىاف , شاـ متشابهة حلولذما بنفس التقنيات الرياضية _فوؾ ككوىاف _معادلات ىارترم

 r  ɸ𝑎  𝐶𝑚𝑎 =  ( r ) ɸ𝑚                                                             [20]   (II.34 )نكتب 

 .  دالة الحالة الأساسية: r  ɸ𝑎 : أف   حيث

 :  𝐶𝑚𝑎 شاـ لزققة باستخداـ الدعامل -حلوؿ معادلة كوىاف.معامل التقدـ𝐶𝑚𝑎 (الطاقة اقل ) من اجل أفضلية الطاقة 

(Haroun M 2002    )

يغتَ في بروم الدعادلة السابقة من اجل برقيق قيمة اصغرية للطاقة الكلية  𝐶𝑚𝑎 حساب الدعامل  -

 ( II.35)                                                                                        0  =   𝐶𝑚  S ξm   H-  

. شاـ _  ىاملتوف كوىافHحيث 

S الكثافة الجديدة .  مصفوفة التداخل ρ
out تعطى بالشكل التالي (singh.d.j.1994 )

   ( II.36)                                                                                             ɸ𝑚  22  =  ρ
out 

    ( II.37)                                                                           ρ
in

𝑖 β +  ρ
in

𝑖   β- 1   = ρ
in

𝑖+1    

 . لؽثل معامل الدزج βك , لؽثل عدد مرات التكرار iحيث 

 الشكل التالي يوضح لسطط لنظرية الكثافة التابعية. ىي معلومة القيمة كىي نفسها مدار كوىاف شاـ ɸiالدالة 
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   [8]خىارسييت يعادنت كىهاٌ شاو  II .1)  )انشكم                                  

Deviner  ρ
0
  ( r )  

Déterminer            
      𝑉H  et  𝑉𝑥c             

                

Densité d'entrée     
ρ

i−1
 ( r   )       

Résoudre l'équation de   
       Kohon-Shame         

 ɸi         ξi =  ɸi  Ĥ𝐾𝑆  𝑖 

   Calculer   la nouvelle densité          
    ɸ𝑖 

2𝑁
𝑖              2 = ( r   )  ρ

out
 

OUE 

      
Non 

Converge calculer  l'  
énergie   totale 

                        

      Générer une 
nouvelle            densité 

Mix (   ρin  .     ρout )     
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بزتلف فيما بينها على حسب الافتًاض في كصف , توجد عدة طرؽ نظرية لحساب بنية الطاقة,بالاعتماد على التقريبات السابقة 

ىذا )كطريقة الإلكتًكف شبو الحر , (حالة الذرة الدعزكلة )حالة الالكتًكنات أك الذرات مثل طريقة الإلكتًكف شديد الارتباط 

 :.كطريقة الأمواج الدستوية الدتعامدة,كطريقة الأمواج الدستوية ,  (الحساب يتعلق بالكتًكنات السطح 

II.1.8 طريقة الأمكاج المستكية المتزايدة خطيا Linearized Augmented Plane Waves ou 

(LAPW) : 

كمنطقة ,بزضع لكموف كركم  ,°aتتكوف من قلب كركم نصف قطره , خلاؿ ىذه الطريقة تعطى مكونات الجسم الصلب ذرات

 يقسم الفضاء المحيط بالذرات [22]( M.T) نوع الكموف يسمى كموف خلية النحل [21] .(معدكـ)بينية يكوف كمونها ثابت 

 :إلى منطقتتُ كما في الشكل 

                                    

                                                                

 M.T   شكل الكموف II .2))  الشكل                                                                        

, ك الدنطقة الثانية الاقماحية بريط بالكرة , داخل الكرة تشمل الانوية كالالكتًكنات شديدة الارتباط بها  (M.T)حيث الدنطقة 

. كتشمل الالكتًكنات ضعيفة الارتباط بالانوية

يعرؼ الكموف في ىذه الطريقة ب  

( II.38)                                                                                       
𝑢   r . R     

u  𝑟°    = 0
   ( =  r  ( V 

r ). ) Ψعرفت ىذه الطريقة من طرؼ العالم سلتً بحيث بسثل    
k

تراكب لعدد غتَ منتهية لأمواج  مستوية خارج الكرة كداخلها 

. (منطقة القلب )

 :دالة الدوجة للالكتًكنات تعطى

   ( II.39)                         r) 𝐴𝑛 )Ψ
n

∝ (   r  Axp(i k r) +  ( 𝑟°   −  r 𝑛 (𝑟°     - r  )𝜃 R) = ) Ф
𝑘

 

دالة الدوجة في ىذه الطريقة تكتب  

                         انًُطقت 

 الاقًاحيت

 

   𝑟°      

      

M.T 

انكزة 
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  ( II. 40)                                                                           
1      𝑟 > 𝑟° 

r < 𝑟°

   (  =  𝑟°     -r  )  𝜃 

( APW)في ىذه الطريقة لضاكؿ التقريب إلى الحل الأكثر صحة لدعادلة شركدينغر للبلورات بالتًكيب الخطي للتوابع 

 :تعطى عبارة الطاقة كما يلي 

   ( II.41)                                                      
   

ħ
2

 2m
 ∇𝑒
      Ψ (r) 

2
+v(r  ) Ψ (r  )   

2
 dr   

  Ψ(r)2  dr
(( =r  )Ψ E( 

( . mothis)استخدمت ىذه الطريقة في حساب بنية عصابات الطاقة من طرؼ ماتيس -
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. WIEN2k كصؼ برنامج :الفصؿ الثالث

III.1  مفهكـ المحاكاة: 

كيتم تصميمها لتكوف لظوذجا لشاثل لأصل ,تعرؼ المحاكاة على أنها برامج حاسوبية تتصف بالديناميكية كالتفاعلية مع مستخدميها 

  [24]. ليدرسها الدتعلم من خلاؿ الدشاركة ك اكتساب الجوانب الدعلوماتية, الدعلومات كالتجارب التعليمية

فيتم لزاكاتها ,تستخدـ المحاكاة بالحاسب لدراسة الدعلومات التي يصعب دراستها كالتعرؼ على خصائصها الواقعية في طبيعتها 

