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مناقشة على  " ختار عائشةالأستاذ "

  تفضلهما بمناقشة عملي

" رحمانأتقدم بالشكر للأستاذ " كما

على مخبر ولا يسعني  المسئولينوكل من 

في الأخير إلا أن أشكر كل من كان له 

الفضل من قريب أو بعيد في إنجاح 
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 مقدمة عامة

صلبة بصورة خاصة من أهم المجالات التي تختص في دراسة المواد وتحديد ال تعتبر فيزياء المواد  

طبيعتها سواء كانت ناقلة، نصف ناقلة أو معدنية أو غير ذلك. ففي السنوات الأخيرة، تم توجيه العديد من 

للغاية في التطبيقات التكنولوجية، وتم تركيز الأبحاث العلمية نحو استخدام المواد لأنها تلعب دوًار مهمًا 

معظم الأعمال البحثية على تطوير مواد صلبة جديدة بفضل خصائصها المحددة. قبل استخدام المواد الصلبة 

في الصناعة، من الضروري ضمان جودة خصائصها الفيزيائية و الكيميائية. يتطلب فهم هذه الخصائص و 

 [.1ها ومختلف خواصها الهيكلية والإلكترونية والميكانيكية ]معرفة أساسية هيكلها واستقرار

جهزة الالكترونية و الضوئية و مجالات الأتم استخدام أشباه الموصلات على نطاق واسع في 

ية عالية و الشفافية الضوئية في المنطقة المرئية من بين ئالتطبيق الأخرى وهذا لأنها تحظى بموصلة كهربا

كاسيد الشفافة التي لقيت اهتماما لدى الكثير من من ضمن الأ 2SnO[. يعد أكسيد القصدير 3-2هذه المواد ]

الباحثين وخاصة في السنوات الأخيرة وهذا راجع إلى كونها تتمتع بخصائص مميزة نذكر الشفافية العالية 

من التطبيقات العديد  التي جعلتها تدخل في ى ذلك ناقليها الكهربائية الجيدةفي المجال المرئي بالإضافة إل

ن لأ[. نظرا 4الخلايا الشمسية الصمامات الباعثة للضوء ] ،الشاشات المسطحة  ، منها استشعار الغاز

كبيرة نسبيا مقارنة  eV 3.6 لها فجوة نطاق تبلغ 2SnO ذات فجوة نطاق عريضة فانأنصاف النواقل 

المشتتة ولكنها غالبا ما تظهر نشاطا تحفيزيا من [ لذلك تستخدم كمواد داعمة للمحفزات 2]بالضوء المرئي 

 . [5تلقاء نفسها ]

. [6]بشكل معمق دراسة خصائصه الرئيسية يجب في تطبيقات جديدة  2SnO من خلال استغلال

لتحسين  المواصلات البنية الالكترونية لأشباه يقوم بتغيير الضغط الخارجي و الإجهاد من الممكن أن

خصائصها لان بنية النطاق لأشباه المواصلات يمكن تعديلها من خلال المسافات بين الذرات و المواقع 

 [.2النسبية بين الذرات ]

يعرف التماثل الكيميائي من أهم الموضوعات في الكيمياء العامة ويتم تقديمه عادة بعد مناقشة أجزاء 

من تحويلات الذرة و الوحدة في حين انه بشير بشكل أساسي على الكتلة حيث نتوقع التحول بين الوحدات 

 الأخرى 
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هم خصائصه البنيوية والإلكترونية هدف إلى فيي ذدراستنا على هذا المركب وال في جعلنا نركز وهذا ما

  CASTEP والضوئية ، من خلال العمليات الحسابية التي تم إجراؤها بواسطة البرنامج الحسابي

 (.DFTفي إطار نظرية دالية الكثافة )

 وتنقسم هذه المذكرة إلى ثلاثة فصول:

المفاهيم و مميزات و خصائص هذا  لأهموسنتطرق  2SnOيتم في الفصل الأول دراسة نظرية للمركب 

 المركب .

الكم في  اميكانيكسنتعرف على الأساليب والطرق التقريبية لحل المشاكل التي تواجهها في الفصل الثاني  أما

فوك، كما فصلنا في دراستنا نظرية -أوبنهايمر وتقريب هارتري-دراسة الأنظمة الفيزيائية ، كتقريب بورن

 CASTEPعرف كذلك على البرنامج الحسابي وسنت DFTدالية الكثافة 

عليها وهي :الخواص البنيوية، والإلكترونية،  نعرض مختلف النتائج المتحصلوفي الفصل الثالث 

 بتفسيرها ومقارنتها ببعض الأعمال النظرية والتجريبية المتوفرة . نقوموالضوئية، ثم 
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 1.I:مقدمة 

إن تعدد وتنوع خصائص الأكاسيد الناقلة الشفافة جعلتها مواد مثيرة للاهتمام وأساسا للبحث والتطبيقات 

التكنولوجية على حد سواء . فقد سرعت في توسيع عدة مجالات منها مجال الخصائص الكهربائية 

 وأكثرها استعمالا من أبرز هذه الأكاسيد2SnOوالخصائص الضوئية وكذلك البنيوية . يعد أكسيد القصدير 

و يصنف إلى المواد التي تتمتع بناقلية كهربائية عالية وشفافية ضوئية لذلك يشكل مكونا مهما في التطبيقات 

حيث يستخدم كناقل شفاف في المحفزات وأجهزة استشعار الغاز،وله مقاومة كهربائية  ،الكهروضوئية

دم في الخلايا الشمسية . يكون أكسيد ،ويمكن أيضا أن يستخ6eV=3gE. منخفضة وفاصل طاقي كبير

[ . تركيزنا 1الأشعة تحت الحمراء ] في المجال المرئي ويملك معامل انكسار مرتفع عند االقصدير شفاف

 .التعرف على الخصائص المختلفة لأكسيد القصديركان الرئيسي في هذا الفصل 

I.2 2أكسيد القصديرSnO : 

معدن حيث يعتبر أكسيد القصدير الطبيعي ذو لون  على شكل في حالته الطبيعية يتواجد أكسيد القصدير

العصور، قد يكون شفاف أو  من الأصفر إلى الأسود ويتصف باللمعان، وقد عرف و أستغل منذ أقدم متغير

 °C 1620 غير شفاف ويكون كذلك صلبا و ثقيلا صعب التشقق والانكسار،مقاوم للانصهار حتى درجة

[1.] 

I.3 2البنية البلورية لأكسيد القصديرSnO : 

[ لذلك يسمى حجر القصدير. وهو يملك 2أكسيد القصدير حالة مستقرة واحدة في الضغط المحيط ]لك تيم

وتحتوي الخلية الواحدة على ستة  P4/mnmالفضائية مجموعتها ( رباعية الزواياRutileبنية مفصلية)

يكون في مركز المجسم الثماني 4Sn+كل أيون قصديرذرات )ذرتي قصدير وأربع ذرات أوكسجين(. 

تقع على رؤوس مثلث 4Sn+ثلاثة2O-في حين تحيط بكل 2O- المنتظم والذي تشكله ستة أيونات أكسجين

،  2TiOمتساوي الساقين توجد مجموعة أخرى من الأكاسيد المعدنية التي تمتلك نفس هذه البنية مثل

2TeO،2TaO،2PbO وRuO.  ( يمثل الشكلI.1 الخلية الأساسية لأكسيد القصدير ) 2SnO  حيث تشكل

 .[3سداسي ويمثل الأكسجين الجوار الأقرب ]Sn ذرات القصدير
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 .[3]القصدير الأساسية أكسيد  ة: الخلي( (I.1الشكل 

( طاقة 110مع اختلاف طريقة تطوير أكسيد القصدير ففي الاتجاه ) ختلف وصف الاتجاه البلوري للشبكةي

 للطبقات على درجة حرارة الإنتاج عتمد الاتجاه البلوريي( وبالتالي 101التكوين منخفضة و في )

 .[5-4تكون الأفلام غير متبلورة ] C°350كما لوحظ انه بالنسبة لدرجات الحرارة التي تقل عن

I. 4 2الفاصل الطاقي لأكسيد القصديرSnO: 

 الطرق باختلافو يختلف 4.1وeV 3.6فاصل طاقي مباشر يتراوح بين  أغشية أكسيد القصدير ملكت

المباشر أو غير المباشر)العصابة  المستعملة في الترسيب أو الشروط التجريبية، إن مفهوم الفاصل الطاقي

لعصابة التكافؤ والقيم الدنيا لعصابة النقل ، فمن خلال المنحنى القصوى  الممنوعة( يرتبط بوضعية القيم

الإلكترونات يكون عمودي ويعرف عندها  انتقال. إن k⃗الموجي  الشعاعالبياني تمثل هذه الطاقات بدلالة

. أما إذا  �⃗�توافقان نفس المتجه الموجي  بالفاصل الطاقي المباشر إذا كانت كل من عصابة النقل والتكافؤ

القيم الدنيا لعصابة النقل تنزاح بحيث تختلف عن القيم القصوى لعصابة التكافؤ ويكون عندها الإنتقال كانت 

النقل متوضعة على نفس المحور مع  ( قمة عصابة التكافؤ وعصابةI.3يوضح الشكل ). [6غير مباشر ]

لإلكترونية عموديا من الانتقالات ا الموجة في منطقة بريلوان و بالتالي تكون الشعاع الذي يمثل شعاع

 .عصابة التكافؤ إلى عصابة النقل
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 .[7]القصدير تخطيطي للفاصل الطاقي لأكسيد  مرس :(I.2الشكل )

 

 

 .المباشرة وغير المباشرة في أشباه النواقل الانتقالاترسم تخطيطي يوضح :(I.3الشكل )

 

I. 5 2القصدير  لأكسيدالخصائص الفيزيائية و الكيميائيةSnO: 

 أكسيد القصدير خاملا تبرويع، استقرارايجعله أكثر مما )rutile(الروتيلببنية  2SnOيتميز أكسيد القصدير 

فإن أكسيد  Jarsebski[8] حسب eV  4.1إلى eV3.6يتراوحفاصل طاقي ذو ميكانيكيا  اكيميائيا وصلب

الكيميائية فيتميز أكسيد  يمتلك شفافية ضوئية في المجال المرئي ، أما بالنسبة لخواصه2SnOالقصدير 

 3O2In،ZnOمرتفعة. كما هو الحال في الأكاسيد المعدنية   ةوناقليفاصل طاقي كبير  بامتلاكه القصدير

 كيميائيا فإن المواقع الشاغرة للأكسجين هي المسؤولة عن ناقليه إلكترونات النقل الناشئة في أكسيد أما

-Vink-Kroger [9قا للمعادلة التالية باستعمال تصنيف القصدير ويمكن وصف الإلكترونات المتولدة وف

10: ] 
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𝑂0 
x = V0

∙∙ + 2é + 1
2
 O2(g)                                   (I.1)    

 من الأكسجين ½2Oية رفراغا في البنية البلوتشكل ووفقا لهذه المعادلة فإن أيونات الأكسجين 

𝑉0الشاغل لموقعه والذي يولد تأين مضاعف للمواقع الشاغرة 
 وإلكترونين من حاملات الشحنة الحرة. ∙∙

 سبب التقليل من انتشار حاملات الشحنة فييتنشأ العديد من حاملات الشحنة نتيجة لعيوب بلورية ، وذلك 

 .[10الشوائب البلورية ]

 [1]رلأكسيد القصديالخصائص الفيزيائية والكيميائية (: I.1الجدول )

 الخصائص الفيزيائية و الكيميائية لأكسيد القصدير

 حجر القصدير الاسم المعدني

 2SnO الصيغة الكيميائية

 رباعي الزوايا البنية البلورية

 P42mnm الزمرة الفضائية

 a= 4.738 A° / c= 3.187 A ثوابت الشبكة البلورية

 g/mol 150.69 الكتلة المولية

 صلب بلوري المظهر

 أبيض أو رمادي اللون

 C° 1630-1500 نقطة الإنصهار

 C° 1900-1800 نقطة الغليان

 Eg = 3.6 eV الفاصل الطاقي

 g/𝑐𝑚3 6.90 الكثافة

 غير قابل للذوبان )قابل للذوبان في حمض الكبريت المركز( الذوبان في الماء

 

 6.I: الخصائص الضوئية 

القصدير على تفاعل الموجات الكهرومغناطيسية مع  لأكسيدتعتمد الخصائص الضوئية 

قادرة على نقل الإلكترونات من عصابة E= hν = hc/λ الإلكترونات في أشباه النواقل. إذا كانت الطاقة 

تتفاعل  مع هذه المواد التي الموجات الكهرومغناطسية  التكافؤ إلى عصابة النقل فهذا ناتج عن امتصاص
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الفاصل الطاقي وهكذا تكون المادة غير شفافة في  على الأقل تكون الطاقة مساوية لعرضهذا يعني أنه ،

من الطاقة المرتبطة بترددات المجال  الطاقي أكبر الفاصل. وأما في حالة ما إذا كان كل المجال المرئي

على شكل إذا كان أكسيد القصدير . جيدة في كل الطيف المرئيتكون الشفافية فإن (nm400-800المرئي)

كان  على شكل أغشية )طبقات( رقيقة اذا أما (4.1eV-3.6)جسيمات نانوية إن الفاصل الطاقي يتغير بين

 .[1إلى ويكون مادة ذو شفافية جيدة في مجال الضوء المرئي ] eV3.8يساويفإن الفاصل الطاقي 

 7.I كترونية لالاالخصائص: 

 ، eV 3.7فجوةمع  كعازل ولكن في شكله المعيبعند التماثل الكيميائي أكسيد القصدير يتصرف 

يكون نقص الأكسجين بسبب وجود  لذلك على الرغم من أن الموصلية ناتجة عن تكوين عيوب جوهرية

