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 مقدمة عامة    
 

  

 

 مقدمة عامة  

بحيث طور هذا الدور في الكثير من المجالات و خاصة مجال المواد   تلعب فيزياء المواد دورا مهم و كبير في التطبيقات التكنولوجية الحالية ،      

 في أنها تستخدم في صناعة الصمامات الثنائية . مثلاالنصف ناقلة ، و التي أصبحت ذات أهمية تكنولوجية و تقنية بالغة ، تتمثل أهميتها 

ظرا لتطور نظرية ميكانيكا الكم لذا يعد أفضل تطور عن الحالة الفيزيائية و خاصة علم الذرة ،من خلال معادلة شرودنغر و حلولها لعدد  و ن

، محدد من الذرات ، تتم دراسة الخصائص لبعض المواد ، أما للأنظمة المعقدة فنلجأ لمجموعة من التقريبات للحصول على معلومات أكثر دقة 

 و تقريباتها .  DFTالتقريبات النظرية الكثافة التابعية برز و من أ

 . O 2Cuأكاسيد النحاس و الهدف من هذه الدراسة هو كيفية إيجاد الخصائص البنيوية و الألكترونية لمادة نصف ناقلة هي 

 تناولنا في الفصل الأول عموميات حول أكاسيد النحاس و خصائصها البنيوية و الالكترونية .

 .   DFT الفصل الثاني شرحنا خلاله نظرية الكثافة التابعية أما في

بنظم Cu2Oو الضوئية للمركب الفصل الثالث يعرض النتائج المتحصل عليها و مناقشتها و المتمثلة في الخصائص البنيوية و الالكترونية 

Siesta  . 
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I-  :مقدمة 

اكاسيد المعادن الانتقالية تعتبر قسم مهم من أشباه الموصلات التي لديها  تطبيقات في وسائط التخزين المغناطيسي، تحويل الطاقة         

د المعدنية، نجد أكسيد النحاس الذي على الرغم من ان تفرد جزيئاته الشمسية، الالكترونيات الدقيقة والمحفزات . من بین هذه  الاكاسي

يعتبر معدنا إلا انه يتصرف مثل اشباه الموصلات عندما يكون في الحجم النانوي، و تحظى جسيمات أكسيد النحاس بأهمية خاصة نظرا  

مما تجعلها مرشح محتمل لتطبيقات مختلفة  [33]المنخفض لمزايها مثل اللا سمية ، الوفرة، معامل الامتصاص البصري العالي والنطاق الطاقي

( الترانزستورات ذات التأثير الحقلي، أيضا تطبيقات ion-Li، أقطاب بطاريات) [45]كالطلاءات الموصلة وإضافات زيوت التشحيم

 بالإضافة إلى كفاءتها كسائل نانوي في تطبيق نقل الحرارة.   [53]كمضادات الميكروبات وأجهزة الاستشعار الكيميائية 

تناولنا في هذا الفصل دراسة شاملة عن أكسيد النحاس و أكسيد النحاس الأحادي,الجزء الأول منه يتضمن دراسة أكسيد النحاس ف

، و ذلك من خلال التعرف على هذه المادة و على خصائصها البنيوية و الالكترونية و الضوئية .اما الجزء الثاني   O2Cuالأحادي  

 و كذا خصائصه البنيوية و الالكترونية . CuOفخصصناه لدراسة اكسيد النحاس 

 

I-1-  :النحاس 

المعادن الانتقالية   من وھو  الصلابة، ھلإعطائ بھللذ يضاف فمثلا السبائك من العديد تركيب في يدخل كيميائي  عنصر وھالنحاس 
  الموصل،  الطلاء مثل بائية ھرللتطبيقات الك  مة ھم لها يجع مما. عالية  وموصلية  مة ھفي المقياس النانوي يتميز بمنطقة سطح منجده المعروفة، 
 .     الدقيقة   الالكترونيات في خصوصا وتستخدم

 .    (  I .1بعض خصائص النحاس موضحة في )الجدول 

 . [01]بعض خصائص النحاس : I .1الجدول 
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 a= 3.615(°A)     ثابت الشبكة 

) 3( 42.74°A     الحجم 

)1 -.mol 3 7.11(cm       الحجم المولي 

)3-8.935(g.cm      الكتلة الحجمية 

 العدد الذري   4  

 

 

 
 O2Cuو CuO ماھ  تارموديناميكيا مستقرين فقط ماھعلى العديد من الأطوار المختلفة، لكن اثنین من O-Cuیحتوي نظام 

 .    وجوده يلاحظ ما نادرا وبالتالي  مستقر غير وھ، وCuIICuI للنحاس مختلط تكافئ يوافق الذي للنحاس أخر أكسيد ناكھلكن 
  الالكترونيات في  وكذلك والسيراميك الزجاج في ھباستخدام أيضا يسمح مائي  محلول في للذوبان ھوعدم قابليت CuOاستقرارية  