كبأنها تقليد لزكم لظاىرة أك نظاـ يتيح .باستخداـ برنامج الحاسوب لدراستها دكف التعرض لأخطار الدرتبطة بالعالم الواقعي لذا 

 [25]. الفرصة للمتعلم أف يتدرب دكف لساطر أك تكاليف عالية

III.2  كصؼ برنامج: WIEN2k  
 R.S Tricky)في معهد كيمياء الدواد في الجامعة التقنية في فيينا كتم نشره من طرؼ  WIEN2kتم تطوير برنامج 

K.Schwarzك  Balha P )  [9]. في الحواسيب 

 مثل Wienمركر الوقت أدخلت لرموعة من التحسينات كالتحديثات كاستخرجت لرموعة من الإصدارات الأصلية ؿ كمع

الأكثر استخداما لسهولة Wien2k  الدسماة 2000لا كن تبقى نسخة سنة , على حسب سنة نشرىا  (93.95.97)

. كسرعة استخدامها كشموليتها 

لػوم برنامج ,  LINUX  [25] برت نظاـ تشغيل FORTRAN90  في WIEN2k  يعمل برنامج

WIEN2k اعتمادا على نظرية الكثافة .  على عدت برامج مستقلة لأجراء عمليات حسابية للبنية الالكتًكنية في الدواد الصلبة

 :كلؽكننا من خلالو حساب كلا من  , DFTالتابعية 

 .عصابات الطاقة ككثافة الدكاؿ مساحات فتَمي  -

 .الكثافة الالكتًكنية ك كثافة السبتُ كعوامل البنية  -

 .الخصائص البنيوية,القول الذرية , الطاقة الإجمالية -
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 .القول النوكية  -

 .انبعاث كامتصاص الأشعة السينية -

 .(في حالة ما إذا كانت البنية تتعلق بالعازؿ الكهربائي الشفاؼ)استقطاب السبيتُ  -

 .الخصائص البصرية -

III.3 خكارزمية برنامج: WIEN2k  

 ىي تهيئة الحساب كذلك من خلاؿ تنفيذ سلسلة من البرامج الصغتَة الدساعدة التي من WIEN2kأكؿ مرحلة في برنامج 

 init_lapw كبواسطة  case strect ابتداء من دليل فرعي لتحديد البنية يسمى,شئنها أف تنتج لنا مدخلات برامج رئيسية 

. نستطيع إدارة تلك البرامج الصغتَة

III..31  برنامج حساب البعد : NN  

ككشرط أساسي لغب أف ,انطلاقا من مسافة الجوار الأقرب الأكؿ  حتى الجوار الأقرب الرابع ,يقوـ بحساب الدسافات بتُ الذرات 

 ك case structكذلك من خلاؿ استعماؿ ملف , تكوف مسافة الجوار الأقرب بتُ ذرتتُ اقل من لرموع أنصاؼ قطريهما 

 .  case outputnnتوضع جميع الحسابات للأبعاد في ملف يسمى 

III..32 برنامج فظاء المجمكعة : SGROUP 

 (الذرات الدركبة ,إحداثيات الذرات ,زكايا البنية ,ثوابت الخلية ,نوع الشبكة ) case structىو برنامج يستخدـ معلومات 

. كذلك لتأكد من صحة فضاء المجموعة 

III.3.3 برنامج التناظر SYMMETRY : 

باستخداـ معلومات  (...الدكراف ,الانعكاس,عمليات الاقلاب)يسمح ىذا البرنامج بحساب عمليات التناظر لفضاء المجموعة 

 .اعتمادا على عمليات التناظر , لأجل تقليص لددة الحساب case structالدلف 
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III. 4.3  برنامج:LASTART 

كلؽكننا , يسمح ىذا البرنامج بإدخاؿ الكثافة الالكتًكنية للذرات الحرة كلػدد التعامل مع الذرات الدختلفة لحساب بنية العصابة 

. من خلاؿ ىذا البرنامج حساب ثابت الطاقة للذرات المجاكرة في الخلية كبرديد الكمونات الذرية 

III. 5.3 برنامجKgen : 

. كبرديد العناصر في جميع ألضاء منطقة بريلواف الأكلى ,في منطقة بريلواف كالغتَ قابلة للاختزاؿ Kيقوـ ىذا البرنامج بتوليد الشبكة 

III.6.3برنامج : DESTART  

  

 بواسطة تركيب الكثافة SCFيسمح لنا ىذا البرنامج بإنتاج كثافة الشحنة الالكتًكنية للبلور الابتدائي قصد إدخالذا في الحلقة 

 [9]الذرية النابذة 

 : لزددة في البرامج الفرعية التالية SCFفي حتُ أف الحلقة  

-  : LAPW0 يولد الكموف انطلاقا من الكثافة الالكتًكنية  .

- : LAPW1 القيم الذاتية كالأشعة الذاتية,حساب عصابات التكافؤ. 

- : LAPW2حساب كثافة التكافؤ من الأشعة الذاتية . 

- : LCORE حساب الحالات القلبية كالكثافة الالكتًكنية . 

-   : MIXER لؽزج الكثافة الداخلية كالخارجية للحصوؿ على حالة الاستقرار ؿ SCF. 
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  Wien2k(Blaha P.et la 2001   خوارزمية عمل برنامج (III.1  )                      الشكل 
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 .تحميؿ النتائج كالمناقشة:الفصؿ الرابع

1.IV.عكامؿ تهيئة الحساب 

ؿ   ػػػػػػػػػػػػػػػػمدخ

حيث يتم برديد أبعاد البلورة لذذا ,  (MgF2H  قمنا في ىذا الفصل بدراسة الخصائص البنيوية لعينية ثاني فلورىيدريد الدغنزيوـ 

كثافة الحالات ,بنية العصابات  )كالخصائص الالكتًكنية ,  (الخ ....طاقة الربط, قسوة الدادة , طوؿ الحرؼ الخلية )الدركب 

. الدتمثلة في ثابت العزؿ ك قرينة الانكسار كمعامل الامتصاص كالانبعاث .كالخصائص البصرية,  (ككثافة الشحنة,