إلى  Sn+4المرتبطة باختزال بعض أيونات في المواقع البينيةشواغر الأكسجين أو وجود ذرات القصدير 

بعد ذلك بسبب  ل الإلكترونييصتوحدث الييمكن أن .الشحناتمن أجل تعويض عدم توازن  Sn+2أيونات

تشير الدراسات التجريبية إلى أن سبب عدم القياس . Sn+4إلى مواقعSn+2تنقل الإلكترونات من مواقع

 .[11يرجع إلى شواغر الأكسجين من ذرات القصدير ]2SnOالمتكافئ في

الشاغرة تعتمد الحالات الالكترونية كثافة فإن  المتكافئوجود نقص في الأكسجين فيما يتعلق بالتركيب عند 

.  2−10  و𝑎𝑡 %10−3هي تختلف بشكل عام بينو بشدة على درجة الحرارة والضغط الجزئي للأكسجين

الوظائف الشاغرة فأن لذلك ت النقي بشكل مباشر بما يتناسب مع الفجوا 2SnOيتم تركيز الإلكترونات في

لضغط الجزئي مع افإن التوصيل الكهربائي متناسب  باعتباره عيب الأغلبيةتضاعف التأين  للأكسجين

 [.12للأكسجين ]

8. Iالفيزيائية لأكسيد القصدير على الخصائص الإجهاد تأثير: 

I.1.8 2تأثير الضغط على بنيةSnO: 

هو واحد الايونات الموجبة  من  M حيث 2MO،تم دراسة سلوك الضغوط المرتفعة  أكاسيد المعادن

هذه المواد تظهر تحت .على نطاق واسع Zr و Ti و Sn و Gb و Si مثل IVB و IVA المجموعات

الضغط تعدد أشكال واسع النطاق ومجموعة متنوعة من عمليات التحول الذي يؤدي إلى هياكل عالية 

ي ( نفس انتقالات الطور مثل تلك التي لوحظت ف(Ge،(Sn) ،Pb)تظهر المجموعة الرابعة ب ) .التنسيق

 .[3-13حالة السيليكا ولكن عند ضغوط أقل ]

  2CaClالنوع  إلى(rutileيخضع لعملية انتقال من روتيل ) 2SnOمعظم الدراسات أظهرت أن 
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 و 2PbO-α تحويل المرحلتينعند ضغط أعلى 2PbO–𝛼وعلى الانتقال الثاني إلى مرحلة من نوع   

 2CaClعند انخفاض الضغط  .أكبرفي درجة حرارة الغرفة إلى البنية المكعبة من نوع الفلوريت عند ضغط

 .α-PbO، الروتيل و عكسي يتكون خليط من مرحلتينلوحظ تحول 

جيجا باسكال ، فإن ترتيب انتقال الطور كدالة لـلضغط المطبق هو  50بالنسبة للضغوط التي تقل عن 

 :[3]كالتالي

rutile (P42/mnm) → type CaCl2(Pnnm) → type 𝛼-PbO2(Pbcn) → phase cubique 

de type Pa . 

 تم الحصول على التركيب البلوري للمراحل بعد تحول مرحلة الروتيل ممثلة في الشكل

 

 .ط المرتفعةوعند الضغ 2SnOالبنى البلورية لثلاثة أشكال من المركب ( :I.4الشكل )

1.8.I : الخصائص الالكترونية 

2SnO عند الضغوط الصغيرة تتغير ثوابت الشبكة قليلا بينما في الضغوط الكبيرة تتغير بنية المركب 

التداخل بين  2SnOحيث تتغير ثوابت الشبكة و الزوايا و المواقع الذرية . تعزز الضغوط في المركب 

 [.14] يونات مما يسهل حركة حاملات الشحنةتللكا  sمدارات 



عموميات حول أكسيد القصدير الأول:الفصل   
 

 10 
 

 

 المعرض للضغط  2SnO عرض النطاق الممنوع ل (: تطورI-5الشكل )

الضغط حيث كلما زاد الضغط  زاد نلاحظ تغير في عرض النطاق الممنوع مع  (I-5)من خلال الشكل 

الموجودة في نطاق التكافو و  O(2p)عرض النطاق الممنوع وسبب هو زيادة التنافر بين المدارات 

 [.41الموجودة في نطاق التوصيل وهذا ما يسبب في زيادة عرض النطاق الممنوع ] 5s(Sn)المدارات 

2.9.I :الخصائص الضوئية 

تتفاعل المادة مع الإشعاع فتمتص جزءا منه وتعكس الجزء الأخر حيث الجزء الممتص يظهر أساسا في 

عصابة النقل تعطى  إلىأنصاف نواقل على شكل انتقالات الكترونية كانتقال الكترونات من عصابة التكافؤ 

تعتبر من أهم أدوات أطياف الامتصاص بدلالة طاقة الفوتون الوارد لمحة عن خصائص المادة الضوئية و

 تشخيص المواد نصف ناقلة .
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 الامتصاص و كدالة(c) قرينة الانكسار(b) ثابت العزل و(a)(: I-6الشكل )

 [15]لطاقة الفوتون الساقط لمختلف الضغوط. 

تغيرات ثابت العزل عند الضغوط المرتفعة بدلالة الطاقة حيث يتزايد ثابت I (a)-6نلاحظ من خلال الشكل 

(ثم تتناقص بعدها عند زيادة الضغط يزداد 73nm) eV  17مع زيادة طاقة الفوتون الوارد حتىالشبكة 

تغيرات قرينة (b)ثابت العزل الكهربائي وتنزاح القيم العظمى له باتجاه الطاقة العالية . كما نلاحظ في 

 eVأن تتناقص عند إلى الانكسار عند الضغوط المرتفعة بدلالة الطاقة حيث نلاحظ تزايد في قرينة الانكسار

لة الطاقة حيث يكون ( تغيرات الامتصاص بدلاc( ثم تتزايد من جديد .و لاحظنا  في )4nm5اي )23

 ( بينما يكون في الطيف المرئي الامتصاص ضعيف أيnm80اي )eV  15عظمي يقع عندالامتصاص الأ

 .أن المادة شفافة 

 

 

 



عموميات حول أكسيد القصدير الأول:الفصل   
 

 12 
 

10.I التماثل الكيميائي:عدم 

الانحراف عن النسبة المتوقعة للذرات في الشبكة  الأكاسيد البلورية إلىيشير عدم التماثل الكيميائي في 

 دللاكا سي O الأكسجيننقصان في  أويكون سبب هذا الانحراف هو زيادة  أن، ويمكن  دللاكا سيالبلورية 

 .Oو   Snالذرية لوكذلك يمكن تغيير المواقع .[61]الغير متماثلة  الخصائصالبلورية ذات 

، والتي تتمثل في المتماثلة هو مادة خزفية مهمة تظهر عدم قياس العناصر  )2SnO (أكسيد القصدير

نظرًا للتركيز الكبير لمواقع العيوب ،   الانحراف عن النسبة المثالية للذرات من القصدير إلى الأكسجين.

تعرض أكاسيد القصدير غير المتكافئة خصائص فريدة مثل التوصيل الإلكتروني العالي ، والقدرة على ، 

المعالجة ،  عملياتد القصدير بعوامل مختلفة ، مثل  لأكسيالغير متماثل يتأثر القياس   النشاط التحفيزي.

اهتمامًا كبيرًا في السنوات الأخيرة نظرًا الغير متماثل اكتسبت دراسة أكسيد القصدير  ووجود الشوائب.

 لإمكانية استخدامها في تطبيقات متنوعة في مجالات تخزين الطاقة ، وأجهزة استشعار الغاز ، وأجهزة

 2SnO لـالغير متماثل تم إجراء العديد من الدراسات البحثية للتحقيق في القياس .اتالذاكرة ذات المقاوم

 .[17]واستكشاف تطبيقاتها المحتملة
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11.I : الخاتمة 

 ا من تعريفنانطلق حيث وأهم المفاهيم المتعلقة به 2SnOلمركب على افي هذا الفصل تم تقديم لمحة عامة 

، وكذلك تأثير الضغط المطبق علي الالكترونية و الضوئية  ،البنيوية  خصائصهتقديم مجمل ، و عام له 

بنيته على مختلف الخصائص الفيزيائية له و كذلك تأثير التماثل الكيميائي على بعض هذه الخصائص و 

 .ذلك مما توفر من المراجع
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1. IIمقدمة : 

 معادلة شرودنجر وحلولها لعدد محدد من مباستخداالكم بدارسة  خصائص بعض المواد  اميكانيكاهتم 

دم نستخ الصعب  عدة تقديرات لحل هذا الوضع إجراءتم  المعقدة  الأنظمةفي  أماالجزيئات  أوالذرات 

ياء فيز  نالكمية الأكثر استعمالا في ميدا قإحدى الطر  وهي DFTنظرية دالية الكثافة في هذه الحالة 

 [1هوهنبارغ و كوهن.] التي طورهاالحصول على الخصائص الفيزيائية و الكيميائية  لأجل المواد

 لإيجادة مع طرق التقريبات المستعمل DFTإلى الأساس نظرية دالية الكثافة   قسنتطر لذا الفصهفي 

ة و لإلكترونياستخدمنا برامج لحساب الخصائص او  الكامنة. لطاقةو تحديد قيمة ا حلا لمعادلة شرودنجر 

 .الخصائص البنيوية و عصابات الطاقة

ة نات ب دالتعويض دالة الموجة المتعددة الإلكترو هينظرية دالية الكثافة  ذه همن الأساسي  هدفال

 رجشرودين عادلةلم لالحساب ومحاولة إيجاد حمكمم من اجل أساس  لى معرفة بكثافة الكترونية ع موجة

 2.IIرجمعادلة شرودين  Schrӫdinger للبلورة : 

عند  [2] للمواد كل الدراسات الكمية للنظام الكوانتيلر تعتبر منطلق جمعادلة شرودين أنيمكنننا القول 

 وناتهلوك مكسالمستقلة الزمنية يمكننا وصف أي نظام مجهري وصفا دقيقا انطلاقا من  رجمعادلة شرودين

الكترونات ن الجسيمات متفاعل  وم حالة النظاـ صفو  يمكن حيث [ 3]  الأيونيةو  تكالالكترونا

 : وايونات بالمعادلة التالية

(ΙΙ-1                                                )𝑬𝜳 = 𝚿𝐇 

 حيث 

E :  الطاقة الكلية للنظام 

Ψ :  الانوية و الالكترونات الإحداثياتبدالة  أيضا اويعبر عنهدالة الموجة للنظام 

H :  هاملتون النظام 
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 :قة بإحداثيات الأنوية والإلكتروناتمتعلومات النظام حيث جميع معل

(2-II)                                        Ψ = Ψ(r1, r2, … , R1, R2, … ) 

 ع الطاقةمجمو عبارة عنهاميلتون نظام بلوري يتألف من عدد كبير من الجسيمات المتفاعلة فيما بينها ، 

لتالي في غياب [ بالشكل ا5يمكن  يكتب الهاميلتون ]  [4الحركية لكل الجسيمات وطاقة التفاعل بينها ]

 الحقل الخارجي :

(3-II)                                  𝐻 = 𝑉𝑛−𝑒 + 𝑉𝑒−𝑒 + 𝑉𝑛−𝑛 + 𝑇𝑒 + 𝑇𝑛 

ri i=1…..Ne)  :الالكترونية ,  إحداثياتNe  عدد الالكترونات 

Ri i=1…..Nα ) :الذرية ,  إحداثياتNa  عدد الذرات 

 :  يشمل جميع أشكال الطاقة بما في ذلك هاميلتون

 الطاقة الحركية الكلية للإلكترونات: (1

(4-II)                                    ) Te = ∑ Ti
Ne
i=1 = ∑ (

−ℏ2∆𝑖

2m

Ne
i=1 

  الإلكترونكتلة    mحيث 

 الحركية الكلية للانوية :الطاقة  (2

(5-II)                                  ) =∑ (
−ℏ2∆𝑎

2𝑀

𝑁𝑎
𝑎=1 =∑ 𝑇𝑎𝑎 𝑇n 

 كتلة النواة Mحيث 

 : طاقة تنافر()نواة  –طاقة التفاعل نواة  (3

(6-II                )       ∑ Vαβα≠β = 
1

2
 ∑

ZαZβe2

|Rα−Rβ|α≠β 
1

2
 = Vn−n 

 :)طاقة تنافر( إلكترون – إلكترونتفاعل ال طاقة (4

(7-II)                            ∑ Viji≠j = 
1

2
 ∑

e2

|ri−rj|i≠j = 
1

2
 Ve−e 

 : )طاقة تجاذب ( نواة – إلكترونطاقة التفاعل   (5
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(8-II)                            ∑ ∑ Via
Na
a=1

Ne
i=1 =∑ ∑

Zae2

|ri−Ra|

Na
a=1

Ne
i=1 -  =Ve−n         

     

 خاصة للالكترونات  jو   iالمعاملات 

 خاصة بالانوية  βو  αالمعاملات 

|ri − rj| المسافة بين الالكترونين :i   وj 

 |Rα − Rβ| المسافة بين النواتين :α  وβ 

|ri − Rα|:  المسافة بين النواةα   و الالكترونi 

 Zα, Zβ  الاعداد الذرية للانوية :α   وβ 

Zα e شحنة النواة : 

∂2

∂x2
+

∂2

∂y2
+

∂2

∂z2
=∆i

  : مؤثر لابلاس 2

 [2] ر تكون مستقلة عن الزمنجمعادلة شرودين في حالة السكون

Hψ(r,R)=E ψ(r,R)                                   (9-II)               

يمكن إيجاد حلول لهذه المعادلة المستقلة عن الزمن بدقة في حالة أنظمة الهيدروجين فقط، بينما في حالة 

رونية الكثيرة بين الجسيمات المكونة للنظام فإنه لا يوجد متعدد الإلكترونات وبسبب التفاعلات الإلكت نظام