 (.   I.1 الشكل)  الدقيقة 

 
 أوكسجین( . -مخطط الطور) نحاس: I .1الشكل

 باستخدام  O2Cuو CuO   یمكننا أيضا تحديد المجالات التارموديناميكة لوجود أطوار 

I-2- :أكاسيد النحاس 
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.I 2الشكل( Ellingham)  مخطط 

 
.1000/T   بدلالة  log( PO2) لـ Ellingham  2: مخطط.I  الشكل 

لذلك عندما يتأكسد النحاس لايكون على اتصال مع الأكسيد الغني بالأكسجین   O2Cuب Cuيفصل عن  CuOيلاحظ أن 
 ''. المقياس في أكسيد'' مايسمى ذاھأبدا. 

 
  يستخدم الشمسية   الخلايا تصنيع في مهضوئية عالية مما يسمح باستخدا لخصائصله (  I.3الشكل ) البني إلى یميل احمر مسحوق وھ

 .  والنظارات المينا في حمراء كصبغة   شائع بشكل

 
 .O2Cuأكسيد النحاس  : I .3الشكل 

I-2-1  أكسيد النحاسCu2O: 



 أكاسيد النحاس  عموميات حول                                                                   :الفصل الأول

  

5  
  

 خصائص بنیویة :         ❖

  ته بني تحتوي بحيث مكعبة  بنية  يه . لدPn3mفي الزمرة البلورية   O) 2(Cuيتكون أكسيد النحاس أحادي التكافؤ أو أكسيد الكوبريت
  السطوح رباعي رؤوس  في النحاس ذرات حین في ممركزة مكعبة  شبكة  تشكل الأوكسجین ذرات واحدة، خلية  لكل ذرات ستة  على البلورية 
 .  أوكسجین ذرة كل  حول

 ( 4-1 الشكل)

 
 .O2Cuتخطيط لبنية : I .4الشكل 

(  4/1،  1/ 4، 4/1)من الموقع  CFCفي شبكة  Cuيتكون من ايونات  O2Cuلأكسيد النحاس بنية متناظرة للشبكة البلورية 
  بنية  تشكل وبالتالي أوكسجین بذرتي خطيا النحاس ذرات تتبع البنية  ذهھفي  (3/ 4/3،4، 4/3)في الموقع CCفي شبكة   O-2وايونات 

    (.I .3موضحة في )الجدول  . الخصائص البنيوية [02]الأبعاد  ثلاثية 

  .        O2Cu [03]:الخصائص البلورية لـ : I .2جدول 

    البنية    تكعيبية 

  a=4.269(°A) ثابت الشبكة عند درجة حرارة المحيط    
1-.mol323.44 cm   الحجم المولي    
1-143.092g mol    الكتلة المولية    

    Zالعدد الذري  2  

 الالكترونیة : خصائص  ❖
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،     (+ Cu)بشكل طبيعي ، ويعتمد تركيز حاملات الشحنة على كمية الكاتيونات  pأكسيد النحاس هو أشباه موصلات من النوع 
. عادة ما يعُزى الانحراف في قياس العناصر المتكافئة إلى بعض العيوب. Cu2-δOوأكسيد النحاس هو أحد هذه المواد غير المتكافئة. 

. يتم p-doped( ، الناتج عن قياس العناصر المتفاعلة ، ينتج عنه أشباه الموصلات Oخرون ،  أن الأكسجین الزائد )أفاد سيرز وآ
أو الأكسجین   VCuتفسير الموصلية الكهربائية لها من خلال وجود فائض من الأكسجین المرتبط بتكوين الوظائف الشاغرة للنحاس 

فولت فوق   0.4وفجوة نطاق كبيرة ومستوى طاقة متقبل يبلغ  pتوصيلاا كهربائياا من النوع  Cu2O. تعطي هذه العيوب Oiالخلالي 
[ تأثير درجة الحرارة على التوصيل  05. درس ماير وآخرون ، ]pقل أعلى من أشباه الموصلات الأخرى من النوع [ وتن04نطاق التكافؤ ]

عن طريق   Cu2Oبشكل كبير على التوصيل الكهربائي لـ تؤثر درجة الحرارة  . لقد أظهروا أن الزيادة فيCu2Oالكهربائي لطبقات 
[ تأثير الإمكانات المطبقة  06وآخرون ، ] Laidoudi، درس   2013ا ، في عام الخاص بن LCIMNزيادة تركيز الثقوب. في مختبر 