 WIEN2kمن اجل شرح كتبيتُ أىم الخطوات نبدأ  الحساب كتنفيذ في شكل حلقة متماسكة بشكل دقيق باستعماؿ برنامج 

 GGA) .)كبطريقة نظرية الكثافة التابعية باستعماؿ تقريب التدرج الدعمم 

1.IV.1 إنشاء ممؼ case-directory : 
 حيث ننشئ دليل جديد نسميو , لؽكن تغيتَ دليل سابق أك إنشاء دليل جديد "Session Mgmt" باستخداـ 

MgF2H Session باستخداـ زر الإنشاء "Create "بعدىا نعيد تشغيل النافذة الزمنية ,الدليل الحالي  ثم نضغط على

W2web  9 لنحصل على النافذة التالية :   

                

 .W2web   النافذة الرئيسية ؿ(IV.1)    الشكل                        
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 . كما في الشكلMgF2Hكننشئ الدلف الخاص بدراستنا اسمو 

           
  case-directory.  9إنشاء ملف  (IV.2)                           الشكل 

1.IV.2 إنشاء الممؼ case-Struct : 

 : نتبع الخطوات التالية  MgF2H Structلإنشاء الدلف الذيكلي الأساسي الدسمى 

  فتح نافذةWIEN2k . 

  فتح نافذةStructGen .  

 الخ........فظاء المجموعة,قدر الزكايا ,طوؿ الخلية , اسم العينة:إدراج الدعطيات. 

  ذرات   (إحداثيات)إدخاؿ مواقعMg, Fك H. 

 :كفقا للجدكؿ التالي
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 MgF2H العنواف

نوع الخلية 

ثابت الخلية 

الزكايا 

فضاء الخلية 

 Mg ذرة

 F ذرة

 H ذرة

CFC مكعبة لشركزة الوجوه 

a =b =c =5.1254 𝐴° 

𝛼= β= γ =90° 

225 m Fm.3 

  ,.Z=12   (0.0.0)موقع الإحداثيات 

1)موقع الإحداثيات

4
. 

1

4
. 

1

4
3)ك (

4
. 

3

4
. 

3

4
, ). Z=9 

1)موقع لإحداثيات

2
. 

1

2
. 

1

2
  )

 .MgF2Hركب لميوضح خصائص بنيوية  ( IV.1)                                        جدكؿ

 حيث لضصل على الدلف بصورة  MgF2Hلحفظ الدعلومات التي قمنا بإدخالذا لعينة "  Save structure" نضغط على ثم

 ( .  MgF2H.inst)لستلفة كتسمح ىذه الخطوة تلقائيا بإنشاء ملف إدخاؿ لبدء برنامج الذرة الحرة 

             

. MgF2H Struc الددخلات الرئيسية لدلف  (IV.3)الشكل                   
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 WIEN2k .ننتقل إلى الخطوة التالية كىي تهيئة حساب MgF2H Struct  عند الانتهاء من إنشاء قاعدة البيانات 

لا كن ,كالتي تم شرحها في الفصل السابق  DESTART  إلى غاية برنامجNN Xحيث تكوف البداية من البرنامج الفرعي 

 :لابد من ذكر بعض الدلاحظات 

. °Nلطتار  X SYMMETRYعند الخطوة  -

 . تقريب التدرج الدعممGGAكلطتار طريقة (6-) لطتار فيو الطاقة تساكمX LASTART عند الخطوة  -

 .K=1000 لطتار عدد النقاط Kgen  X عند الخطوة -

 .لدواصلة الحساب Contenue with SCFبعد الانتهاء من جميع الخطوات نضغط على 

                       

 
 WIEN2K.تهيئة حساب  (IV.4)                                الشكل 

1.IV.3  حساب حمقة :Scf 

 إلى LAPW0 عندىا نتبع الخطوات من start SCF cycle لطتار SCF   بعد التهيئة يظهر البرنامج إمكانية بدء حلقة

.  كقد تطرقنا لذا في الفصل السابق بالشرح لكل خطوةMIXER الخطوة 
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 . SCFتهيئة حلقة  (IV.5)                                     الشكل 

 عند بدا تشغيل حلقة الحساب نلاحظ انتهاء العملية من خلاؿ الزاكية العليا على لؽتُ start Scf sycleبالضغط على 

. الشاشة

1.IV.4 نتائج تهيئة حجـ الخمية : 

 الدوضحة Optimize Xكذلك من خلاؿ نافذة , نبحث عن الحجم الأمثل MgF2Hمن اجل الوصوؿ لحالة استقرار لعينة 

(  . III.8)في الشكل 

v.C)"لطتار  a )   Optimize "  8,-12,-16,-20-كندخل القيم. 

 

                  
.               Optimizeنافذة   (IV.6)                                  الشكل 
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نعمل على الوصل الى حالة الاستقرار للبلور من ,  لطاقة بدلالة الحجملرموعة من الدنحنايات لضصل عل ploteبالضغط على 

Kmax خلاؿ تهيئة عاملي    * R𝑚𝑡min عدد النقاط ك K.  

               

1.IV.5 تهيئة عامؿ  𝐊𝐦𝐚𝐱  * 𝐑𝒎𝒕𝐦𝐢𝐧  : 

Kmax لكي لضصل على قيمة ؿ    * R𝑚𝑡min التي تكوف عندىا الطاقة ثابتة عند (Ry-6)  لطتار عدد نقاطK=1000 

Kmax  كنبحث عن قيم,في منطقة بريلواف الأكلى   =8 * R𝑚𝑡min, حيث R𝑚𝑡min ىو اصغر نصف قطر ذرم للخلية 

Kmax  الددركسة ك ىو القيمة العظمى لشعاع الدوجة في أساس الأمواج الدستوية الدستخدمة ضمن لرموعو من الأنظمة     

 :كالقيم الدتحصل عليها لشثلة في الدنحتٌ التالي , الالكتًكنية في فضاء داخل المجاؿ الذرم

                                                                

Kmax منحتٌ الطاقة بدلالة (IV.7)الشكل  R* K           يوضح تغتَ الطاقة بتغتَ قيم ( IV2.)جدكؿ     * R𝑚𝑡min. 