متغير مثلا  N(1+Z)3على  ذرة تحوي Nر ل جمعادلة شرودين [4-6]رجلمعادلة شرودين حل دقيق

مجهول تقريبا وهذا يدل ان معادلة شرودينغر مستحيلة  1024.2يصبح لدينا 3سم Z=14  1عندما يكون

 :[ نذكر منها 2اجل تبسيطها]الحل لهذا وضعت عدة تقريبات من 

 3.IIر :جتقريبات لحل معادلة شرودين 

 1.3.IIأوبنهايمر-تقريب بورن( (Born-Oppenheimer approximation: 

صحته على الاختلاف  تعتمدفيزياء المادة المكثفة للفيزيائيين خاصة في  الأساسو يعد هذا التقريب ه

حيث  التقريب الأدياباتيكي الكاظمبويسمى أيضا  [7] الأنويةالكبير للتطور الذاتي بين الالكترونات و 
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الاختلاف الكبير  والذي يأخـذ بعين الاعتبار يعتمد هذا التقريب على فصل حركة الإلكترونات عن الأنوية

سرعة  وهذا يكافئ  حيث أن كتلة الإلكترون أقل بكثير من كتلة النواة بين كتلة الالكترونات و كتل الأنوية

 [6] الإلكترونات أكبر بكثير من سرعة النواة

بحيث تعتبر ساكنة أمام الإلكترونات و يؤخذ حد تفاعل الأنوية  إهمال الطاقة الحركية للنواة يمكننا  أنيعي 

 𝑇𝑁𝑁      0=و cte    𝑉NN=: أنأي  فيما بينها ثابت

 كل :لى الشعالكتروني و هاملتونيان نووي أي يصبح الهميلتونيان الكلي للجملة مؤلف من هاملتونيان 

(10-II)                                           𝐻élec = Te + Ve−e + Ve−n 

(11-II)                                           Hnoy = Tn + Vn−n ≈ Vn−n 

 هميلتونيان الالكترونات  𝐻élecحيث 

 𝐻noy  هميلتونيان نووي 

 :كالتالي رجشرودينتصبح معادلة ومنه 

(12-II )       (Te + Ve−e + Vn−e + Vn−n)ψ(𝑟1, 𝑟2, … , 𝑅1, 𝑅2, … ) = 𝐸𝜓(𝑟1, 𝑟2, … , 𝑅1, 𝑅2, … ) 

 

 لا يمكن حل   لكترونإ –وتفاعلاتها القوية إلكترون  بسبب حركة الإلكترونات غير المستقلة عن بعضها

 آخر.بالطرق الرياضية المعروفة لذلك نستخدم تقريب هذه المعادلة 

 2.3.II: تقريب هارتري 

ترون الإلك الحر، حيث يعتمد هذا التقريب على نموذج الإلكترونوهو تقريب الحقل المتوسط أو تقريب 

نوية ي حقل متوسط تم إنشاؤه من الاومستقل فيتحرك بشكل انفرادي  إلكترونأي أن لكل  المستقل

 [8]  حيدوالإلكترونات إلى إلكترون لدينا المشكل من عدد كبير من  أي يتغير الإلكترونات الأخرى

ة لأحاديالموجية للنظام الإلكتروني بجداء مباشر لدوال ا وبالتالي يصبح من الممكن وصف الدالة

 حيث : [9] الإلكترونية

(12-II)ψ𝑒(r1, r2. . ) = ∏ ψi(ri) = ψ1(r1)ψ2(r2) … ψNe(rNe)Ne
i=1                  
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 :الإلكترونات يصبح لدينا طاقة النظام عبارة عن مجموع طاقات جميع 

(13-II)                                       Ee = ∑ Ei
Ne
i=1 

 :بالشكل التالي iيمكن كتابة الهاميلتونيان للإلكترون 

(14-II)                                   He =
−ћ2

2m
∆i

2 + Ui(ri) + Vi(ri) 

Vi(ri) = −
1

2
∑ (

e2

4πε0|ri−rj|
)j  الكمون الفعال لهارتري : 

   𝑈𝑖(𝑟𝑖) الحر للإلكترون: الطاقة الكامنة 

 :ر ذات الإلكترون الواحد والتي تسمى معادلة هارتري جإذن يمكننا كتابة معادلة شرودين

(15-II)                         (
−ћ2

2m
∆i

2 + Ui(ri) + Vi(ri)) ψi(ri) = Eψi(ri) 

 3.3.II فوك –تقريب هارتري (Hartree-Fock approximation)  : 

عاد الاستب أترم مبدلا تح  معادلة شرودينغر للجسيم الواحدأي بينّ العالم فوك أن الدالة الموجية لهارتري 

 أي ة لتبادللأن الإلكترون عبارة عن فيرميون وبالتالي دالة الموجة ضد متناظرة بالنسب [.9] لباولي

فوك  تقريب هارتري قام فية الموجود  حل هذه المشكلة ا ما أهمله هارتري، و لإلكترونين وهذ

لكترون على إ Nاحتمال لوضع   Nوذلك بإدخال مبدأ السبين لنظام الإلكترونات بحيث يوجد  ! هابتصحيح

N [10] موضع 

 : Nإلكترون في موضع  Nأول احتمال وضع  نضع كمثال 

(16-II                               )ψ1(r1)ψ2(r2)ψ3(r3) … … … . ψN(rN) 

 امكانية اخرى : 

(17-II   )                            ψ1(r1)ψ2(r3)ψ3(r2) … … … . ψN(rN) 

 .حد لنفس النوعNوهكذا بتطبيق كل التبديلات نحصل على ! 
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د حدم( لتصبح بكل -و ) (+دالة الموجة هي مجموع كل الحدود مع الأخذ بعين الاعتبار الإشارتين )

 [.11]محدد سلاتر يسمى

(18-II                   )ψe = ψe(r1, r2, … . , rn) =
1

√N!
|

ψ1(r1)ψ1(r2) … ψN(rn)

ψn(r1)ψn(r2) … . ψN(rn)
| 

حيث :
1

√N!
 عامدهو ثابت الت  

 : وك الجديدة لنظام الجسيم الواحد بالشكل التاليف-تصبح معادلة هارتري

(19-II             )−
ћ2

2𝑚
∇i

2ψi(r) + ψi(r)VH(r) + ψi(r)Vi(r) − ∑ ∫
dr

| r−r′|
ψj

∗(r′)ψi(r′)ψj(r) = Eiψi(r)j 

 ك هو حد كمون التبادل الذي يعطىوف-وتقريب هارتريالحد الذي أحدث فرقا بين تقريب هارتري  

 :بالعلاقة

(20-II                                   )Vx = − ∑ ∫
dr

|r−r′|
ψj

∗(r′)ψi(r′)ψj(r) = Eiψi(r)    j 

 بين الإلكترونات ذات السبينات تفاعلا كميا هاما وهو طاقة الارتباطاتيهمل فوك -هارتري تقريب

 لورةاخل البدحساب بنية عصابات الطاقة هو تحديد الكمون  هتصادفالصعوبات التي  المتعاكسة. فمن بين

 4.IIلكثافةاة ينظرية الدال(DFT): 

مشكلة جسيم واحد أو جسيم في Nل   الكمونية( هي إعادة صياغة المشكلة DFTلكثافة )اة ينظرية الدال

"أعلى" أو "أسفل" مع استبدال ثنائي الجسيمات إذا أخذنا بعين الاعتبار إسكان السبين  لكلمة اخربالمعنى 

المتعددة )الدوال الموجية( بالكثافة الإلكترونية كمتغير أساسي في  دوال الموجات الإلكترونية

إلكتروني بدلالة كثافته حيث يتم فيها استبدال عدد م ، أي أنه يمكن التعبير عن طاقة نظا[12]الحسابات

 .[13](x,y,z)الإلكترونات الكلية والتي تكون كدالة للإحداثيات بكثافة  𝑁𝑒  النظام إلكترونات 

هذا لم  ومعFermi [15 ]فيرمي  وThomas [14 ]نظرية دالية الكثافة على يد العالمين توماس ظهرت 

      لنظرية من طرف كل من هوهنبارغن أين تم وضع قاعدة أساسية إلى يتم تأسيس النظرية

Hohenberg  كوهنKohn شام  وSham م من عليها الطريقة الحالية ، فهي تصف النظا والتي تعتمد

 .[14] أساسيمقدار  أنهاعلى  خلل اعتبار الكثافة
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 1.4.IIفيرمي:-نظرية توماس 

هذه  أن لاإ ،من حيث كثافته  الإلكترونهو انه يمكن التعبير عن طاقة نظام  DFTل  الأساسيالمفهوم 

كمتغير  نالإلكترو[ كان استخدام كثافة 17] Fermi[ و فيرمي 16] Thomasفكرة قديمة  فدمها توماس 

ة ية للمادكترونللبنية الال كرة مسيطرة منذ المقاربات الأولم بمكانة فأساسي للتعبير عن خصائص النظا

 .[18نظريتي كون و شام ] إثباتفقط من خلال  إثباتهاولكن تم 

ة لامتجانسنات الالطاقة الكلية لغاز الإلكتروعند  صياغة قوانين ميكانيكا الكم من طرف توماس و فيرمي 

بريلوان وهو  بإجراء عدة تقسيمات على منطقةو ذلك  كدالة لكثافة الإلكترونات المعروفة لغاز متجانس

يع التوز إحصائي لتقريبتقريب موضعي لا يأخذ بعين الاعتبار ارتباط الإلكترونات، أي أنه نموذج 

اطق قة من منل منطكالإلكتروني حول الذرات. حيث أنه عند آخر تقسيم تعتبر الكثافة الإلكترونية ثابتة في 

 [20-19بريلوان المقسمة]

 ة، وتكتبلحركيهذا النموذج أعطى صورة عن إمكانية الاعتماد على الكثافة الإلكترونية لحساب الطاقة ا

 : على الشكل التاليEالكلية للنظام   الطاقة

(21-II                   )           𝐸 = ∫ 𝜀𝑖[𝜌(𝑟)] 𝑑𝑟 

 :كثافة الغاز المتجانس

(22-II                                  )ρ = E
f

3

2(
2me

h2
)

1

3π2
 

 : الطاقة الحركية لغاز متجانس تعطى ب

(23-II     )                                      𝑇 =
3

5
𝜌𝐸𝑓 

 حيث :

εi  طاقة النظام عند الموضع :x 

ρ كثافة الغز المتجانس: 

Efطتقة فيرمي: 

 ( نجد:II-22( و )II-23من المعادلتين السابقتين )

 (24-II            )                    𝐸𝑓 =
ℎ2𝜌

2
3

2𝑚𝑒
(3𝜋2)

2

3 

(25-II )                             𝑇 =
3

5

ℎ2𝜌
5
3

2𝑚𝑒
(3𝜋2)

2

3 
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 :فيرمي هي-الطاقة الحركية لتوماس

 (26-II          )                       𝑇𝑇𝐹 = ∫ 𝑇𝑑𝑟 

 اي:

 (27-II )                              TTF =
3

5

h2

2me
(3π2)

2

3 ∫ ρ
3

5dr 

عتبار لكثافة الإلكترونات ولا يأخذ بعين الايرمي هي تقريب موضعي ف-وكما ذكرنا فإن نظرية توماس

 :يكل التاللشفيرمي تأخذ ا-ارتباط الإلكترونات. إذن الطاقة الكلية لنظام الإلكترونات في تقريب توماس

(27-II                           ) ETF =
3

5

h2

2me
(3π2)

2

3 ∫ ρ
3

5dr + ∫ V(r)ρ(r)dr +
1

2
∫

ρ(r)ρ(r′)

|r−r′|
drdr′       

                                                                                        

 2.4. IIهوهنبارغ وكوهن نظريتا : 

ساسية بوضع القاعدة الأKoh   و كوهن Hohenberg   م قام كل من العالمان هوهنبارغ1964في عام 

ام، ائص النظساب خصأثبتت إمكانية استغلال الكثافة في حللنظرية الدالية للكثافة من خلال نظريتهما التي 

ظرية ث نحي [4] لكنها بقيت من غير تطبيق إلى أن أكمل العالم كوهن ما بدأ به و أوجد تطبيقا له

 :تين همالتطبيق على أي نظام من الجسيمات المتفاعلة وتتلخص في نظريتي أساسيكوهن قابلة ل-هوهنبارغ

  أولىالنظرية : 

فإن الطاقة الكلية  𝑉ext  ارجي نظام جسيمي في الحالة الأساسية في تفاعل مع كمون خ يلأ إن

بالكثافة الإلكترونية أي جميع خصائص النظام يمكن معرفتها إذا عرفت الكثافة  تعبر للنظام 

 .الإلكترونية

(28-II)                                       𝐸(𝑟) = 𝐹[𝜌] + ∫ 𝜌(𝑟)𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝑑𝑟 

 ∫ 𝜌(𝑟)𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝑑𝑟نواة –: يمثل تفاعل الكترون 

[ρ]F : كوهن وتعرف على أنها دالة وحيدة من أجل أي نظام متعدد -هي دالة هوهانبرغ

 : الإلكترونات ويمكن كتابتها على الشكل التالي

 (29-II                                              )𝐹(𝜌) = 𝑇[ρ(𝑟)] + Ve−e[ρ(r)] 

 حيث :

F(ρ) كترونية ل: دالة شاملة للكثافة الا 

T[𝜌(𝑟)]  كتروني ل: الطاقة الحركية للنظام الا 

 𝑉𝑒−𝑒[𝜌(𝑟)]الكترون-: طاقة التفاعل اكترون 

 

 : النظرية الثانية 
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 لةنية للحالكتروق مع الكثافة الإهذه النظرية على أن الحد الأدنى للطاقة الكلية للنظام يتوافتعتبر 