. لقد أظهروا أنه من خلال زيادة إمكانات الترسيب ، تزداد كثافة حاملات الشحنة Cu2Oعلى الخصائص المختلفة للأغشية الرقيقة لـ 
لمختبر حول تأثير تعاطي المنشطات بالكلوريد حدوث  ، أظهرت دراسة أخرى أجريت في ا 2017دون تغيير في نوع التوصيل. وفي عام 

 مع زيادة كبيرة في كثافة ناقلات الشحنة.  n Cu2Oإلى النوع  p Cu2Oتغيير في التوصيل من النوع 

. وتبین أن أصل هذا النوع من التوصيل يرجع جزئياا إلى  1986لأول مرة في عام  nمع التوصيل من النوع  Cu2Oتم الإبلاغ عن 
 .فولت تحت نطاق التوصيل  0.38( ، مما يؤدي إلى مستوى طاقة مانح قدره Cui( و / أو النحاس الخلالي )VOلأكسجین )شواغر ا

عن طريق المنشطات ، فإن ذرات عنصر المنشطات ستحل محل ذرات   nإذا تم الحصول على أكسيد النحاس الذي له التوصيل من النوع  
 . لتالي تشكل مانحاا لمستوى الطاقة أسفل نطاق التوصيل الأكسجین وتحتل المواقع الخلالية وبا

 

   الخصائص الضوئیة لأكسید النحاس:  ❖

يعتبر أكسيد النحاس من أشباه الموصلات الشفافة في مجال الأشعة الفوق بنفسجية والمرئية والأشعة تحت الحمراء القريب، يعد من أهم  
يوضح بعض الخصائص الضوئية   ( I.3)الأكاسيد الشفافة المستخدمة في مجال التطبيقات البصرية لما یمتلكه من خصائص الجدول

 [.  07لأكسيد النحاس ]

 .O2Cuالنحاس بعض الخصائص الضوئية لأكسيد(: I) - 3الجدول

  

 

 

 

 معامل الانكسار   ( 1.20-3)

 النفاذية%     ( % 0-80) 
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    ذو نطاق طاقي Pنصف ناقل من نوع  ٬أكسيد النحاس هو مركب كيميائي يكون على شكل مسحوق أسود 
)𝑒𝑉1.85→=1.2𝑔𝐸      ( [08]مركبات النحاس الكيميائية لا يذوب في الماء   . يعد من المواد شبه الموصلة المهمة و ذلك لكونه أحد

عال في المنطقة  عديم الرائحة نظرا لامتلاكه فجوة طاقية كبيرة نسبيا و معامل إمتصاص . أو القواعد. يتميز بتركيبه البلوري أحادي الميل 
 .  [09]المرئية لذلك يستخدم في التطبيقات الشمسية لا سيما الخلايا الضوئية التي تتطلب إمتصاصية جيدة في المجال المرئي 

 
 CuO.أكسيد النحاس : 5.1الشكل. 

 : خصائص بنیویة ❖

و هو مادة صلبة أيونية    ٬من خلال بنية أحادية الميل   d3عن أحادي أكسيد المعادن الإنتقالية  CuO يختلف أكسيد النحاس 

  ٬[10] على بنية بلورية أحادية الميلان  CuO.یحتوي  على التوالي  ºC 1100و  ºC 1064سوداء لها درجة حرارة إنصهار و تبخر 

مستطيل من الأوكسجین بينما تكون  .تكون ذرات النحاس في وسط O-2محاط بأربعة ايونات  Cu+2كل أيون    (011 )في المستوي

 .   [ 11]  ذرات الأوكسجین في مركز رباعي السطوح النحاسي

  

 .CuOتخطيط لبنية .: 6.1الشكل

I-2-2النحاس -أكسيدCuO: 
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هي أنها قادرة على إمتصاص نسبيا عدد كبير من ذرات الأوكسجین في الحجم و في السطح مما يجعلها  CuOهناك خاصية مهمة لـ 

 . P [12]نصف ناقل من نوع 

 . [15[]14[]13]  3. 2الجدول  أهم الخصائص البنيوية في

 .  CuOالخصائص البلورية لأكسيد النحاس : 4. 1جدول 
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 البنية   احادية الميل /الميلان  

 a = 4,69Å   

b=3.42Å  

  c = 5,13Å    

α = γ = 90°  

β = 99,57° 

  

 
 درجة 

ثابت الشبكة  
 عندحرارة الغرفة  

 C2/c    مجموعة الفضاء 

العدد الذري     4 
𝑧  

 (  Å3)الحجم  81.22 

 الحجم المولي      12.21 

 (𝑐𝑚3.𝑚𝑜𝑙−) 
الكتلة الحجمية   6.505 

(1−𝑐𝑚.𝑔)   