Kmax من خلاؿ الدنحتٌ نلاحظ ثبوت قيمة الطاقة عند  * R𝑚𝑡min=  8.  الطاقة ىي قيمة 8إذا لطتار. 

1.IV.6 تهيئة عدد النقاط K : 

Kmax في ىذه الدرحلة من التهيئة نقوـ بتثبيت قيمة    * R𝑚𝑡min كنغتَ عدد نقاط 8 عند K في منطقة بريلواف الأكلى  ,

 :حد كاقصر كقت حسابي كالنتائج موضحو في الدنحتٌ التالي 

 

E R*K 

801.42386309 5 

801.49633680 5.5 

801.53513134 6 

801.55270916 6.5 

801.56055087 7 

801.56485144 7.5 

801.56732672 8 

801.56891248 8.5 
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        K منحتٌ الطاقة بدلالة عدد قيم  (IV.8)الشكل   K                    تغتَ الطاقة بتغتَ قييوضح ( IV.3)جدكؿ

. K= 1000نلاحظ أف الطاقة تثبت عند قيمة  

 : لإلغاد حالة التوازف كالاستقرار-

Kmax نقوـ بإدخاؿ نفس القيم السابقة مع تغيتَ في قيمتي    * R𝑚𝑡min ك قيمة 8 عند القيمة K 1000 عند .

   :كلضصل على الدنحتٌ التالي  " Optimize" كنقوـ برسم الدنحى بإتباع نفس خطوات 

                     
. منحتٌ تغتَ الطاقة بدلالة الحجم عند الاستقرار (IV.9)                    الشكل 

.  بشكل طفيفA° 5.1988 = a0تتغتَ قيمة ثابت كحدة الخلية -

E R*K 

801.42386309 5 

801.49633680 5.5 

801.53513134 6 

801.55270916 6.5 

801.56055087 7 

801.56485144 7.5 

801.56732672 8 

801.56891248 8.5 
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2.IV .تحميؿ النتائج كالمناقشة: 

2.IV.1 الخصائص الالكتركنية : 

 هذخل
 حيث استخدمنا لحساب ىذه MgF2Hخلاؿ ىذا الفصل سوؼ نقوـ بتحليل كمناقشة نتائج لبعض الخصائص لعينة 

, =K 1000عند )الخصائص النتائج الدتحصل عليها سابقا عندما تكوف الدادة في حالة استقرار أم 

 Kmax  =8 * R𝑚𝑡min كثابت الخلية A° 5.1988 = a  (  نقوـ بإعادة حساب  SCF كمباشرة نضغط علىTask 

.  بحساب لرموعة من خصائص للعينة الددركسة كالتي ىي عبارة عن نافذة تسمح

                            
. WIEN2kنافذة حساب الخصائص في برنامج  (IV.10)                  الشكل 

2.IV.1.1 عصابة الطاقة (Band structure ): 
حسب لظوذج بور للذرة الدعزكلة فاف الدستويات ,  تعتمد الخواص الفيزيائية للبلورات على لسططات عصابة الطاقة للالكتًكنات 

في الدواد الصلبة تكوف الذرات متقاربة كفاية لشا يؤدم إلى , يفصلها فاصل طاقة يتغتَ بتُ مستوم كآخر ,الطاقية تكوف مفرغة 

في ىذه الحالة فاف كل مستوم طاقة في الغلاؼ الخارجي ينقسم على نفسو إلى عدت مستويات طاقية مكونا ,تفاعلها مع بعضها 

نسمي عصابة التكافؤ آخر عصابة لشتلئة كليا بالالكتًكنات كنسمي عصابة التي , حزما طاقية متميزة تسمى عصابات الطاقة 

  EGap,,   23  (الفجوة الطاقية)كنسمي فاصل الطاقة ,تعقبها مباشرة عصابة النقل 
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كلؽكننا , بينما عصابة النقل تكوف فارغة , لصد في الدواد العازلة كالنصف ناقلة عصابة التكافؤ تكوف مشغولة كليا بالالكتًكنات 

 بينهما كالتي تكوف اكبر في العوازؿ EGap (الفجوة الطاقية  )التفريق بتُ الدواد العازلة ك النصف ناقلة عن طريق فاصل الطاقة 

. أما حالة الدعدف فتكوف العصابتاف متداخلتاف كلذذا بستاز الدعادف بناقليو عالية,منها في أنصاؼ النواقل  (eV)   3حوالي

. ىذه الأمواج بسثل في الفضاء العكسي ,    kعصابة الطاقة على أنها الطاقة الدمكنة للإلكتًكف كالدعرفة بدلالة الشعاع ألدوجي 

    
  26  .العوازؿ  عصابات الطاقة لكل من الدعادف كأشباه النواقل ك(IV.11)الشكل

,   Band structure ثم Task بالضغط على WIEN2kلضصل على شكل عصابة الطاقة في برنامج 

 
 .WIEN2k نافذة حساب عصابات الطاقة في برنامج (IV.12)الشكل 

برصل على شكل عصابة الطاقة من خلاؿ إتباع الدسارات حسب النقاط الخاصة في الفضاء العكسي أم منطقة بريلواف الأكلى 

  GGA) .)كىي بسثل مستويات الطاقة انطلاقا من الطاقة الدنيا إلى الطاقة العليا باستعماؿ تقريب التدرج الدعمم 
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 .MgF2Hعصابة الطاقة لدركب  (IV.14)الشكل MgF2 .عصابة الطاقة لدركب (IV.13)    الشكل 

                                                                         

 يساكم    MgF2 نلاحظ اف الفاصل الطاقي في مركب  MgF2Hك MgF2من خلاؿ مقارنة منحتٌ العصابتتُ للمركبتُ 

6 eV ,  مع أف عصابة التكافؤ تكوف أسفل مستول فتَمي بقيمةeV 1,كيكوف الدركب خلالذا شبو ناقل. 