 . الأساسية

(30-II                      )                        𝐸(𝜌0) = 𝑚𝑖𝑛𝐸(𝜌) 

(31-II)                                                 𝐸(𝜌) = ⟨𝛹|𝐻|𝛹⟩ 

(32-II)                                            𝐸(𝜌) = ⟨𝛹|𝑇 + 𝑉|𝛹⟩ 

(33-II)                                              𝐸(𝜌) = ⟨𝛹|𝐹(𝜌)|𝛹⟩ 

 حيث:

T الطاقة الحركية للالكترونات : 

V كمون تفاعل الالكترونات: 

F(𝜌) دالة شاملة للكثافة الالكترونية : 

 3.4.IIشام-معادلة كوهن : 

 إن حركة الإلكترونات يصعب وصفها بشكل دقيق من خلال كثافتها الإلكترونية، كما أن مبدأ باولي

 كوهنام ق [21]تعقيدا بسبب الدوال المختلفة التي يجب أخذها بعين الاعتبارللاستبعاد يجعل الأمور أكثر 

، واستخدم  تطوير في نظرية دالية الوظيفية لأجل وضع معادلات محاكيه لمعادلة شرودينجربشام  و

 نم هدف الخاصية المتغيرة للحصول على وصف لتحديد طاقة الحالة الأرضية والكثافة التي تعطي الدالة

ملة تحويل جمضمونها . [22]قيمة للطاقة الكلية صغرية التي توافق اهذه المعادلة تحديد الدوال الموج

 [23اعلة ]جملة افتراضية غير متف المتفاعلة ضمن كمون حقيقي إلى راضيةافت

 تتحرك الالكترونات فيها ضمن كمون كوهن شام الناشئ عن جميع الأنوية والإلكترونات الأخرىحيث 

:والتي يتم إيجادها عن طريق معادلات شرودينجر  ρ(𝑟)  وتملك نفس الكثافة  Veff(r) 

(34-II        )                                   HKSψ1 = E1ψ1 

(35-II)                         [−
ℏ2

2m
∇2 + Vion(r) + VH(r) + Vxc(r)ψi(r) = εiψi(r)] 

 𝜓𝑖(𝑟) دالة موجة الاكترون :i 

 𝑉𝑖𝑜𝑛(𝑟) الانوية: كمون 

 𝑉𝐻(𝑟): كمون هارتري يعطى ب : 
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(36-II  )         VH = ∫
ρ(r)ρ(r′)

|r−r′|
𝑑𝑟𝑑𝑟′ 

 : لنظام الفعال للإلكترونات الغير المتفاعلة في كمون فعال هو كمون النظام الحقيقيا

(37-II                           )𝑉eff = Vion + Vxc + VH 

 حيث :

 Vxc كمون التبادل الارتباطي : 

VXCحيث : =
∂Exc[ρ(r)]

∂ρ(𝑟)
 

 شام كالتالي: –تكوم معادلة كوهن 

 (38-II                     )𝐻𝜓𝑖(𝑟) = [−
ℏ2

2𝑚
∇2 + 𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟)] 𝜓𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝜓𝑖(𝑟) 

(39-II                             )𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) = 𝑉𝑖𝑜𝑛(𝑟) + ∫
1

|𝑟𝑖−𝑟𝑗|
𝜌(𝑟)𝑑𝑟𝑗 + 𝑉𝑥𝑐(𝑟) 

4.4.II حل معادلة كوهن شام : 

بعين الاعتبار استخدامها للكثافة    بأخذمبدأ لمعظم طرق حساب بنية العصابات  لكثافةة اينظرية الدالتعتبر 

يتطلب متكررة       تعطي القيمة الكلية للطاقة .يتم حل معادلة كوهن وشام بطريقة الأقلحيث تكون القيمة 

  تعطى : [24-2] لكل مدار مشغول الذي يميز دالة الموجة الأساسية هذا تعريف المعامل

                       ψi(𝑟) = ∑ 𝐶𝑖ℎ𝜑ℎ(𝑟)                                                   (40-II) 

𝐶𝑖ℎ معاملات النشل لدالة الموجة : 

شام:-حلول معادلة كوهن  

                                                      (𝐻 − 𝜀𝑖𝐾)𝐶𝑖 = 𝐾                                (41-II)  

 

شام-كوهن: هاميلتون   H 

K معامل التغطية : 
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 : مخطط حلول معادلة كوهن شام II.1)الشكل )

 5. IIدالية الكثافة تقريبات: 

 1.5.II( تقريب الكثافة الموضعيةLDA: ) 

ل كوهن طرح من قب  متجانسلنظام الالكترونات اللامتجانس باعتباره موضعيا أو محليا وهو تقريب 

ام نتائج غاز أنه وباستخدهو هذا التقريب ل الأساسيالمفهوم [25]لحل  دوال الارتباط التبادلي وشام  

 لى أجزاءذها عالإلكترونات المتجانس ذو كثافة تساوي الكثافة المحلية للنظام غير المتجانس وذلك بأخ

يد جك الحصول على وصف ارتباط، وبذل-طاقة التبادلمتناهية الصغر. و بالتالي يمكننا تحديد قيمة 

 [26]لخصائص الحالة الأساسية

 طاقة تبادل ارتباط في هذا التقريب هي:

 (42.II                             )EXC
𝐿𝐷𝐴(ρ) = ∫ ρ(r)εxc(ρ(r))d3r 

 : بادل تنقسم إلى قسمين مساهمة في الارتباط والمساهمة في التبادلت-طاقة الارتباط

  (43.II                               )𝜀𝑥𝑐(ρ, r) = εx(ρ, r) + εc(ρ, r) 
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 : مساهمة التبادل يمكن تحديدها بواسطة معادلة ديراك للغاز المتجانس

   (44.II       )                                           εx = −
3

4
(

3

π
)

1

3ρ(𝑟)
1

3 

 2.5.IIتقريب التدرج المعمم(GGA) : 

قريب من حيث يتكون هذا التالكثافة الموضعية  التقريب لتصحيح عيوبعمم التدرج الميعتبر تقريب 

افة انس الكثدم تجع أنالاهتمام بالاختلافات المحلية في الكتروني الكثافة من خلال تدريجها ومنه نستنتج 

 [ تمثل هذه المعادلة ب التبادل و الارتباط :27الالكترونية مأخوذ من الاعتبار]

          Exc
GGAρ(r) = ∫ εxcρ(r). ∇ρ(r)d3r = ∫ fρ(r). ∇ρ(r)d3r                                        (45-II)    

                     

 II.6 الكمون الزائف:

1.         : الكمون الزائفطريقة  6.II 

طريقة  هي [23] لدراسة الحالات الذرية ذات الطبقات الدقيقة1934 تم تقديم هذه الطريقة في عام 

لى نظام لية( إنظام )أنويه + الالكترونات الك مصممة من أجل تبسيط الحسابات، تعتمد أساسا على تصغير

  باطنيةات المتعلق بالكترونات التكافؤ وذلك في كمون زائف متكون من كمون الأنوية وكمون الالكترون

 .للالكتروناتومع هذا فان الحساب يتم تحديده فقط  

 ن النواةمالقرب ببشكل جيد هو أن المدارات الباطنية تمتلك طاقة منخفضة وتتموقع وما يفسر هذا التقريب 

الدرجة ب، وتحدد لنواةاولا تشارك في أي روابط كيميائية، أم المدارات التكافئية اقل تموقعا وتمتد بعيدا عن 

     [28]  الأولى الخصائص الفيزيائية والكيميائية

ψps(r⃗)عدم قبول المساواة  ψps(𝑟)بشبه دوال الموجة  ψ(rتم تغيير دوال الموجة ) = ψ(r)   خارج

 [29العقد و الذبذبات الناتجة من تعامد دوال المودة ] لإزالة  ψps(r⃗)المنطقة الباطنية يكون 
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 .كمون الكترونات التكافؤ و دالة الموجة الموافقة له( :II.2الشكل )

 

 2.6.II زائف كمونإنشاء : 

 :تحقق من بينها  أنلدى الكمون الزائف خصائص يجب 

  ون الكمون الزائف الكلي لعدة ذرات هو مجموع للكم أنيكون تجميعي وهذا يعني  أنيجب

 .الزائف عند ذرات فردية 
 زائف .مختلف يمكن استعمال نفس الكمون اليكون تحويلي مما يعني انه في وسط كيميائي  أن 
 للكمون كما في حالة الكمون الباطني الحقيقي نتج من التغيرات المنخفضةي . 

  

 3.6.IIة :ظذو طويلة محفو الزائف كمونال 

 Chiang   [30-31] و Schlutو   Hamannبواسطة  ذو الطويلة المحفوظة  الزائف تم تطوير الكمون

 لمبدأابات احسصا في تطوير شبه الكمونات في ذو الطويلة المحفوظة مكانًا خا الكمون حيث كان لإنشاء

 لها، حيث يجب أن تكون شبه دالةتحويويقبل أكثر دقة،  فتكونلأنه يبسط تطبيقها، ab-initio 28الأول 

نطقة ودة في مالشحنة الموجتنجذب ، وأن الباطنيةالموجة ودوال الموجة الحقيقية متطابقة خارج منطقة 

 يلةذو الطو الكمون النوع من شبهيمكننا القول ان هذا مع الشحنة الحقيقية في تلك المنطقة، لهذا الباطنية 

 [31-15] المحفوظة
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4.6.II فائق الليونة فاندربيلت الزائف  الكمون: 

 باطنية جديد بحيث تكون شبه دوال الموجة سلسلة في داخل المنطقة الزائف أنشأ فاندربيلت كمون 

ة القطع ي قيمة طاقبشبه الكمون فائق الليونة. الهدف من هذا الكمون هو التقليص ف أطلقولهذا ولهذا [ 32]

طريق استعمال نصف قطر قطع اكبر من المستعمل في شبه الكمون ذو الطويلة  ، وذلك عن

 .[10]المحفوظة

7. II البرنامج الحسابي CASTEP : 

ستخدم ية بحث علوم المواد الصلبهو برنامج حديث قائم بشكل العام على ميكانيكا الكم وبشكل خاص على 

ي الت وليةالأ دئالمبامن  يمكنه محاكاة هذا البرنامج طريقة الجهد الكاذب لنظرية الكثافة الوظيفية لذا

في جية ذلك حيث تتضمن التطبيقات النموذ غير أوموصلات  أشباهتستكشف خصائص البلورات في مواد 

. , ..( شواغرالهيكلية و البصرية وكثافة الحالات و كل من العيوب )ال الالكترونية و دراسة الخصائص

بني على و هو برنامج م[ . 10] ة رقمية افتراضي يؤدي تجارب  ن الكاستابأبالأحرى يمكن القول ب

 .البنيوية و الالكترونية و الضوئيةبهدف تحديد الخصائص  DFT  أساس نظرية 

8.II : الخاتمة 

التي ويزيائية ة الففي هذا الفصل تطرقنا إلى أهم النظريات والتقريبات التي وضعها العلماء لدراسة الأنظم

-ورنبالكم دراستها وواجهت صعوبات في ذلك. من أهم هذه التقريبات تقريب  اميكانيكلم تستطع 

ها تبسيط ة الوظيفية  الهدف منوك. كما تطرقنا بالتفصيل إلى نظرية الدالف-أوبنهايمر وتقريب هارتري

نظرية ذه الهحيث تميزت معادلة شرودينجر عن طريق استعمال الطاقة كدالة لكثافة الالكترونات الكلية 

 .الأخرىمقارنة بالتقريبات  قيم دقيقة  قديمتب

 

 

 

 

 

 

 



DFT الفصل الثاني : نظرية دالية الكثافة 
 

  30 
 

 قائمة المراجع :

[1]  P. Hohenberg, W. Kohn: Phys. Rev. B 136. 864 (1969). 

 أطروحةX2GdIn(X=Au,Cu,Au، ( بري السعدي، "مساهمة في دراسة الخصائص الفيزيائية ل[ 2]

 2013دكتوراة، جامعة سطيف، .

 [3] P.Kireev, La physique des semiconducteurs, 2 éme édition , Edition Mir 

Moscou, 1975. 6v 

دراسة بنيوية وضوئية لمركب الكينوكسالين باستخدام نظرية الدالة الوظيفية , عهد غدير إبراهيم[4]

2021, مذكرة ماستر اكادمي , جامعة الوادي ,للكثافة  

[5]  H. Mathieu, Physique des semiconducteurs et des composants électroniques, 

5e éditions, Dunod, Paris, 2004. 

[6] M.BORN, R.J.Oppenheimer, On the quantum Theory of Molecules, 

Ann.phys.84,457, 1927. 

في مواد ثنائية البعد .مذكرة ماستر اكادمي.  جامعة   النقل الكهربائيبن ساكتة ج . مكاحلية  ب.  [7]

2021تبسة .  

[8] D.R. Hartree, Proc,The wave mechanics of an Atom with a Non-Coulomb 

central field. Part ǀ, Cambridge philos.Soc.24(1928)89. 

[9]  V.Fock, On a possible geometric interpretation of relativistic quantum 

theory, Z.physic ,61,126(1900). 

"دراسة الخصائص البنيوية والإلكترونية لمركب ذو أهمية في البصريات غير زنات حليمة، [ 10]

2017 الخطية"، مذكرة مقدمة لنيل شهادة الماستر أكاديمي، جامعة المسيلة،  

[11]  J.C.Slater,phys, Atomic shielding constants, Rev.35,210(1930). 

[12] M.H .Cohen, D. Frydel, K. Bruke and E. Engel, J .Chem. Phys Vol 113, 

(2000). 

 [13] L. H. Thomas. Proc. Cambridge Philos. Soc 23 (1928) 542. 