       Å(Cu-O)طول الرابطة  1.96 

 ) O-O  )Åالفاصلة  2.62 

 ) Cu-Cu )Åالفاصلة  2.90 

 

 خصائص الالكترونیة :  ❖
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بإهتمام كبير في الفترة الأخيرة بسبب تعدد تطبيقاته في هذا المجال من الإلكترونيات الضوئية و الخلايا الضوئية....إلخ   CuOحظي 

.يتم تحضيره بعدة  [19[]18[]17]نظرا لوجود مستويات آخذة تعود إلى الفجوات في النحاس Pنصف ناقل من النوع  CuO.يعتبر الـ ٬[16]

 .  [21[ ]20]و الترسيب الكيميائي.. .إلخ٬(النقل الكيميائي بالبخار)CVTالحرارية و الرش  طرق من بينها الأكسدة

 موضحة في الجدول التالي:  CuOبعض الخصائص الإلكترونية لـ 
  

 CuO . [22[]23]الخصائص الإلكترونية لأكسيد النحاس : 5. 1جدول

3𝑐𝑚⁄𝑔6.4        الكثافة 

 79.55 𝑔/𝑚𝑜𝑙   "الكتلة الجزيئية"المولية 

 1134ºC   نقطة الإنصهار 

   𝜀السماحية النسبية  12 

 (𝑒𝑚0.16(-0.46   كتلة الإلكترون في نطاق التوصيل 

e0.37) m-(0.54   كتلة الثقوب في نطاق التكافئ 

  2.1𝑒𝑉      عرض النطاق الممنوع𝑔𝐸  

 في درجة حرارة الغرفة  

𝑠.𝑉/2𝑐𝑚10-0.1   حركية الثقوب 

 
 الكتلة الفعالة للثقوب  

 الإنتشار الحراري   

1−𝐾.𝑊17     الناقلية الحرارية 

1−𝑘.1−𝑘𝑔.𝐽460±10     السعة الحرارية 
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II- : مقدمة   

المحاكاة هي طريقة أو أسلوب يستخدم عادة لتقريب من العالم الواقعي الذي أحيانا يصعب توفيره ،بحيث يتم برمجة هذا الواقع بواسطة 

ق الحاسب الآلي على شكل معادلات تمثل العلاقة المتبادلة بین مكوناتها المختلفة، وترتكز برامج المحاكاة على مجموعة من النظريات والطر 

خطوة مهمة في فهم الخواص الفيزيائية للمواد  DFT[. ولقد شكلت نظرية الكثافة 1بهدف تبسيط وتسهيل دراسة أي نظام ]الحساب 

 بواسطة هونبارغ و كوهن_شام.  1965_ 1964الصلبة، تم تطوير هذه النظرية في 

و كما   GGAو  LDAبواسطة تقريبات   ومن خلال هذا الفصل نقوم بوصف لنظرية دالية الكثافة، و التي تعد نظرية مهمة للحساب

 ، و الذي نعتمد عليه في دراستنا لمعرفة مختلف الخصائص الفيزيائية .  Siestaسنذكر وصف لبرنامج المحاكاة سياستا 

 II-1-1- :معادلة شرودنغر للبلورة   

تعد ركن من الأركان الأساسية لدراسات الكمية لأي نظام كونني للبلورات، إذ يتم وصف النظام المكون من   إن معادلة شرودينغر    

 [:  2والتي تتفاعل فيما بالمعادلة التالي ] (ايونات +إلكترونات)جسيمات 

                                                                                                       (1-II)  

 حيث:

H  .الهاملتونات : 

Ψ  .دالة الموجه : 

Eطاقة النظام :  . 

ا إليها طاقة التفاعل فيما بينها، وعند الضرورة  وإذا اعتبرنا الهاملتونيان الكلي لهذه الجملة متكون من الطاقة الحركية لهذه الجسيمات مضاف    

 طاقة التفاعل مع الوسط الخارجي، ليكتب بذلك الهاملتونيان فعند غياب الحقل الخارجي بشكل التالي. 

 II )-2  (                                                                       

 حيث:  
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   الحركية للأنوية.  الطاقة :   

   .إلكترون طاقة تفاعل إلكترون:  

 . نواة –طاقة تفاعل إلكترون : 

 نواة.   - طاقة تفاعل نواة: 

 كتل الإلكترونات و الأنوية على الترتيب.    Mو

 شحنة الانوية.   eو 

  .βو α المسافة بین النواتین: 

   .i والإلكترون α لمسافة بین النواة: 

 .  jو i المسافة بین الإلكترونین: 

 .  : مؤثر لابلاس

  في حالة السكون معادلة شرودنغر تكون مستقلة عن الزمن حينئذ تكتب المعادلة على الشكل التالي : 

Hψ(r ,R)=Eψ (r ,R)                                                                                                      (3-II) 