 فوؽ مستوم ؤككجود عصابة التكاؼ, نلاحظ تغتَ في مواضع عصابات الطاقة MgF2للمراكب H مع إضافة عنصر الذيدركجتُ 

 .طاقة فتَمي مغتَا من خصائص الدركب 

.2.IV2.1كثافة الحالات DOS  : 

, ىو مقدار فيزيائي مهم بواسطتو نفهم الحالات الالكتًكنية في الدادة كتأثتَىا على الخصائص الفيزيائية  (DOS)كثافة الحالات 

كلؽكن من خلالذا  معرفة طبيعة الركابط الكيميائية في , تسمح لنا كثافة الحالات في التعرؼ على اغلب خصائص النقل الالكتًكني 

  23  .الدادة كانتقاؿ الشحنة عبر الددارات 

 كالشكل  .MgF2Hلؽثل كثافة الحالات لعينة  (IV.16)كالشكل ,استعملتا تقريب التدرج الدعمم لحساب كثافة الحالات 

(17.IV)  لؽثل كثافة الحالات لعينةMgF2. 



  تحميؿ النتائج كالمناقشة                              الفصؿ الرابع                  

 
33 

. حيث نضغط على جميع الأزرار بالتتالي  (IV.15)كما في الشكل  Densité of state لحساب كثافة الحالات  لطتار 

          

           
. WIEN2k في برنامج MgF2Hنافذة كثافة الحالات لدركب  ( IV.15)          الشكل 

 .MgF2H كثافة الحالات لدركب A,B,C,Dبسثل الدخططات -

 

  ٌالدنحتA  : لؽثل كثافة الحالة الإجمالية لدركب MgF2H. 

  ٌالدنحتB  : لؽثل كثافة الحالة الكلية كالحالة الجزئية لذرة الدغنزيوـ Mg) )  في الددارينSك P.  

  ٌالدنحتC  : لؽثل كثافة الحالة الكلية كالحالة الجزئية لذرة الفلوريت F) )  في الددارينSك P.  

  ٌالدنحتD  :لؽثل كثافة الحالة الكلية ك الحالة الجزيئية لذرة الذيدركجتُ في الددار S. 
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. MgF2Hلسططات كثافة الحالات لدركب  ( IV.16)الشكل 

 . الإجمالية كالجزيئيةMgF2 كثافة الحالات لدركب C , B ,A ,بسثل الدخططات  ( IV.17)في منحتٌ الشكل -

  الدخططA  : لؽثل كثافة الحالة الإجمالية لدركب MgF2. 

  الدخططB  : لؽثل كثافة الحالة الكلية كالحالة الجزئية لذرة الدغنزيوـ Mg) )  في الددارينSك P.  

  الدخططC  : لؽثل كثافة الحالة الكلية كالحالة الجزئية لذرة الفلوريت F) )  في الددارينSك P.  
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 .MgF2لسططات كثافة الحالات لدركب  ( IV.17)         الشكل 

 :مستكل فيرمي - 

إف ابرز ما لؽيز أنصاؼ النواقل ىو الفاصل الطاقي أك الفجوة الطاقية كالتي لظيزىا من خلاؿ مستول فتَمي الذم يعتبر أعلى 

في ىذه الحالة لا تكتسب الالكتًكنات أية طاقة حرارية ,  كلفن 0مستول طاقة لؽكن أف تشغلو الالكتًكنات عند درجة حرارة 

يتم ملئ مستويات الطاقة الأدنى ثم الأعلى فالأعلى مشكلة غاز من الالكتًكنات يسمى غاز , تساعدىا على تغيتَ مواقعها 

عند ارتفاع ,يعرؼ سطح ىذا الغاز على انو طاقة فتَمي كالذم يفصل الحالات الشاغرة عن الحالات الدشغولة  (اصطلاحا)فتَمي 

كلا كن الالكتًكنات تتجاكز ىذا الحد كتعيد , كلفن لا تتزحزح طاقة فتَمي عن موقعها لأنها حد لشيز للمادة 0درجات الحرارة فوؽ 

  23  .التوزيع فوقو على حسب الطاقة الدكتسبة 

 كلفن 0عند ,   يكوف ىناؾ فاصل طاقة كبتَ نوعا ما بتُ عصابة النقل كعصابة التكافؤ MgF2Hفي حالتنا الددركسة لعنصر 

كىو ما ,سوؼ تكوف جميع الالكتًكنات برت طاقة فتَمي موجودة في عصابة التكافؤ بينما تكوف عصابة النقل فارغة بساما 

. نلاحظو من خلاؿ الدخططات لكثافة الحالة 
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 : نلاحظ كجود أربعة  لرالات طاقيةMgF2Hبالنسبة لدركب * 

 :- eV3.3 إلى - eV 8 مجاؿ الطاقة مف-

eV 5.8ىذا المجاؿ كثافتو مرتفعة معتبرة حوالي     .كىو لؽثل كثافة عصابة التكافؤ برت مستوم فتَمي,  حالة

eV 5.8 نلاحظ أف الكثافة الإجمالية لذا كثافة معتبرة :  Aالدنحتٌ     . حالة

 . نلاحظ عدـ كجود أم كثافة  لذرة الدغنزيوـ مسالعة في الكثافة الإجمالية :  Bالدنحتٌ 

eV 2.8حوالي p  في الددار Fلػتوم على كثافة معتبرة لذرة الفلوريت :   Cالدنحتٌ  كبالتالي ذرة الفلوريت تساىم  حالة

 .Sبتشكيل الركابط الكيميائية بنسبة معتبرة برت طاقة فتَمي كعدـ كجو الكتًكنات في الددار 

0.2eV حوالي S لػتوم على كثافة شبو معدكمة لذرة الذيدركجتُ في الددار :  Dالدنحتٌ  . حالة

 :   eV 0.4إلى - eV 1.5 مجاؿ الطاقة مف-

 :ىذا المجاؿ لػتوم على مستوم طاقة فتَمي كفيو لظيز   

7.9eV نلاحظ أعلى حالة كثافة للمركب كىي تساكم :  Aالدنحتٌ   . حالة

 . نلاحظ عدـ كجود أم كثافة لذرة الدغنزيوـ  :  Bالدنحتٌ 

1eV حوالي pلػتوم على كثافة صغتَة  لذرة الفلوريت في الددار :   Cالدنحتٌ   .S مع عدـ كجود كثافة للمدار , حالة

eV 5 حوالي S لػتوم على كثافة عالية  لذرة الذيدركجتُ في الددار :  Dالدنحتٌ   كىي ذات الدسالعة في تشكيل الركابط  حالة