DFT الفصل الثاني : نظرية دالية الكثافة 
 

  31 
 

 [14]  E. Fermi, Z. "Eine statistische Methode zur Bestimmung einiger 

Eigenschaften des Atoms und ihre Anwendung auf die Theorie des periodischen 

Systems der Elemente", phys. 5 (1927) 1466. 

دلمي سعاد، تحليل المبدأ الأول للخصائص الفيزيائية للمواد الفائقة التوصيل، أطروحة شهادة  [15] 

0202 دكتوراه، جامعة المسيلة  

  

 [16] L. H. Thomas, "The calculation of atomic fields",Proc. Cambridge Philos, 

Soc. 23, pp. 542- 548,1927 

 [17]  E. Fermi, Z. "Eine statistische Methode zur Bestimmung einiger 

Eigenschaften des Atoms und ihre Anwendung auf die Theorie des periodischen 

Systems der Elemente",Phys. 48,pp73, 1928. 

 [18]  W. Kohn et L. J. Sham, "Self-Consistent Equations Including Exchange 

and Correlation Effects", Phys. Rev. 140.A1133,1965. 

 [19] L.H.Thomas ,Proc, The effect of the orbital velocity of the electrons in 

heavy atoms on their stopping of a-particles, Cambridge 

philos.SOC.23,542(1927) 

  [20]  E.FERMI, la modèle Thomas-Fermi, phys5,2466(1927). 

 [12]  W.KOHN and L.J.Sham, Self-consistent Equations Including Exchange 

and Correlation Effects, phys.Rev140,A1133(1965). 

 [22] S. Mme YAHIAOUIDERGAL «Contribution à l’Etude Ab initio des 

Propriétés Structurales, Magnétiques et Electroniques des Terres Rares lourdes à 

base d’Azote »,UNIVERSITE ABOU BAKR BELKAÏD – TLEMCEN  

FACULTE DES SCIENCES DEPARTEMENT DE PHYSIQUE, thèse 

DOCTORAT EN PHYSIQUE, 2014. 



DFT الفصل الثاني : نظرية دالية الكثافة 
 

  32 
 

 [32]  O. Allal  Etude des propriétés structurales, électroniques, élastiques et 

optiques de l’Oxyde de Magnésium MgO,Université des Sciences et de la 

Technologie d’Oran- Mohamed Boudiaf Faculté des Science, Mémoire pour 

l’obtention du diplôme de magister , 2010. 

 [42]  S. Cottenier, Density Functional Theory and the family of (L) APW-

methods: a stepbystep introduction BelguimAugust 6, 2004 

 [52] J.Perdew, W.Wang, Density-functional thermochemistry ‖. The effect of the 

Perdew-Wang generalized-gradient correlation correction, 

phys.Rev.B45,244(1992). 

ومطيافية لمركب ثنائي كلورو ميثيل أنيلين باستخدام نظرية  مروة رزاق زوازي،" دراسة بنيوية[ 26]

  2019ة ماستر أكاديمي، جامعة الوادي،الدالة الوظيفية للكثافة"، مذكرة تخرج مقدمة لنيل شهاد

 [27] J.P. Perdew, S. Burke and M. Ernzerhof, Generalized Gradient 

Approximation Made Simple, Phys. Rev .Let. 77(1996)3865. 

 [28] S. Benyettou, Calcul de premier principe de quelques propriétés physiques 

de quelques , 2016. 

[29]  N. W. Ashcroft, N. D. Mermin, Solid State Physics, 1976, Holt, Rinechart 

and Winston. 

[30]  D. R. Hamman, M. Schlüter, C. Chiang, Phys. Rev. Lett. 43 (1981) 1494 

لحالة ايت في البيروفسكا دراسة الخواص البنيوية الالكترونية والضوئية لمركب[ بن زواد بشرى , ''31]

 2020جامعة مسيلة  مذكرة مقدمة لنيل شهادة الماستر أكاديمي''  المكعبة

 [32]  Geral Bastard , wave mechanics applied to semiconductor 

heterostrucures,leséditions de physique,paris,(1988) 

 

 





 الفصل الثالث: نتائج و مناقشة
 

 33 
 

1. IIIالمقدمة : 

اة لأنه المحاك، وخاصة إذا كان الأمر يتعمق ب جدا معرفة الخصائص البنيوية في فيزياء المواد مهمإن 

ونية ، لالكترللمادة فلأجل دراسة الخصائص الفيزيائية للمادة ) ا ريةهجمالعن البنية  خصائص يعطينا

دراسة  ملنا هوعالخصائص البنيوية . الهدف من دراسة ، الضوئية ، المغناطيسية.....( فلا بد من ةالمرن

تخدام اة باسكسيد القصدير ، وذلك عن طريق المحاكأالخواص البنيوية والالكترونية و الضوئية لمركب 

  CASTEP .برنامج

2. III  البنيوية:الخصائص 

1.2. III : تحسين معاملات الحساب 

ستخدمها الكود يالكميات التي  أن نبدأ بتحسين بعض، من الشائع DFTقبل أن نبدأ الحسابات القائمة على 

 .والتي تختلف من مادة إلى أخرى

 : ةالتالي مقاديرالفي معظم الحالات يجب تحسين 

1.1.2. III طاقة القطعEcutoff: 

دة الأمواج المستعملة ، لأنها عدد الموجات المستوية في قاع تحدد Ecut-offطاقة القطع للإلكترونات 

 .مرتبطة بالطاقة الحركية للالكترونات الموجودة في المادة

قيمة الطاقة ارب تتقفي كل مرة حتى الكلية ثم نحسب قيمة الطاقة  Ecut-offنقوم بتغيير قيمة طاقة القطع 

 الشكل التالي :عن التغير نجري هذا الاختبار وتظهر نتائجه على 

لقيمة التي سيتم وهي ا eV800لطاقة القطع تنحدر إلى  لأفضلأن الطاقة ا III-1نلاحظ من منحنى الشكل 

 استخدامها في الحسابات التالية.    

 



 الفصل الثالث: نتائج و مناقشة
 

 34 
 

 

 .:منحنى الطاقة الاستقرار بدلالة طاقة القطعIII-1الشكل 

2.1.2. III عدد نقاطK: 

ة ه المنطقتقسيم هذله تأثير كبير في دقة الحسابات. يتم استخدامه ل ن الأولىافي منطقة بريلو kعدد نقاط 

ة عن طريق . قمنا بحساب الطاقة الكليDFTكميات فيزيائية مختلفة من قبل وحساب عكوسفي الفضاء الم

 كمي.ال( في برنامج zK yK xKمن هذه النقاط بإعطاء ثلاث قيم فردية في المحاور ) تغيير العدد

 لطاقة ، كما هوى ونأخذ أي قيمة بعد استقرار قيمة اننرسم المنحفي الملفKبعد تغيير قيمة عدد النقاط 

 موضح في الشكل:

في قيم الطاقة  يفاتذبذبا طفحيث نلاحظ  K الطاقة بدلالة عدد النقاط  إجماليمنحنى  III-2يمثل الشكل 

 .8zK yK xK=(K 6 6) =( (الفضاء المعكوس  في Kنختار القيمة الفضلى لعدد نقاط  

 

 . Kمنحنى الطاقة الكلية بدلالة عدد النقاط  :III-2الشكل 
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 3.1.2. III ثابت الشبكة(a,c): 

ثوابت تستعمل لتحديد الطاقة  لإعطائها أصغر قيمة لإجمالي kوعدد النقاط Ecut-offتحديد قيمة طاقة 

 . الخصائص الفيزيائية للمادة المدروسة يو باق cو   aالشبكة

الطاقة  تغيري يو نرسم منحنفي مجال يشمل القيم التجريبية لها نقوم بتغيير قيمهالحساب ثوابت الشبكة 

( III-4لشكلين )ضح في اكما مو طاقة دنىلأالقيمة المقابلة  هيقيمة ثوابت الشبكة التقريبية تها.بدلال الكلية 

 (III-3و)

مة ثابت الشبكة التي قي أنحيث تبين  a(A°) الطاقة بدلالة ثابت الشبكة  إجمالي III-3يمثل منحنى الشكل 

مليات الع يتم استعمال ثابت الشبكة في جميعوبهذا  A0a 4.85= °طاقة الكلية هي أدنىتتطابق مع 

 الحسابية المقبلة في هذا العمل.

 

 .  a (A°)منحنى الطاقة الكلية بدلالة ثابت الشبكة  :III-3الشكل 

قيمة  أننحنى نجد من خلال الم حيث c(A°)الطاقة بدلالة ثابت الشبكة  إجماليمنحنى  III-4يمثل الشكل 

مكن استعمالها يو هي القيمة التي A0c 3.182 =°الطاقة توافق  إجمالي أدنىثابت الشبكة التي تتوافق مع 

 التالية.باقي لحسابات العملية  لإكمال
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 .  c (A°)الشبكة منحنى الطاقة الكلية بدلالة ثابت  :III-4الشكل 

ربط ت التي Murnaghanوذلك باستخدام معادلة   𝐵′ومشتقه الأول B ةينضغاطالإحساب معامل  يمكن

 بين طاقة البلورة و حجمها

 (1-III                           )𝐸(𝑉) = 𝐸0 +
𝐵

𝐵′(𝐵′−1)
[𝑉(

𝑉0

𝑉
)𝐵′

− 𝑉0] +
𝐵

𝐵′
(𝑉 − 𝑉0) 

E(V)  :الطاقة الإجمالية كدالة للحجم .V 

𝐸0  :)الطاقة الكلية في حالة التوازن )الضغط و درجة الحرارة عند الصفر 

V0 :حجم توازن الشبكة الأولية 

B :معامل الانضغاط 

 تحصلنا على النتائج التالية :

B=250GPa 

 III-5شكليمثل ال ،B=236.6 GPaمن القيم النظرية ةحيث قيمته قريب Bالإنضغاطيةقمنا بحساب معامل 

 و A0a 4.85=°الموافق ل °3V=75.26 Aحجم أدنى أن نلاحظحيث  تغير حجم الخلية بدلالة الطاقة

°= 3.182 A0c 
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 .: تغير الحجم بدلالة الطاقة III-5الشكل 

III. 32على الخصائص الفيزيائية ل  دالإجها تأثيرSnO : 

لخلية لهندسي لاتغيير الشكل ب الأحيانمعظم )الضغط( المطبق على البنية الفيزيائية في  الإجهاديتسبب 

 . (ةلأساسياداخل الخلية )تغيير ثوابت الشبكة و الزوايا بين أضلاعها و المواقع الذرية  الأساسية

 الضغطبت لك نث. لعمل ذيتسبب إلا في تغيير ثوابت الشبك متماثل المناحي لا ضغطافي حالتنا هذه طبقنا 

ا لك تغيرذيصاحب  ،  تسترخي حتى تصل طاقتها إلى أدنى قيمة لها  الأساسيةالمطلوب و نترك الخلية 

 .الشبكةفي ثوابت 

1.3.III :طريقة الحساب 

ملف الإدخال جميع المعلومات من الضروري تحضير ملف الإدخال بشكل صحيح. يجب أن يتضمن 

 .الشبكة وقيمة الضغوط ثوابت الضرورية حول النظام ، مثل المواقع الذرية ، و

في ملف الإدخال. تحدد هذه الكلمة  BLOCK SPECIES_POTتعيين يجب لإضافة الضغط ، 

ية جم خلحالأساسية حجم خلية المحاكاة وشكلها وتسمح للمستخدم بتطبيق ضغط خارجي عن طريق تغيير 

لفة من يم مختعند قبمجرد أن يصبح ملف الإدخال جاهزًا، فإن الخطوة التالية هي حساب الضغط   الوحدة.

 ثوابت الشبكة و حجم الخلية .

 2.3.IIIثوابت الشبكة : ر الإجهاد علىتأثي 
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و هذا لأجل تحديد  2SnOتعتبر عملية الاسترخاء من أهم العمليات التي يجب تطبيقها على الخلية للمركب 

لية  معأثناء هذه اليتغير الضغط زيادة و نقصانا حتى تتقارب إلى القيمة المطبقة . ،ثوابت الشبكة ونوعها 

 تؤول القوى المؤثرة على كل ذرة إلى الصفر وكذلك على كل الخلية الأساسية. 

 

 .P=0 GPaعند الضغط  استرخاء الخليةخطوات بدلالة  الخليةضغط منحنى  :III-6الشكل 

ذبذبا طفيفا في قيمة تغيرات الضغط بدلالة استرخاء الخلية حيث نلاحظ ت III-6المنحنى الشكليمثل 

 cو  aقيمظ مطابقة عدم تغير المواقع الذرية و الزوايا. كما نلاحو p=0تثبت عند ضغط  أنالاسترخاء إلى 

 مع تلك المتحصل عليها في الفقرة السابقة.

 SnO2: الخصائص البنيوية ل III-1الجدول 

 البنيويةالخصائص 

 °a=b=4.85 A° ، c=3.184 A ثوابت الشبكة 

α = β = γ = 90° 

 Sn     (0.0    0.0  0.0 الذرية  المواقع

         0.5   0.5   0.5) 

O     (0.31  0.31  0.0 

         0.69  0.69  0.0 

         0.81  0.19  0.5 

         0.19  0.81  0.5) 
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 Eg= 4.1ev الفاصل الطاقي 

 (tetragonal)رباعي الزوايا  نوع الشبكة 

 

ط تنخفض كلما زاد الضغأنه  نالاحظ0a/a،0c/c،0V/Vتأثير الضغط على النسب  III-7يمثل الشكل 

ل أكبر على طو تشوهمما يدل على وجود  0c / cمن النسبةأكثر 0a / aتنخفض النسبة.حيث النسب

النسب  على 0V/Vو تنخفض النسبة 1ل ساوية تكون جميع النسب م 0GPaعند الضغط . aرالمحو

0a/a،0c/c، ثوابت(2ة ل ساسيالخلية الأSnO.) 