ψ   كما أن   )إلكترونات +أنوية (عن دالة الموجة وهي متعلقة بمواقع الجسيماتE  تعبر عن القيم الذاتية الموافقة، ولقد حيث يعبر    
متغير، فمثلا   N(Z+1)3ذرة تحوي  Nمعادلة شرودنغر للتركيب البلوري فيها مشكلة والمتمثلة في أن معادلة شرودنغر لـ   توصل إلى أن  

مجهول، أي أن المعادلة تحوي على عدد كبير من المجاهيل، الأمر الذي يجعلها مستحيلة  سم  نجد حوالي  1في Z=14ما تكون عند
 الحل ،لذلك وضعت عدة تقريبات لتبسيط هذه المعادلة نذكر منها:  
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(Born-Oppenhaimer):1-2- التقريب الاديابتيكي-II 

حركة الإلكترونات، عند الأخذ بعین الاعتبار الاختلاف الكبير بین كتلة الإلكترونات وكتل الأنوية، حيث  ينص هذا التقريب على فصل     

لنواة بحيث  أن كتلة الإلكترون أقل بكثير من كتلة النواة بذلك تكون سرعة الإلكترونات أكبر بكثير من سرعة النواة، بمعنى إهمال الطاقة الحركية ل

  [: 3ونات، الذي يأخذ من حد تفاعل الأنوية فيما بينها بمقدار ثابت ]تعتبر ساكنة أمام الإلكتر 

 0 ,   

 حيث الهاملتونيان الكلي للجملة يتكون من هاملتونيان إلكتروني وهاملتونيان نووي على شكل: 

 H=                                                                                                                (4-II) 

 حيث:  

    II)-5                                                                                               )     

 الإلكترونات.   بهاملتونيان فيطلق على 

 لتكون بذلك معادلة شرودنغر للالكترونات بالشكل التالي:  

ψ  ψ                                                     (6-II)   

 . فوك– حيث أن الشكل الجديد المتحصل عليه أيضا لا یمكن حله بالطرق الرياضية، لذلك وجب استخدام تقريب آخر يسمى بتقريب هرتي 

II- 1- 3-  فوك   -تقريب هارتريfock -Hartree    :

II-1-3-1-  تقريب هرتري : 
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ترون  عندما يتحرك إلكترون منفرد في الحقل المتوسط المتولد عن الأنوية وبقية الإلكترونات بمعنى يتغير العدد الكبير للإلكترونات إلى إلك     

 وحيد، فإننا نسمي هذا بنموذج إلكترون المستقل الذي يعتمد عليه تقريب هاتري، ليكتب بذلك الهاملتونيان الكلي للجملة على النحو التالي

[2,4  :] 

   H=                                                                                                         (7-II) 

                                                                             (8-II)   

 ونكتب على شكل:  kفي حقل الانوية  iتمثل الطاقة الكامنة للاكترون :  

 تمثل الكمون الفعلى لهارتري ويكتب كالتالي: : 

  

یمثل موضع    

 ومنه يكتب:   الانوية 

II)-9)                                                                                          

 وتكتب دالة الموجة الكلية للنظام كجداء دوال الحالة لجميع الإلكترونات على شكل: 

               II)-10)                                                                                 

 وبنفس الشكل فإن الطاقة الكلية للنظام تعتبر كمجموعة الطاقات الموافقة لكل حالة إلكترونية كالتالي: 

              E=                                                                                                 (11-II)   
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 إذن معادلة شرودنغر الإلكترونات تكتب على شكل:  

                                                (12-II)               

المفضلة هي الموافقة لقيمة  وذلك حسب مبدأ التغاير الذي ينص على ان وسطة للطاقة لاختيار كيفي ل في الحلول الناتجة تمثل القيم المت

E الأصغر  . 

II- 1-3-2- :تقريب فوك  

) لنظام spin) وذلك بإدخال مبدأ السبین (Hartree[، بإجراء تعديلات وتحسينات على تقريب هارتري (5)]Fockقام فوك (    

 موضع فنجد في أول إمكانية:   Nإلكترون  Nاحتمال لوضع   Nالالكترونات، أي انه يوجد ! 