 .الذدركجينية عند مستول فتَمي

 :  eV 6 إلىeV 0.4  مجاؿ الطاقة مف-

 .في ىذا المجاؿ نلاحظ غياب أم كثافة للحالات كىو ما يوافق الفجوة الطاقية 
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 :  eV 20 إلىeV 6  مجاؿ الطاقة مف-

eV 2.2 لػتوم على كثافة كحيدة متوسطة حوالي :  Aالدخطط  للحالة الإجمالية اقل كثافة من الحالتتُ في المجالتُ  حالة

 .السابقتُ كىي بسثل كثافة الالكتًكنات في عصابة النقل

1eV حوالي Mg لػتوم على كثافتتُ ضعيفتتُ بالنسبة لذرة الدغنزيوـ :  Bالدخطط  ك الثانية شبو معومة في S  في الددار  حالة

0.6eV حوالي pالددار   . حالة

eV 0.2 جوالي pلػتوم على كثافة ضعيفة جدا لذرة الفلوريت في الددار :   Cالدخطط   .S مع غياب ام كثافة للمدار, حالة

 .S لا لػتوم على كثافة لذرة الذيدركجتُ :  Dالدخطط 

 : نلاحظ كجود ثلاث لرالات طاقية MgF2بالنسبة لدركب *

 :  eV 0 إلى-eV 4 مجاؿ الطاقة مف- 

 

ev 5.8ىذا المجاؿ كثافتو مرتفعة معتبرة حوالي     .كىو لؽثل كثافة عصابة التكافؤ برت مستوم فتَمي,  حالة

ev 5.8 نلاحظ أف الكثافة الإجمالية لذا كثافة معتبرة :  Aالدنحتٌ     . حالة

 . نلاحظ عدـ كجود أم كثافة  لذرة الدغنزيوـ مسالعة في الكثافة  الإجمالية :  Bالدنحتٌ 

ev 2.8حوالي p  في الددار Fلػتوم على كثافة معتبرة لذرة الفلوريت :   Cالدنحتٌ  كبالتالي ذرة الفلوريت تساىم  حالة

 .Sبتشكيل الركابط الكيميائية بنسبة معتبرة برت طاقة فتَمي كعدـ كجو كثافة في الددار 

 :  eV 6 إلىeV 0  مجاؿ الطاقة مف-

 .(الفاصل الطاقي )في ىذا المجاؿ لا توجد كثافة للحالات كىو ما يوافق الفجوة الطاقية 
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:16  eV 6إلى eV - مجاؿ الطاقة مف  

 :في ىذا المجاؿ تتواجد عصابة النقل ك فيو لظيز 

eV 2.8 لػتوم على كثافة كحيدة متوسطة حوالي :  Aالدخطط   . للحالة الإجمالية اقل كثافة من كثافة الدنحتٌ الأكؿ حالة

0.3eV حوالي Mg لػتوم على كثافتتُ ضعيفتتُ بالنسبة لذرة الدغنزيوـ :  Bالدخطط  ك الثانية شبو معومة S  في الددار  حالة

0.1eV حوالي pفي الددار   . حالة

eV 0.1 جوالي pلػتوم على كثافة ضعيفة جدا لذرة الفلوريت في الددار :   Cالدخطط   .S مع غياب أية كثافة للمدار, حالة

 نلاحظ عند إضافة ذرة الذيدركجتُ  MgF2  كMgF2Hمن خلاؿ مقارنة منحتٌ كثافة الحالات الدركبتُ  -

مع ك تواجد الكتًكنات ذرة eV 1 انزياح الفاصل الطاقي أعلى مستول طاقة فتَمي بقيمة  MgF2  للمركب 

الذيدركجتُ فوؽ مستول طاقة فتَمي مباشرة لشا يساىم في انتقاؿ الكتًكنات عصابة التكافؤ إلى عصابة النقل مغتَا من 

 .طبيعة الدادة

أما عصابة النقل , ىي الوحيدة التي تساىم في عصابة التكافؤ Fكما نستنتج أف الكتًكنات ذرات الفلوريت  -

 .تساىم فيها جميع الكتًكنات الدركب

.3. 2.IV الخصائص الضكئية: 

لؽكن ملاحظة الظواىر الضوئية متمثلة في الامتصاص كالانعكاس كالانكسار كالنفاذ ,   عند سقوط الضوء على مادة نصف ناقلة 

 .كلؽكننا أف نستمد العديد من الدعلومات الدتعلقة بخصائص العينة الددركسة من تركيب نطاقي كحركة الالكتًكنات بتُ عصابتها,

كيزداد ىذا ,عند مستويات الطاقة العليا بستص الفوتونات نتيجة انتقاؿ الالكتًكنات من عصابة التكافؤ إلى عصابة النقل 

  23  .الامتصاص مع النقص في الطاقة

ىذه العملية تسمى , لػدث استقطاب نتيجة حركة الكتًكنات التوصيل ةكما انو عند التأثتَ على مادة ما بدوجة كهركمغناطيسي

كالذم يرتبط بتفاعل الالكتًكنات , (ω)توصف ىذه الخاصية بواسطة السماحية  كدالة لتًدد ,للمادة  (بصرية)استجابة ضوئية 

 [27] .مع  الفوتونات
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 :بالعلاقة التالية   ɛ(ω)تعطى السماحية 

 

(1.IV)                                                                                   𝜔) = ε 1(𝜔) + i ε
2
(𝜔)ɛ) 

ε الجزء التخيلي من الدعادلة
2

 : يعطى بالشكل 

 (2.IV)  
e2  ħ

πm 2ω2
k    MCV (k) 2ς MCV  k − ω vc d3                                    =ε

2
(ω) 

 :يعطى التكامل على جميع منطقة بريلواف الأكلى بالصيغة الآتية 

( 3.IV)                                                                                   Uck  e∇ 𝑈𝑐𝑘   =  Mcv  k         