 

 .بدلالة الضغط a/a0  ،c/c0  ،V/V0: تغير النسب III-7الشكل 

3.3.IIIالالكترونية: الخصائص 

و ألا، ناقل ماهية المركب سواء كان عازتحليل وفهم تكمن في أهمية الخصائص الالكترونية للمادة إن 

والظواهر  لمادة،االروابط التي تتشكل بين العناصر المختلفة التي تتكون منها هذه  أيضا طبيعةنصف ناقل 

 الطاقة دورا في تعريف هذه الخصائص الفيزيائية. تتضمن هذه الخصائص عصابة تلعبالمختلفة التي 

 .[1]ة والكثافة الالكترونيوكثافة الحالات 

1.3.3.IIIبنية العصابة : 

 وغير المسموح بها التي يمكن بهافي فيزياء الأجسام الصلبة، تصف نظرية العصابات القيم المسموح 

 للإلكترونات امتلاكها في البلورة الصلبة. بشكل عام، هذه الالكترونات قادرة فقط على أخذ قيم الطاقة

تغير طاقة هذه  ،صل بينها "عصابات ممنوعة" الطاقةالمدرجة في مجالات طاقية معينة، والتي تف
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 الطاقي الفاصلويمكن تعريف العصابات بدلالة شعاع الموجة في الفضاء المعكوس يحدد بنية العصابات. 

من منطقة قيمة لعصابة النقل في نقاط تناظرية محددة  وأدنىعلى انه الفرق بين أعلى قيمة لعصابة التكافؤ 

 .[2]الأولى بريلوان 

و k 8*6*6اطنقباستعمال تقريب التدرج المعمم  تم اخذ عينات من منطقة بريلوان الأولى بواسطة شبكة 

 .لخليةاللإلكترونات في  مستويةال اجموالأ والبناء دلeV  800تم استخدام طاقة قطع حركية تبلغ

 - GPa 10عند الضغوط من 2SnOعصابات الطاقة المحسوبة لـلمركب  التاليةفي الأشكال نعرض 

 .  . يشمل مجال الطاقة عصابتي النقل والتكافؤ بالإضافة إلى العصابة الممنوعةGPa  10إلى

 

 GPa p=0عند ضغط  2SnOبنية العصابة ل :III-8الشكل 

طاقي  لفاصنلاحظ وجود عند ضغط يساوي الصفر حيث  2SnOبنية عصابة للمركب  III-8يمثل الشكل 

طقة في من(G)عند النقطةقيمة لعصابة النقل التي وجدت  أدنىقيمة لعصابة التكافؤ و  أعلىمباشر بين 

 بنصف ناقل ذو فجوة مباشرة. p=0عند  2SnOإذا يمكن تصنيف ،2SnOل بريلوان 

( يقلل من قيمة العصابة الممنوعة المحسوبة على القيمة التجريبية، لهذا GGAالتقريب ) أنمن المعروف 

القيمة الموافقة للنطاق الممنوع [.3المحسوبة كتقدير أدنى للقيم الحقيقية للعصابة الممنوعة ]تبقى القيم 

هي قيمة جيدة بالنسبة للقيمة GPa0 الضغطعند التي تحصلنا عليها في دراستنا 2SnOللمركب 

 .eV 3.6 [4]التجريبية
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بنية p=5 GPa  ، (c)بنية العصابة عند p=2.5 GPa  ، (b)بنية العصابة عند III: (a)-9الشكل 

 p=-2.5بنية العصابة عند p=10 GPa  ، (e)بنية العصابة عند p=7.5 GPa  ، (d)العصابة عند 

GPa  ، (f) بنية العصابة عندp=-5 GPa  ، (g) بنية العصابة عندp=-7.5 GPa  ، (h) بنية العصابة

 p=-10 GPaعند 

 الممنوع مع الضغط.: تغيرات عرض النطاق III-2الجدول 

P(GPa) -10 -7.5 -5 -2.5 0 2.5 5 7.5 10 

)(eVgE 3.45 3.47 3.68 3.80 4.05 4.18 4.29 4.42 4.48 

 

السالبة ط وضغالمن  نلاحظنقصانا حيث  أوتغيرات بنيات العصابة عند تغيير الضغط زيادة  الأشكالتبين 

دريجيا تيزداد وعرض النطاق الممنوع (Gعند النقطة ) مباشروجود فاصل طاقي الضغوط الموجبة  إلى

ن نوع موهذا يدل على انه نصف ناقل تحت منتصف النطاق الممنوع  تكونطاقة فارمي لبالنسبة  أما

p. زيادة التنافر بين المداراتO(2p) 5و المدارات  ؤافالموجودة في نطاق التكs(Sn) وجودة في نطاق الم

 .[5] ، هذه النتيجة تتفق مع ما وجد في الرجعالتوصيل هو سبب في زيادة عرض النطاق الممنوع

2.3.3. IIIالالكترونية: الحالات كثافة 
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ام في فيزياء هي واحدة من أكثر الخصائص الإلكترونية إثارة للاهتم(DOS) الإلكترونية لحالاتاكثافة 

رة ت المتوفلحالااتوزيع كثافة  حيث  تسمح لنا حسابات الكثافة الإلكترونية للحالات بتحديد جسم الصلبال

ئدة صفة السايد ال، ومعرفة الطبيعة والحالات المسؤولة عن الروابط ، ونوع التهجين ، تحد بدلالة الطاقة

فهم بنية النطاق ،ل[7-6]نواقل الأنصاف في  الممنوع النطاق عرضلـكل منطقة ويمكنها أيضا تحديد قيمة 

 نقوم بتحليل كثافة الحالات الالكترونية : بشكل أفضل الإلكتروني

ا فؤ عصابة بينمنلاحظ أن كثافة الحالات تكون متناقصة في حافة عصابة التكا III-10من خلال الشكل 

ب إلى ي اقرتكون كثافة الحالات للإلكترون متزايدة في في حافة عصابة النقل وكذلك تكون طاقة فارم

لضغط احيث يكون عرض النطاق الممنوع عند  pعصابة التكافؤ وهذا يعني انه نصف ناقل من النوع 

p=0 GPa 4.05 ما يقارب eV =gE ةالتجريبيوهو قريب من القيمة 

 

 . p= 0 GPa عند الضغط  للإلكترون: كثافة الحالات  III-10الشكل 

-11شكل الممثلة في الق على الخلية الأساسية تحصلنا على كثافة الحالات المطبط الضغ في تغيرعند كل 

III التالي: 
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 .GPa+ 10إلى  -10من عند الضغوط  بدلالة الطاقة الالكترونيةتغيرات كثافة الحالات :  III-11الشكل 
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ض لبة في منطقة عرعند الضغوط الموجبة والسا الالكترونيةتغيرات كثافة الحالات  III  :(a)-12الشكل 

صابة النقل طاقة فارمي وع، تغيرات المسافة بين طاقة فارمي و عصابة التكافؤ  . (b)نطاق الممنوع 

 .تغيرات عرض النطاق الممنوع بدلالة الضغط  (c)الضغط .بدلالة 

ة و السالبة بدلالة كترون عند الضغوط الموجبكثافة الحالات للإ( تغيرات a) -III-12يظهر لنا الشكل 

 الطاقة حيث يمكننا ملاحظة النتائج التالية :

نطاق الممنوع و لاتحت منتصف  طاقة فارمي تبقى p= 10 GPaإلى  p= -10 GPaمن طوعند الضغ

نقل حيث بة الالمسافة بين طاقة فارمي و عصابة التكافؤ اقل بكثير من المسافة بين طاقة فارمي و عصا

صابة يرمي و عفأما المسافة بين طاقة  ،النقل المسافة بين طاقة فارمي و عصابة  زادتكلما زاد الضغط 

وضح في وهو مGPa 10 حتى الضغط  دتتزايم ث GPa 2.5-إلى  10-فتتناقص من الضغط التكافؤ 

. (c) الشكل كما يوضحه الضغطبتزايد  عرضه يزداد نطاق الممنوعالمع التذكير بأن ( (bو  (a)الشكلين 

تزايد ا ه كلمان القوليمكننا  .eV/GPa 0.052التزايد كما هو واضح خطي بمعامل تناسب طردي قدره 

 .التكافؤفي حافة نطاق الثقوب تركيز يتزايد  الضغط
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 4.3.III: الخصائص الضوئية 

نهتم س. [8] جزءا مهما في فيزياء الحالة الصلبة وانكسارتعتبر الخواص الضوئية من انعكاس وامتصاص 

 في ما يأتي بدالة في العزل و معامل الامتصاص و الانعكاسية و قرينة الانكسار.

1.4.3.III: دالة العزل الكهربائي 

تعتمد جميع المقاييس والخواص الضوئية على خاصية دالة العزل الكهربائي، هذه الخاصية تترجم 

 من ε(𝑘،  𝜀)استجابة الكترونات المادة الصلبة للإشعاع الكهرومغناطيسي ويمكن وصفها كدالة معقدة 

 .[9] في المادة الصلبة  �⃗⃗�و التحريض الكهربائي   �⃗�والتي تربط شعاع الحقل الكهربائي  ةالمجهر يالناحية 

(2-III     )�⃗⃗� (𝑘،  𝑤) = 𝜀 (𝑘،  𝑤). �⃗� (𝑘،  𝑤) 

 : [10] : دالة العزل المعقدة التي تكتب بالشكل التالي𝛆(k)حيث 

w)=𝜀1(𝑤) + 𝑖𝜀2(𝑤)                                                  (3-III))𝛆 

𝛆1(w) المادةم امتصاص يترج: الجزء الحقيقي وهو الذي 

𝛆2(w) الذي يرتبط باستقطاب المادة : الجزء التخيلي وهو 

ى مثل لأخرا الضوئية إن معرفة الجزء الحقيقي والتخيلي لدالة العزل يجعل من الممكن حساب الثوابت

 a(𝛚)ومعامل الامتصاص   n(𝛚)معامل الانكسار 

 ة و الموجبة البعند الضغوط الس 2SnOيوضح نتائج ثابت العزل لمركب  III-19حيث يوضح الشكل 
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 .2SnO: ثابت العزل للمركب III-13الشكل 

عند الضغوط الموجبة و  2SnOنلاحظ تغيرات ثابت العزل الكهربائي للمركب  III-13من خلال الشكل 

تكون قيمة ثابت العزل فما فوق  nm413( أي عند طول موجة eV3-0حيث عند طاقة الفوتون )السالبة 

الحقيقي مرتفعة وثابتة عند كل الضغوط إلى أن تتذبذب قيمة ثابت العزل عند كل الضغوط حيث في الجزء 

-7و طاقة الفوتون تكون مابين ) (6قيمة على أ) 0GPaإلى 10GPa-عند الضغط الأقصىالحد  أنحظ نلا

7.5eV)أي (177-165nm) فوتون ات طاق إلىثابت العزل ل م العظمىالضغوط الموجبة تنزاح قم دوعن

تثبت قيمة ثابت العزل عند  61nmأي18eVحيث يمكنا الملاحظة انه عند طاقة(قصرالأ الأمواج)الية الع

 .K. Bakht et al.[11]هذه النتائج تتفق مع ما وجده في  كل الضغوط

2.4.3.III  الانكسار :قرينة 

 ،(𝑣)إلى سرعته في الوسط (c) الانكسار بأنه النسبة بين سرعة الضوء في الفراغقرينة عرف ي

𝑛=v/c  هو ولمادة، اويتميز بسرعة انتشار إشعاع أحادي اللون في المادة ويرتبط مباشرة بقيمة عازل

 .n(𝛚)[12-13]الجزء الحقيقي من معامل الانكسار المعقد 

(4-III                    )𝑁(𝜔) = 𝑛(𝜔) + 𝑖𝐾(𝜔) 
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n(𝛚) المعقد يعطى بالعلاقة التالية :الانكسار قرينة: الجزء الحقيقي ل 

(5-III                     )n(𝛚)=([{𝜀1
2(𝜔) + 𝜀2

2(𝜔)}
1

2 + 𝜀1(𝜔)]
1

2)/√2 

K(𝛚)الانكسار المعقد وهو معامل الخمود ويعطي بالعلاقة: قرينة: الجزء التخيلي ل 

(6-III)K(𝛚)=([{𝜀1
2(𝜔) + 𝜀2

2(𝜔)}
1

2 − 𝜀1(𝜔)]
1

2)/√2 

قة ل علاويتم تحديد الارتباط الموجود بين دالة العزل الكهربائي ومؤشر الانكسار المعقد من خلا

(Kramer-Kronig) [41:] 

(7-III    )                        𝑁2 (=𝛚(𝛆 

لبة حيث يمكننا عند الضغوط الموجبة و السا 2SnOتغيرات قرينة الانكسار للمركب  III-14يبين الشكل 

قيمة قرينة  تبدأ 4eVالملاحظة أن عند كل الضغوط تكون قيمة قرينة الانكسار ثابتة عند طاقة الفوتون

جبة المو ىإلالانكسار من الضغوط السالبة  قرينةالانكسار بالتذبذب عند كل الضغوط حيث تختلف قمم 

عند الضغوط الموجبة  أماeV 8-7.5امل الانكسار عند طاقة الفوتون فعند الضغوط السالبة تكون قمم مع

ند طاقة علسالبة االانكسار يثبت تدريجيا من الضغوط قرينة تنزاح قليلا عند طاقة اكبر وكذلك ثبات قيمة 

19 eV 20الضغوط الموجبة إلى eV  أعلىتون طاقة فو تنزاحإلىقمم قرينة الانكسار  إنيمكننا القول 

 .الضغطعند زيادة 

 

 



 الفصل الثالث: نتائج و مناقشة
 

 48 
 

 

 .2SnOللمركب  الانكسارقرينة :  III-14الشكل 

 

3.4.3.III: معامل الامتصاص 

 بيتسبامتصاص  .حيث عندلكتروضوئيةالمواد الاخاصية أساسية لدراسة يعتبر معامل الامتصاص 

ة فارغة ى حالالفوتون الممتص من طرف المادة في قفزة الكترونية من حالة مشغولة في حزمة التكافؤ إل

 :[51]قة بين فجوة الطاقة ومعامل الامتصاص هي كتالي من حزمة التوصيل، لذلك فان العلا

α =
A[E−Eg]

1
2⁄

hν
                                  (8-III)  

A على كثافة الحالات المرتبطة بامتصاص الفوتون.: ثابت التناسب الذي يعتمد 

E في  الإشعاع: طاقةeV  وh ثابت بلانك،𝜈 الإشعاع: تردد. 