                                                          (13-II)  

 أما في ثاني إمكانية نجد: 

                                                  (14-II)       

في حین عند مواصلة التبديلات نحصل على حد لنفس النوع، ودالة الموجة هي مجموع كل الحدود مع الأخذ بعین الاعتبار الإشارتین      

 .  Slater لتصبح بشكل يدعى محدد ستلر )-(و)+(الموجبة والسالبة  

                                                    (15-II)  

 بثابت النظامية.  حيث يدعى الثابت 

II-1- 4-  نظرية دالة الكثافة(DFT):  

استخدمت هذه النظرية في الفيزياء والكيمياء، حيث تمكننا من تحديد خصائص نظام متعدد الجسيمات، ومن بین هذه الخصائص الطاقة      

، ولحساب هذه الأخيرة يتم اختبار الكمون ودالة الموجة، وهذا في جميع طرق حساب بنية عصابات الطاقة، حيث نستخدم  Eالكلية للنظام 
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، فنكتب الطاقة الكلية للنظام على   ( x.y.z )  لكتابة هذه المؤشرات والتي تكون كدالة للإحداثيات (r)ترونية عنصر الكثافة الالك

 [:  6الشكل ]

                                                                                                     (16-II)  

  

II -1-4-1- نظرية توماس _فارميFermi-Tomas:   

حيث أنه عند آخر تقسيم تعتبر الكثافة الإلكترونية ثابتة   عدة تقسيمات عنصرية على منطقة بريليون 1927عندما أجرى توماس_فيرمي سنة 
لغاز  في كل منطقة من مناطق بريليون المقسمة، وبذلك صاغ الطاقة الكلية لغاز الإلكترونات اللامتجانسة كدالة لكثافة الإلكترونات المعروفة 

 [:  7,8] على الشكل Eمتجانس، ولهذا نكتب الطاقة الكلية للنظام 

      E=                                                                                            (17-II) 

 تعطى كثافة الغاز المتجانس ب:  

II)-18)                                                                                                     

 هي طاقة فيرومي.  حيث 

   والطاقة الحركية لهذا الغاز هي:

II)-19)                                                                                                         

 من المعادلتین السابقتین نجد: 

 

 T=                        (20-II) 
 

 فارمي هي:  –فالطاقة الحركية لتوماس 
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                                                  (21-II)  

نظرية هي تقريب موضعي لكثافة الالكترونات لا يأخذ بعین الاعتبار إرتباط الإلكترونات، إذن الطاقة الكلية تكتب 
 بالشكل: 

                    (22 -II)    

 كما أجريت بعض التحسينات لهذه النظرية من بينها:  

     Dirac  فعل التبادل المقترح من طرف ديراك-  

                                                                             (23-II ( 

  (Wigner)فعل الارتباط من طرف فيغنر-  

                                                                                       (24-II(   

: Hohenberg-Kohn 1-4-2- نظرية هوهنبارغ_كوهن-II 

 أي هو دالية وحيد لكثافة الإلكترونات   )كمون الأنوية(عند أخذ الطاقة الكلية لنظام الإلكترونات المتفاعلة في كمون خارجي     

 :[9] 

II-22                                                                                                          

تعطي الحد الأدنى هي كثافة الحالة الأساسية للجسيمات بالضبط، وكل   وهذا ما اعتبره هونبارغ وكوهن، حيث أثبت ببرهان أن الكثافة التى

 خصائص الحالة الأساسية هي دالية لكثافة الإلكترونات كالتالي: 

(II-22)                                                                                             

 الي: وتكتب دالية الطاقة على النحو الت

                                                                                               (27-II) 
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                                                                                   (28-II)  

 حيث:

U:     .كمون تفاعل الإلكترونات 

T .الطاقة الحركية للإلكترونات : 

   وعند إدخال تقريب هارتري نجد أن: 

                                                              (29-II)      

 الطاقة الحركية للإلكترونات مضافا إليها الفرق بین طاقة التفاعل الحقيقية وطاقة تفاعل هارتري.   حيث  یمثل

II -1-4-3-  معادلة كوهن _شامSham-Kohn:  

أن يكتب كثافة الإلكترونات كمجموع لكثافة الجسيمات مع استخدام مبدأ التغاير، للحصول على   استطاع كوهن_وشام 1927ة في سن    

 [:   10طاقة الحالة الأساسية، بحيث تعطى كثافة احتمال تواجد الشحنة بالشكل التالي]

                                                 (30-II (   

 للالكترونات هي:  الطاقة الكلية 

       II)-31)                                                                          

 طاقة هارتري _فوك هي: 

 II)-32)                                                                                (       

 علما أن:  

T:    .الطاقة الحركية للجسيمات في حالة تفاعل 
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V (إلكترون -إلكترون): كمون التفاعل . 

 : كمون هارتري.  

 : الطاقة الحركية للالكترونات الحرة. 