 ,يعرؼ بأنو شعاع كموف الحقل الكهربائي ,كىو لؽثل عناصر عزكـ ثنائيات الأقطاب للالكتًكنات 

   :  Uck  (r)  عصابة التكافؤ كتعطى عبارة الطاقة في ىذه الحالة  إلىعناصر مصفوفة العبور من عصابة النقل 

Eck - EVk       =Wcv  ħ       ُىذه الدعادلة تكافؤ طاقة العبور بتُ العصابتت .

 kramers-Krony        [53]العلاقة بتُ الجزء التخيلي كالجزء الحقيقي لثابت العزؿ معطى في قاعدة 

(4.IV)                                                                            P  ω ′ 𝜀2(ω ′ )   

𝜔 ′ 2
−ω2

∞

0
  +2

𝜋
 1  = ε

1
(𝜔) 

. القيمة الأساسية للتكامل: Pحيث يعرؼ 

ε
1
. 𝜀2  يستعملاف في حساب قرينة الانكسار n .

( 5.IV) n(𝜔 ) =  
𝜀1(𝜔)

2
+

 𝜀1
2(𝜔)  +𝜀2

2(𝜔)

2
 

1

2

                                                                      

, معامل الانكسار, الدوصلية الضوئية ,كبدعرفة الجزء الحقيقي كالتخيلي لؽكننا حساب عدة خصائص بصرية أخرل مثل الانعكاسية 

. معامل الامتصاص كمعامل الانتشار 

 . MgF2Hلؽثل نافذة الحالات لعينة  (لسططات)كالشكل ,استعملتا تقريب التدرج الدعمم لحساب الخصائص الضوئية 

لضصل على النافذة الخاصة  (IV.11)كما في الشكل  Tasks  من القائمة  Optiqueلحساب الخصائص الضوئية  لطتار

 :كما في الشكل التالي Optique properitesبالخصائص الضوئية 
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. WIEN2kنافذة حساب الخصائص الضوئية في برنامج  (IV.18)                        الشكل 

. حيث نضغط على جميع الأزرار بالتتالي 

 : لضصل على الدنحتٌ التالي plote ثم نضغط MgF2H.Joint لطتار ɛ(𝜔 ) السماحيةللحصوؿ على

               
. MgF2Hلدركب السماحية منحتٌ   (  IV..19)                  الشكل 

 6.5 (eV) عند الطاقة ɛ(𝜔  = )6حيث نلاحظ أف السماحية للجزء التخيلي    

˅1.3 .I المكصمية الضكئية (𝛚): 𝛔 

في كجود , نقل إلى عصابة اؿتكافؤ انتقاؿ الالكتًكنات من عصابة اؿنتيجة ,ىي عبارة عن امتصاص الفوتوناتالدوصلية الضوئية 

. لراؿ كهربائي 
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 :كتعطى علاقة الدوصلية الضوئية بالشكل التالي 

( 6.IV)(                                                                                     ω )Im 𝜀 𝜔

4π
( = ω) Re ς  

 . plote ثم Sigmaللحصوؿ على منحتٌ الدوصلية لطتار 

              
. MgF2Hمنحتٌ قيمة الدوصلية الضوئية لدركب  ( IV.20)                   الشكل 

  eV6 من منحتٌ عصابة الطاقة نلاحظ أف الدوصلية تأخذ أكؿ قيمة قصول لذا عند عصابة النقل أم عند 

eV12  ,1ثم نلاحظ أف أعلى قيمة للموصلية عن الطاقة 
cm. Ω   3.8 = (ω)  ς , 

˅.3 .I2معامؿ الامتصاص : (𝝎  )𝛂 

كالتي لؽكن أف ,كلػدد مدل طوؿ الضوء الدوجية الدمتصة ,معامل الامتصاص بتُ العصابات لؽيز الطاقة الدمتصة من طرؼ العينة 

يكوف معامل الامتصاص ضعيف في حالتتُ إما الطوؿ الدوجي قصتَ ا كاف العينة ذات سمك رقيق ,بزتًؽ الدادة كبستص من طرفها 

 :تعطى عبارة معامل الامتصاص كالأتي ,جدا

( 7.IV (                                                                                         )ω K ( 2𝜋

λ
  = ( ω )α 

λالطوؿ الدوجي للضوء في الفراغ  .

 :لؽكن حساب معامل الامتصاص بدلالة ثابت العزـ كما يلي 

( 8.IV     ) 
−Reε(ω) ε(ω) 

2
                                                                       2𝜋ω

C
   =( ω )α 



  تحميؿ النتائج كالمناقشة                              الفصؿ الرابع                  

 
42 

إف امتصاص الفوتونات لا يتم في جميع عصابات الطاقة فمثلا لا لصد الامتصاص عندما تكوف طاقة الفوتونات اقل من طاقة 

. العصابة الطاقية

˅.3 .I3 الثكابت الضكئية :(  𝝎 )𝒏(, 𝝎 )𝒌 

في الذواء الحد من سرعة الشعاع الضوئي تؤدم إلى ) على انو التغتَ في ابذاه الشعاع الضوئي مثلا n(𝜔 ) يعرؼ معامل الانكسار

   : كما يلي تعطى علاقة الانكسار,كىو ما يوضحو قانوف الانكسار(الضنائو 

( 9.IV)                                 n(𝜔 ) =  
𝜀1(𝜔)

2
+

 𝜀1
2(𝜔)  +𝜀2

2(𝜔)

2
 

1

2

                                     

 : لشثلة في الدنحتٌ التالي (n) الانكسار معامل

                              
. MgF2Hمنحتٌ قيمة قرينة الانكسار لدركب  (IV.21)                                 الشكل 

 في 3.8eVتبدأ من قيمة   .1.87 تساكمMgF2H الانكسار لدركب معامل قيمة أفنلاحظ  (IV.19)من الشكل

 .eV13الازدياد إلى أف تصل للقيمة القصول عند 

                                    الانتشار يصف حالة الشعاع الضوئي عند مركره على كسط مادم شفاؼ تعطى علاقتو بأما

  (10.IV) k(ω ) =  
−𝜀1(ω)

2
+

 𝜀1
2(𝜔)  +𝜀2

2(𝜔)