 : III-22 تم الحصول عليها موضحة في الشكل التي 2SnOعامل الامتصاص لمركب منتائج 
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حيث  لبةموجبة و الساعند الضغوط ال 2SnOتغيرات معامل الامتصاص للمركب  III-15يمثل الشكل 

يث يتزايد الى ان يصل حالموجبة  من الضغوط السالبة الى  5eV-4متصاص يبدأ عند طاقة نلاحظ ان الإ

ن تثبت قيمة الامتصاص ألى إمن الضغوط السالبة الى الموجبة  eV 17-15عظمي متصاص الألإلى اإ

 . eV 25عند طاقة 

 

 .2SnO: معامل الامتصاص للمركب  III-15الشكل 
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عند لموجةاو طول و السالبة بدلالة الطاقة  عامل الامتصاص عند الضغوط الموجبة:مIII-16الشكل 

 .المجال المرئي

 فيطول الموجة ومعامل الامتصاص عند الضغوط الموجبة و السالبة بدلالة الطاقة  III-16يمثل الشكل 

 صتلضغط نقزاد ااذا تكون الطاقة اقل المجال المرئي حيث يمكننا الملاحطة انه كلما زاد الامتصاص 

، قصر(ية الأ)الاطوال الموجالقمة نحو الطاقات الأعلى هالقيمة العظمى للامتصاص مع انزياح طاقة هذ

 .]16[ع ، كما تتفق مع ما وجد في المرجgEهذه النتيجة تتفق مع زيادة طاقة عرض النطاق الممنوع 

4.4.3.III:الانعكاسية 

ثل م ئيةضوالحقيقية والخيالية لدالة العزل الكهربائي يسمح بحساب الوظيفة الان معرفة الأجزاء 

 [ :15التالية ] التي قدمها المعادلة R(𝛚)الانعكاسية

(9-III                                                    )(𝛚)=
𝑛+𝑖𝑘−1

𝑛+𝑖𝑘+1
R 
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 .2SnO.معامل الانكعاسية للمركب : III-17الشكل 

 

ث يحسالبة عند الضغوط الموجبة و ال 2SnOتغيرات معامل الانعكاسية للمركب  III-17ثل الشكل يم

ي مى و التالعظ يمكننا الملاحظة ان تزايد قيمة معامل الانعكاس عند كل الضغوط الى ان تصل الى القيمة

بينما في  eV 16.5-15تكون قيمة طاقة الفوتون يث عند الضغوط السالبة كل الضغوط ح تختلف عند

 ل الضغوط .كقص تدريجيا عند الى ان تتنا 21eV-20الموجب تكون طاقة الفوتون  الضغوط

.III4 التماثل الكيميائي :تأثير 

 .ختلال حيث تتغير نسبة الا Snمكان  Oوذرات  Oمع   Snدرسنا التماثل الكيميائي بتغيير مواقع 

1.4.III: الخصائص البنيوية 

ا هو اف كمل الكيميائي قمنا بمضاعفة الخلية من ضعفين إلى أربعة أضعاف إلى ثمانية أضعالتماث يف

 .ية الأطوال و الزوايا البنية الذرية من ناحفي غير لا ي التماثل الكيميائي أنحيث ممثل في الأشكال التالية 
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 أربعةمضاعفة  2SnOالذرية لالبنية  )b(  مضاعفة مرتين 2SnOالبنية الذرية ل )III-18 :)a الشكل 

  .مرات  يمضاعفة ثمان 2SnOالبنية الذرية ل  )c(مرات 

2.4.III: الخصائص الالكترونية 

 .يصاحبه زيادة في عدد الذرات وزيادة في المدارات 2SnOعند مضاعفة الخلية للمركب 

1.2.4.III : بنية العصابة 

و  )=x-8/1)اختلال التماثل 7O5Snو 8O4Snبنية العصابة للمركبات III-19يمثل الشكل 

9O3Sn اختلال التماثل(x=1/8( ( بدلالة الطاقة حيث يمثلa بنية عصابة للمركب )8O4Sn  نلاحظ وجود

ق طاقة فارمي تكون تحت منتصف النطا أماeVgE 4.09=فاصل طاقي مباشر وعرض النطاق الممنوع 

دم عحيث نلاحظ  7O5Sn( بنية العصابة للمركب bيمثل الشكل ) ،pالممنوع وهو نصف ناقل من نوع 

( cل )الشكمعدن. نه أة التكافؤ ومنه نستنتج طاق الممنوع و طاقة فارمي تحت عصابعرض النوجود 

حيث نلاحظ وجود فاصل طاقي مباشر وعرض النطاق الممنوع  9O3Snيمثل بنية عصابة ل

=3.06eVgEوهو نصف ناقل من نوع طاق الممنوعطاقة فارمي تكون تحت منتصف الن أماp . 
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 .9O3Snللمركب  )7O5Sn،)c( للمركب b) ،8O4Sn( للمركب a: بنية العصابة )III-19الشكل 

 

بدلالة الطاقة حيث نلاحظ وجود فاصل طاقي  16O8Sn( بنية عصابة  للمركب a) III-20الشكل يمثل 

و طاقة فارمي تحت منتصف النطاق الممنوع وهو نص  eVgE 3.64= مباشر و عرض النطاق الممنوع 

 حيث يوضع انه لا)=x-1/16اختلال التماثل 15O9Sn(( بنية العصابة للمركب b)،الشكلpناقل من نوع 

)اختلال التماثل  17O7Snبنية العصابة للمركب  )c(يمثل الشكل  يملك نطاق ممنوع ومنه فهو معدن
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(x=1/16 وجود فتصل طاقي مباشر و عرض نطاق الممنوعبدلالة الطاقة حيث نلاحظ Eg=2.61 eV 

 p.و طاقة فارمي تحت منتصف النطاق الممنوع وهذا يدل على انه نصف ناقل من النوع 

 

 

 17O7Snللمركب  )15O9Sn،)c( للمركب b) ،16O8Sn( للمركب a: بنية العصابة )III-20الشكل 

 

بدلالة الطاقة حيث نلاحظ وجود فاصل طاقي  32O16Sn( بنية العصابة للمركب a) III-21الشكل يمثل 

حيث طاقة فارمي تكون تحت منتصف النطاق eV=3.gE 75النطاق الممنوع مباشر وعرض نطاق
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)اختلال 33O15Sn(الممثل في بنية العصابة للمركب bالشكل ) pالممنوع ومنه نصف ناقل من النوع 

gE 3.03=نوع فاصل طاقي مباشر وعرض نطاق الممبدلالة الطاقة حيث نلاحظ وجود (x=1/32التماثل 

 eVفهو نصف ناقل من  هتكون تحت منتصف النطاق الممنوع وتحت عصابة التكافؤ ومن طاقة فارمي أما

بدلالة الطاقة حيث ( =x-1/32)اختلال التماثل 31O17Snيمثل بنية العصابة للمركب  )c(الشكل  ،pنوع 

حيث طاقة فارمي تكون تحت  eVgE 1.39=وجود فاصل طاقي مباشر وعرض نطاق الممنوع نلاحظ  

  p .فهو نصف ناقل من نوع همنتصف النطاق الممنوع وتحت عصابة التكافؤ ومن

 

 

 31O17Snللمركب  )33O15Sn،)c( للمركب b) ،32O16Sn( للمركب a: بنية العصابة )III-12الشكل 
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2.2.4.III :كثافة الحالات 

لاحظ عند نبدلالة الطاقة حيث  8O4Sn،16O8Sn،32O16Sn الحالات للمركباتكثافة  III-22الشكل يمثل 

 افةلقمم كثاعند  أماللمركبات تكون اكبر كلما زاد عدد ذرات الأكسجين  الأولىذروة كثافة الحالات 

 الأكسجين.في تناقص مع زيادة ذرات  الأخرىالحالات 

 

 . 32O16Sn،16O8Sn ،8O4Snللمركبات : كثافة الحالات بدلالة الطاقة III-22الشكل 

 

عرض لطاقة حيث اكثافة الحالات عند منطقة النطاق الممنوع بدلالة III-23يمكننا الملاحظة من الشكل

وعند  eVgE 3.84=هو 16O8Snعند و eVgE 3.75=هو 32O16Snعند المركب النطاق الممنوع 

 8O4Sn  4.09=هو eVgE  لخلية في اعرض النطاق المنوع ينقص مع زيادة عدد الذرات  أنومنه نستنج

لخلية في ا نتيجة لاحتساب طاقات المدرات الإضافية و توضعها تحت تلك التي تنتمي للذرات الموجودة

موجودة لك الالأصلية. هذه النتيجة توحي بأن القيمة الحسابية لعرض النطاق الممنون ستكون أقل من ت

  .واحدة لخلية
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 .منطقة النطاق الممنوع بدلالة الطاقة حدود كثافة الحالات عند :III-23الشكل 

 

تنقص نسبة )كلما زاد عدد الذرات أنه نلاحظ  حيثالطاقة كثافة الحالات بدلالة  III-24يمثل الشكل 

 الحالات تكون ذروة كثافة 9O3Sn(x=0.125)كثافة الحالات حيث عند المركب تزداد ( الاختلال الذري

)states/eV(10 تنقص قيمة Egإلى eV 3.06 ، 17المركب  في حالةوO7Sn(x=0.06215 ) تكون

المركب وعند ، eV 2.61 عرض النطاق حين ينقص في  15(states/eV)ذروة كثافة الحالات

33O15Sn(=0.0317x ) الممنوع إلى يزداد عرض النطاقوeV3.03كثافة ذروة ترتفع  في حين

 .للمركب  30(states/eV) إلى الحالات

 

 .33O15Sn،17O7Sn،9O3Snة للمركبات : كثافة الحالات بدلالة الطاقIII-24الشكل 
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بة قط عند أدنى نسفظهور النطاق الممنوع كثافة الحالات بدلالة الطاقة حيث نلاحظ  III-25الشكل يمثل 

لكيميائي امما يؤكد أن النسب العالية للاختلال 31O17Sn(.031750 -= x ،)لمركباختلال كيمائي ل

 .لامتلاء العصابة الممنوعة بالمستويات الالكترونية يلصالح القصدير تؤد

 

 .: كثافة الحالات بدلالة الطاقة III-25الشكل 

3.4.III : الخصائص الضوئية 

 1.3.4.III الامتصاص:معامل 

 و 32O16Snنلاحظ تغيرات معامل الامتصاص بدلالة الطاقة عند كل من  III-62من خلال الشكل 

16O8Sn 8وO4Sn يبدأ الامتصاص منeV4  32إلى أن يصل أعلى قيمة عندO19Sn 8وهيx10)1-cm(3 

 )cm-وهي 16O8Snأعلى قيمة ثم تنعدم و eV23ومن ثم تتناقص إلى أن تصل  eV16 عند طاقة 

2.758x10)1 عند طاقة eV16 تتناقص إلى أن تصل ومن ثم eV 25  بعدها تثبت وأعلى قيمة عند

8O4Sn 82.65وهيx10)1-cm(  16عند طاقةeV،ضاعفنا كلما  هنستنتج ان أنمنه يمكننا  ثم تثبت

 .بسبب نقصان عرض النطاق الممنوعالامتصاص الخليةزادمعامل 
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 .32O16Sn  ، 16O8Sn،8O4Snللمركبات معامل الامتصاص بدلالة الطاقةتغير :III-26الشكل 

-cm( 0-1(يكون مرتفع من 7O5Snمعامل الامتصاص عند  أنIII-27يمكننا الملاحظة من خلال الشكل 

cm( 83x10-ة الذرو إلىيصل  أن إلىثم يزداد معامل الامتصاص  31O17Snو  15O9Snمقارنة ب 5

 إلىتثبت   15O9Snوعند  31O17Snل  eV 22.5 تتناقص وتنعدم عند طاقة أن إلى eV 16 عند طاقة1(

 .eV 30 تثبت عند طاقة أن إلىتتناقص  7O5Snوعند  eV 25 تنعدم عند طاقة أن

 

 .7O5Sn، 15O9Sn ،31O17Snللمركبات:معامل الامتصاص بدلالة الطاقة III-27الشكل 
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اقة بدلالة الط 33O15Snو 17O7Snو 9O3Snنلاحظ تغيرات معامل الامتصاص عند  III-28من الشكل 

ذروة الامتصاص  إلىيزداد حتى يصل  أن إلىزايد الامتصاص ثم يتناقص يت eV  0-5حيث عند طاقة

 17O7nSتنعدم وعند  أن إلى eV 22 تنقص عند طاقة 33O15Snبالتناقص عند  تبدأثم  eV 16 عند طاقة

 تثبت . أن إلىتتناقص  9O3Snثم تثبت وعند  eV 25 تنقص عند طاقة

 

 .33O15Snو 17O7Snو 9O3Snكباتللمر معامل الامتصاص بدلالة الطاقة تغير:III-28الشكل 

 

الاختلال  ذاتالمركبات معامل الامتصاص بدلالة طول الموجة عند   III-29نلاحظ من خلال الشكل

)الشكل الداخليnm( 325  ) (( ينعدم الامتصاص بعد32O16Snو  8O4Sn  ،16O8Sn)x=0الكيميائي

، 7O5Snبخلاف  المركبات ذات الإختلالات الكيميائية بالنقصان أو بالزيادة ) المركبات 

9O3Sn،15O9Sn،17O7Sn ،33O15Sn ،3O17Sn  ) 7حيث نسبة الامتصاص عندO5Sn،15O9Sn   ،

31O17Sn  9من  أعلىتكونO3Sn،17O7Sn ،33O15Sn   اقصر تكون  جأمواطول موجة  وعند  أعلىعند

،   7O5Sn،15O9Snمن المركبات  أعلى 9O3Sn،17O7Sn ،33O15Snنسبة الامتصاص عند 

31Sn17O. 
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 ،   8O4Sn،7O5Sn،9O3Snلمركبات لمعامل الامتصاص بدلالة طول الموجة تغير:III-92 الشكل 

16O8Sn،15O9Sn ،17O7Sn ،32O16Sn ، 33O15Sn 31وO17Sn. 