  : كمون تبادل الالكترونات والمعروف ب:

  : كمون ارتباط الالكترونات والمعروف ب:

 هي: إذن الدالية 

                                                                                          (33-II(  
                                           

   (ارتباط-تبادل): هو كمون   

 أي أن دالية الطاقة الكلية هي:  

                                                                 (34-II) 

 ومنه تكون معادلة _شام بالشكل التالي: 

 II)-35)                                                     

 

     II-1-4 -4- :حلول معادلة كوهن_شام  

، ويعتمد ترتيبها على استخدامها لكثافة الكمون ومدارات  DFTجميع الطرق المختلفة في حساب بنية عصابات الطاقة تركز مبدئيا على     

 التي تعتمد على مدارات كوهن_شام وبتالي دالة الموجة الأساسية هي   FP-LAPWكوهن_شام، الطريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا

 :[11] 
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    II)-36)                                                                                          

 هي معاملات النشر لدالة الموجة.   بحيث

  وعليه تكون حلول معادلة كوهن و شام بالشكل التالي:

                                                                                                      (37-II)   

 حيث:

Hشام.  -: هاملتونيان كوهن 

 :  مصفوفة التغطية. 0

  

 مخطط نظرية دالية الكثافة.   (: II-1الشكل ) 
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 : LDA ,Approximation of Local Density 1-4-5- تقريب كثافة الموضع- II 

 [:  12يعتبر تقريبا لنظام الإلكترونات اللامتجانس باعتباره موضعيا متجانسا، فتعطي طاقة تبادل ارتباط بالشكل التالي ]    

                                                                         (38-II ( 

 وإذا ما أدخلنا مبدأ السبین تصبح المعادلة:   

                                           (39-II)  

 والتي یمكن تقسيمها إلى:  

             II)-40)                                                       

   : طاقة التبادل 

  : طاقة الارتباط  

 ولحساب الكثافة الالكترونية نقوم بعملية الجمع على كل المدارات كالتالي:  

                                                                                     (41-II)  

 :(GGA Approximation of the Generalized Gradient)1-4-6- تقريب التدرج المعمم-II 

المستخدم حاليا وذلك بإدخال تحسین من خلال أخذ بعین الاعتبار تغير كثافة   (LDA)جاء لتصحيح كثافة الموضع   (GGA)التقريب    

نعيد ترجمتها كسلسلة لمنشور تايلور   (LDA)أي أن النتيجة المتحصل عليها في تقريب كثافة الموضع عبر التدرج الالكترونات 

 [.   13 ,14]   (GGA)في تقريب التدرج المعمم 

   تقريب التدرج المعمم تأخذ الشكل التالي: ارتباط في –إذن طاقة التبادل  

                                        (42-II (  

 يعبر عن التدرج الكثافة الالكترونية.  ρحيث:   
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 : Approximation GGA-EV1-4-7- تقريب أنجل وفوسكو-II 

والتي تكون فيها طاقة تبادل أقل، كما   (ارتباط-تبادل)بالبحث في العجز من أجل إيجاد أفضل صيغة لكمون  قام كل من أنجل وفوسكو    

تعطي قيمة الفاصل الطاقي أقل بكثير من القيم  GGA))وتقريب التدرج المعمم  LDA))هو متداول أن كل من تقريبات كثافة الموضع 

 [.  17شكل بسيط، بحيث لا يكفيان للحصول على صيغة حقيقية ودقيقة ]  التجريبية، وهذا لأن كلا من التقريبین لديهما

II-1- 4 -8-  :طريقة شبه الكمون 

هذه الطريقة في معرضه بغية تناول دراسة الحالة الذرية للطبقات الرقيقة، والتي استعان بها في ما   (Fermi)عرض فرمي 1934في سنة     

عند دراسته لمستويات الطاقة للألكانات، ومن ثم إيجاد خواص أنصاف النواقل، والتي تعتبر امتدادا  1951سنة  (Hellman)بعد هيلمان

 [.  16-18]  (OPW)لطريقة 

  جموع دوال الموجه للحالات الذرية المشغولة قلبيا كم    فتعطي الدالة 

 II)-43)                                                                                          

       یمكن ان نجدها متعامدة مع كل الحالات القلبية  إذا نجد أن دالة الموجة  

                                                                                             (44-II)  
             

 II)-45)                                                                         

  تحقق معادلة شرودينغر 

 II)-46 )                                                                                               

 بالتعويض نجد:  

 (II-47)                                                                         

 إذا:  
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                                     )48-II(  

                                                               (49-II) 

                                                         (50-II)  

 على النحو التالي: II-48ومنه تكتب المعادلة 

 (H+                                                                                       (51-II)  

 أي:

II)-52)                                                                                     

 .  كمون التنافر الموجب   حيث:   

II -2-1- تعريف برنامجSiesta  :   

 (Spanish Initiative for Electronic  with Thousands of Atoms ) هو اختصار لـ     

زيئات  المبادرة الاسبانية للمحاكاة الإلكترونية مع ألاف الذرات، وهو برنامج لإجراء حسابات هيكلية إلكترونية فعالة، ومحاكاة الجزيئية للج

 ، ويستخدم في نظرية دالية الكثافة للتحديد الخصائص الفيزيائية للمجموعات من المعادن 21فورتران  والمواد الصلبة، حيث كتب بواسطة لغة 

 [15،16 ] 

 II -2-2- أهم خصائص برنامجtaSies : 

 : [17]هذا البرنامج على عدة خصائص منها يعتمد

التدرج المحلي  (GGA)شام التابع لنظرية دالية الكثافة و وفق تقريب التدرج المعمم –يستخدم هذا البرنامج طريقة كوهن  •
(LDA)  . 