2
 

1

2
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˅.3 .I 4 معامؿ الانعكاس 𝐑(𝛚): 
من خلاؿ معمل الانعكاس الذم ,لؽكن كصف ظاىرة الانعكاس التي بردث على سطوح الدواد عند سقوط أشعة ضوئية عليها  

كتعطى علاقة معامل الانعكاس كما , يتمثل في الفرؽ بتُ طاقة الشعاع الضوئي الوارد كالشعاع الضوئي الدنعكس على سطح الدادة 

 :يلي 

(11.IV)                                                                                             n−1 2+k

 n−1 2+k
 =   R(ω)  

                              :لضصل على الدنحتٌ التالي  ploteثم نضغط على   Sumrulesلحساب معامل الانعكاس لطتار 

        
. MgF2Hكب ر لمنعكاسمعمل الا ( IV..22)                          الشكل  

  1.75إلى  نعكاسحيث تصل قيمة الا .6eV -8 eV تكوف في المجاؿ بتُ الاعظمية لدعامل الانعكاس قيمة أفنلاحظ 

 .ثم تنخفض بعد ذلك .eV)  )7عند قيمة الطاقة
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خلاصة العامة اؿ

خاصة في الاستخدامات , نظرا لدا تكتسبو من ألعية كبرل في لستلف المجالات, لأنصاؼ النواقل ألعية كبرل في كقتنا الحاضر

لعينة ثاني فلورىريد  (الالكتًكنية كالضوئية , البنيوية)كلذلك في إطار دراستنا ىذه اىتممنا بدراسة لرموعة من الخصائص ,التقنية

 .DFTكذلك باستعماؿ تقريبات نظرية الكثافة التابعية  ,MgF2Hالدغنزيوـ 

مثل استنباط بنية ,(MgF2H) العينة الددركسة  (الالكتًكنية كالضوئية , البنيوية) دراستنا سمحت لنا بوصف مفصل لخصائص

 .السماحية كمعامل الامتصاص , كقرينة الانكسار  , DOSككثافة الحالات , Structure de bande  عصابات الطاقة

 . كانت النتائج الخاصة بإلغاد الخصائص البنيوية قريبة من لحسابات سابقة أك النتائج النظرية :الخصائص البنيوية -

 ىي عبارة عن   (,MgF2H)النتائج الالكتًكنية المحصل عليها في دراستنا تؤكد باف العينة الددركسة   : الخصائص الالكتًكنية-

 ,eV ) 6 )معدف نصف ناقل من خلاؿ ما أظهرتو عصابات الطاقة من كجود فاصل طاقي مقدر ب

 من خلاؿ ىذه الدراسة للخصائص الضوئية للعينة كالنتائج الدتحصل عليها توافقت إلى حدا كبتَ مع نتائج :الخصائص الضوئية -

 (.  MgF2(  ) First  principle study of MgF2)لدراسة لعينة 

ك تبرز الألعية الكبرل للمادة الددركسة إلى امتلاكها شفافية عالية كىذا ما تضح من خلاؿ منحنيات الامتصاص ك الانعكاس 

لشا يفتح لذا أفاؽ استعمالات كثتَة خاصة كاستعمالذا كمادة ,خاصة في لراؿ الأشعة برت الحمراء كالأشعة فوؽ البنفسجية 

لشا لغعل باب البحث في ىذه العينة , ك طلاء لبعض الدواد لغرض الاستعماؿ الخاص كما تدخل في صنع العدسات,مرشحة 

(MgF2H  ) مفتوح من اجل التحستُ من خصائصها على حسب استعمالذا. 
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: ممخص
قمنا في ىذا العمل بدراسة نظرية للخصائص البنيوية ك الالكتًكضوئية لبلورات أنصاؼ النواقل الدتبلورة في بنية فلوريت 

, بنية عصابات الطاقة ,كثافة الحالات , الذدؼ ىو التحقق من الوسائط الفيزيائية لثابت التوازف ,CaF2الكالسيوـ 
 كذلك في اطار نظرية الكثافة WIEN2kباستعماؿ برنامج ..., معامل الامتصاص, السماحية, قرينة الانكسار

. التابعية
 . MgF2Hالنتائج الدتحصل عليها كانت قريبة من النتائج التجريبية كالنظرية الدتوفرة حوؿ ىذا الدركب  

 WIEN2k, MgF2H ,تقريب التدرج الدعممGGA نظرية الكثافة التابعية, DFT : الكلمات المفتاحية
 .الضوئية الخصائص ثاني فلور ىدريد الدغنزيوـ ,

 

Résumé 
Dans ce travail, nous avons  présenté une étude théorique sur les propriétés  

structurales et optoélectronique des cristaux semi-conducteurs cristallisant dans 

la structure CaF2 (FFC). Le but du travail est l’investigation des paramètres  

physiques tels que le pas de réseau à l’équilibre, la densité d’état,  la structure de 

bande électronique, la densité de charge électronique,  l`indice de réfraction, la 

fonction diélectrique, Cœfficient d’absorption …etc. La méthode de calcul 

utilisée le code WIEN2K dans le cadre général de la théorie  de la fonctionnelle 

de la densité (DFT).  

Les résultats obtenus sont en accord avec la littérature et les résultats 

expérimentaux disponibles. 

Mots-clés: DFT théorie de la fonctionnelle de densité, GGA L'approximation de 

gradient généralisé, WIEN2k , MgF2H, GGA L'approximation de gradient 

généralisé . 

 

Abstract 

In this work, we presented a theoretical study on the properties  structural and 

optoelectronic of crystallizing semiconductor crystals in the CaF2 structure 

(FFC). The aim of the work is the investigation of physical parameters such 

as the grating in equilibrium, state density, electronic band structure, the 

electronic charge density, refractive l`indice, the dielectric function, 

absorption coefficient ... etc. The calculation method used WIEN2k code in 

the general framework of Density Functional Theory (DFT( 

The results are consistent with the literature and experimental results 

available. 

Keywords: DFT theory of density functional, GGA The generalized gradient 

approximation, WIEN2k, MgF2H, GGA The generalized gradient 

approximation. 