2.3.4. IIIالانكسار: معامل 

 x=0 16O8Sn)(و،  x=0 8O4Sn)(للمركبمعامل الانكسار بدلالة الطاقة  اتتغير III-30يمثل الشكل 

نكسار عند كل المركبات ثبات معامل الابصفة عامة تغيرات متشابهة. حيث نلاحظ ، x=032O18Sn)(،و

تناقص ثم ي eV8طاقة الالذروة عند  إلىيصل حتى  داييتزثم eV 5-0المجال الطاقي تقريبا في  1.75عند 

حتى  ةوتتزايد بنسبة طفيف eV27عند طاقة 2.5تصل  أن إلىتتناقص 8O4Snلمركب تدريجيا بالنسبة ل

عند ثبت ت أن إلىثم تتزايد  25عند طاقة 0.2إلى تصل  أن إلىتتناقص  16O8Sn.بالنسبة للمركب تثبت

 أن إلىد تم تزدا 0إلى القيمة  eV 22تصل عند طاقة أن إلىتتناقص   32O18Snو بالنسبة ل 0.8القيمة 

 .1عند القيمة تثبت 
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 .32O16Sn، 16O8Sn ،8O4Snللمركباتبدلالة الطاقة الانكسار معامل تغير :III-30الشكل 

 

و ،  x=15O9Sn)-06215.0(و، x=7O5Sn)-0.125(عند  تغيرات معامل الانكسار III-13يمثل الشكل 

)0.03175-(x=31O17Sn 7ر عند ذروة معامل الانكسا أنبدلالة الطاقة حيث يمكننا الملاحظةO5Sn 18 

تكون  15O9Snبالنسبة ل أما ، تتناقص حتى تنعدم و بعد0.2اقل قيمة  إلىتتناقص  ثم  eV 1.5 عند طاقة

24.9eV  بعدها تتزايد عند طاقة 0 اقل قيمة إلىتتناقص  ثم 4eVعند طاقة  5ذروة معامل الانكسار

م ث 22eV عند طاقة  0 إلىحتى تتناقص  9eVعند طاقة 2.4ذروة معامل الانكسار  31O17Snللمركب 

 .66تتزايد
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 . 7O5Sn،15O9Sn،13O17Sn للمركباتبدلالة الطاقة الانكسار معامل  تغير:III-13الشكل 

 و  17O7Snو 9O3Snللمركبات تغيرات معامل الانكسار بدلالة الطاقة الذي يمثل III-23من خلال الشكل 

33O15Sn 9نلاحظ بالنسبة ل، حيثO3x=0.125)Sn(  0.5   ذروة معامل الانكسار عند طاقة فإنeVو 

 إنإلى  eV2.5 تكون ذروة معامل الانكسار عند طاقة  x=0.0621517O7Sn)(تنخفض و بالنسبة ل

الانكسار عند فتكون ذروة معامل x=0.0317533O15Sn)(و بالنسبة ل ، تنخفض ثم تتزايد تدريجيا 

 بعدها تتزايد تدريجيا. eV   22إلى أن تنخفض ثم تتزايد حتى تنخفض عند الطاقة eV  2الطاقة

 

 .9O3Sn، 17O7Sn،33O15Sn للمركبات بدلالة الطاقة  الانكسارقرينة تغير :III-23الشكل 

3.3.4.IIIالعزل: ثابت 

8O4Sn، 16O8Sn للمركبات نلاحظ تغيرات ثابت العزل بدلالة الطاقة  III-33من الشكل 

32O16Sn، 8O4Sn ،16O8Sn32، وO16Sn ( ذات التماثل الكيميائي المثاليx=0 ) نلاحظ تغيرات حيث

تكون ذروة ثابت العزل عند  32O16Snو  16O8Snللمركبو  8O4Snمتشابهة ، فمثلا بالنسبة للمركب

يلاحظ وجود قيم سالبة لثابت العزل عند  .عند قيمة قريبة من الصفر تم تتناقص إلى أن تثبت  eV 8طاقة 

 .eV 15طاقات قريبة من 
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 32O16Sn، 16O8Sn،8O4Sn للمركبات بدلالة الطاقة تغير ثابت العزل :III-33الشكل 

و ل )=7O5Sn )250.1-xللمركبثابت العزل بدلالة الطاقة  اتتغير III-43نلاحظ من الشكل 

)0.06215-(x=15O9Sn ال تنعدم في المج القيم الموجبة إلى السالبة ثم صعودا حتىتغيرات مفاجئة من

ذو 31O17nSأما للمركب  ، 20 تقدر بثابت العزل لتثبت بعد ذلك  بقيمة قصوى ل eV 1.5-0الطاقي

إلى قيمة تتناقص  و eV8عند طاقة  ثابت العزلذروة تكون ف(x=-0.003175)الأقلالاحتلال الكيميائي 

ي التماثل ف الأكسجينبنقصان  مما سبق الاختلال الكبير .تتزايد لعد ذلكثم  eV 17دنيا عند حوالي 

 يغير بشكل كبير من تغيرات ثابت العزل الكهربائي.(x>1/32)الكيميائي 

 

 . 7O5Sn،15O9Sn ،31O17Snللمركباتبدلالة الطاقة  تغير ثابت العزل :III-43الشكل 
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للمركبات قة ثابت العزل بدلالة الطا اتتغيرالذي يعطي  III-53 لملاحظة من خلال الشكليمكننا ا

9O3Sn ،17O7Sn 33وO15Sn ( 1/8و هي ذات اختلال كيميائي بزيادة الأكسجين ، x=1/16 

عظمى لقيم التغيرات مشابهة لتلك التي حدثت بزيادة الاكجسين مع إرتقاع في ا( على الترتيب x=1/32و

 . 60لثابت العزل إلى

 

 .33O51,Sn 17O7,Sn 9O3Snللمركبات بدلالة الطاقة  تغير ثابت العزل :III-53الشكل 

 4.3.4.III:الانعكاسية 

ئي التماثل الكيما للمركبات ذات الانعكاسية  بدلالة الطاقة  اتتغيرالذي يعطي III-36من خلال الشكل 

حتى دها وبع eV24حتى تصل إلى ذروة عند طاقة سلوكا متشابها متزايدا في البداية نلاحظ  النظري 

تموضع للأقل مع انزياح قليل نحو الطاقات ا ةتنعدم ، قيمة الذروة تتناقض مع تضاعف الخلية الأساسي

 الذروة.
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 . 32O16Sn،16O8Sn،8O4Sn للمركبات بدلالة الطاقة  تغير الانعكاسية :III-63الشكل 

ائي بنقصان الاختلال الكيمللمركبات ذات الانعكاسية بدلالة الطاقة  اتتغيريعطي III-37الشكل 

لطاقات جال امالانعكاسية في  بالأكسجين. نلاحظ هنا سلوكا مشابها لثابت العزل الكهربائي حيث تتذبذ

ا للمركب ذو ، بيمنا تسلك سلوكا مشابه  (x>1/32)الصغيرة للمركبات ذات الاختلال الكيميائي الكبير

و eV 5.22 تكون ذروة الانعكاسية عند طاقةحيث 31O17Snالتماثل الكيميائي المثالي بالنسبة للمركب 

 .الكيميائي لانزياح لقمة الانعكاسية العظمى نحو الطاقات الأدنى مع تناقص نسبة الاختلا

 

 7O5Sn، 15O9Sn،31O17Sn للمركبات بدلالة الطاقة يةساتغير الانعك :III-73الشكل 



 الفصل الثالث: نتائج و مناقشة
 

 67 
 

 

كسجين. ائي بزيادة الأللمركبات ذات الاختلال الكيمالانعكاسية بدلالة الطاقة  اتتغيرIII-38يمثل الشكل 

لاختلال اذات  نلاحظ هنا سلوكا مشابها للمركبات ذات الاختلال بنقصان الأكسجين مع تغيرات  المركبات

 .بزيادة الأكسجين ، مع اختلاف في تذبذب قيمتها في مجال الطاقات المنخفضة

 

 9O3Sn، 17O7Sn،33O15Snللمركبات بدلالة الطاقة  تغير الانعكاسية :III-38الشكل 
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 الخاتمة العامة 

التماثل الكيميائي على الخصائص البنيوية و ( وطالضغالاجهاد )درسنا نظريا تأثير  مل خلال هذاالع

 DFTوذلك في اطار نظرية تابعية الكثافة  SnO2لمركب أكسيد القصدير الالكترونية و الضوئية 

 وتظهر النتائج المتحصل عليها في عملنا هذا: (CASTEP)وتقريباتها المدرجة في برنامج 

للمركب التي تمت  تحت ضغط الثوابت البنيوية المحسوبة  مثل ثابت الشبكة ومعامل الانضغاطية 

 و بينت اتفاقا جيدا معها. مع النتائج التجريبية والنظرية المتوفرةمتقاربةدراستها 

بينت بان البلورة هي نصف ناقل ذو فجوة الكيميائي عند الضغط و التماثل تحليل بنية العصابة المحسوبة 

Eg.طاقية مباشرة مساوية إلى = 4.09eV 

مما يوحي ويصاحبه ،  eV/GPa0.052بنسبة تقدربزيادة الضغط يؤدي إلى زيادة في الفاصل الطاقي 

زيادة في تركيز الثقوب عند حافة نطاق التكافؤ  أما طاقة فارمي تكون تحت منتصف النطاق الممنوع ب

عند زيادة الضغط تكون زيادة في عرض النطاق الممنوع يصاحبه نقصان في  pوهو نصف ناقل من نوع 

 .معامل الامتصاص

بالزيادة  والنقصانبالنسب  Oو  Snالتماثل الكيمائي المدروس تمثل في تغيير نسب الاختلال بين عنصري 

 . أهم النتائج  المتحصل عليها من الحسابات على النماذج المقدمة هي كالتالي1/32و  1/16،  1/8

 لذرات الاكسجين. نسبة الاختلال تناقص عند يتناقص عرض النطاق الممنوع

بشكل كبير من تغيرات ثابت يغير  (x>1/32)في التماثل الكيميائي  بنقصان الأكسجين الاختلال الكبير

 العزل الكهربائي.

للمركبات ذات الاختلال الكيمائي بزيادة الأكسجين لها سلوك مشابه الانعكاسية بدلالة الطاقة تغيرات 

 للمركبات ذات الاختلال بنقصان الأكسجين ، مع اختلاف في تذبذب قيمتها في مجال الطاقات المنخفضة.

، الكوانتية باستخدام طريقة المحاكاة2SnOعليها في هذه المذكرة لمركبهذه النتائج النظرية المتحصل 

تفسيراتلبعض الملاحظات حول القياسات الكهربائية و  انستساعد وتسهل العمل عليها تجريبيا باعطائ

 اكسيد القصدير. الضوئية خاصة في دراسة الشرائح الرقيقة لمادة 
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 لملخصا

و تأثير عدم GPa10،   +إلى-10عند تأثير الإجهاد من 2SnOفي هذا العمل قمنا بدراسة نظرية للمركب 

في  CASTEPبرنامج  باستعمالSnمكان Oوذرات Oمكان Snالتماثل الكيميائي الناتج عن احتلال ذرات 

إطار نظرية دالية الكثافة للخصائص البنيوية والالكترونية و الضوئية. أظهرت هذه الدراسة بأن المركب 

2SnO هو نصف ناقل من النوعpذو عصابة ممنوعة في اتجاه مباشر بقيمة eV 4.09 وبنية مستقرة

ق حيث يأثر الضغط على عرض النطاق الممنوع و معامل الامتصاص و ذلك بزيادة عرض نطا

المسلط على البلورة ، كما وجدنا أنه كلما زادت  الإجهادالممنوع و نقصان معامل الامتصاص مع زيادة 

 .(يتحول المركب إلى مركب معدني )ناقلSnنسبة الاختلال بنقصان 

 

الإجهاد ، التماثل الكيميائي ، الخصائص البنيوية ، الخصائص ،  القصدير أكسيد:  الكلمات المفتاحية

 . الالكترونية ، الخصائص الضوئية

Abstract 

In this work, we have theoretically studied effect of stress from -10 to +10 GPa 

on the tin oxide SnO2, and the effect of non-stoichiometry resulting from the 

substitution of Sn atoms in by O and O atoms by Sn. Using the CASTEP code in 

the framework of the density function theory, we studied the structural, 

electronic and optical properties. This study showed that the compound SnO2 is 

a p-type semiconductor with a direct bandgap of 4.09 eV and a stable structure, 

where the pressure affects the bandgap and the absorption coefficient by 

increasing the bandgap and decreasing the absorption coefficient with increasing 

the stress on the crystal. We also found that the higher the non-stoichiometry 

related to the decrease of Sn atoms, the compound turns into a metallic 

compound. 

 

Keywords: SnO2 ،stress, stoichiometry, structural properties, electronic 

properties, optical properties 