   يرتكز في استخدامه على الشروط الحدية الدورية. •
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 درة مناسبة.  يتم استخدام البرنامج وإجراء الحسابات إما على التوازي او التسلسلي، وذلك يكون ضمن حواسيب لها ق •

الذي تم إنشاؤه من قبل برنامج آخر  (Kleinman-Bylander)يستخدم هذا البرنامج الكمون الزائف غير المحلي ل : •
 ATOMيدعى 

II -2- 3-  استخدامات  برنامجSiesta:  

 [:  18تتمثل استخدامات البرنامج في النقاط التالية ]

 إجراء عمليات الاسترخاء للبنى، وذلك من أجل الحصول على الأكثر استقرارا.   •

 إجراء عملية التحريك الجزيئي عند درجة حرارة ثابتة.   •

 حساب الطاقة الكلية للنظام المدروس.   •

 حساب مؤثر الإجهاد.   •

 حساب الكثافة الإلكترونية.  •

 حساب عزم ثنائي الأقطاب.  •

 حساب كثافة الحالات.   •

 حساب بنية عصابات الطاقة.   •

 حساب ثوابت الخلية الأولية.   •

II -2- 4- :طريقة العمل بالبرنامج   

 [:   21،20 [التعرف بعدة معطيات مهمة تتعلق بالنظام المدروس وهي كالتالي  Siestaيتطلب برنامج

 التعرف بالخلية الأساسية المكونة للنظام.    .1

 تحديد المواقع الذرية الابتدائية لذرات الخلية الأولية.    .2

 اختيار القاعدة المتعلق بكل مدار.   .3

 اختيار دراسة الأنظمة وهي في حالة استقطاب باستعمال القاعدة البسيطة المستقطبة أو الثنائية المستقطبة.  .4
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 شام. –إدراج طاقة الشبكة او التقسيمات الموجودة في منطقة بريلوين الأولى والتي تعطي حلا لمعادلة كوهن .5

 . GGAأو  LDAتحديد نوع التقريب المستخدم .6

الكمون المستعمل في إطار تقريب التدرج المعمم من اجل حساب الكثافة الإلكترونية عند نفس التقريب، والتقريب اختيار شبه .7

   Perdew-Burke-Ernzerhلـ (GGA)الذي سنستخدمه نحن هو تقريب التدرج المعمم 
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III- :مقدمة  

                                       لكترونية للأجسام الصلبة بشكل عام .ن طرق المحاكاة و الحسابات النظرية تتيح لنا التنبؤ بالبنية البلورية و الخواص الإإ

و   O 2Cuيتضمن هذا الفصل مناقشة و عرض النتائج الحسابية لحساب الخصائص البنيوية و الالكترونية لأكاسيد النحاس 

مما يسمح بتوقع الوظائف الأساسية  (DFT),الذي يعتمد على النظرية الدالية للكثافة التابعية   siestaباستعمال برنامج 

) التدرج   cgلالكترون و كثافته في الشبكة الفضائية الحقيقية في بنية المادة , و كذلك يجعل من الممكن تحسین البنيات بواسطة ل

المترابط (. يعبر عن الكترونات القلب بالكمونات الزائفة ،كما يقوم بحل المعادلات لجسيمة بواسطة تركيبة خطية للمدارات الذرية  

(LCAO) استعمالاته في استرخاء البنية الجزيئية أو الذرية ، كما يعتمد على تقريبات الكثافة المحلية   ،و كذلك من(LDA)    و

 .   (GGA)الدوال التدرج المعمم 

 

 

III-1--  لأكسيد النحاس دارسة الخصائص البنيوية والالكترونيةCu2O:  

 III-1-1- :الخصائص البنيوية                     

و التي تعمل على تحديد البنية الهندسية لأكسيد النحاس .    Siestaنتطرق في هذا الجزء ألى استخدام بعض الوسائط المحددة في برنامج 
ستعمال نظرية الدالية  في منطقة بريلوان الأولى با  kو النقاط  Ecيعتمد هذا البرنامج على بعض المقادير الفيزيائية المتمثلة في طاقة التقسيم 

 للكثافة التابعية . 
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  fdf: صورة لملف  1-3الشكل 
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III-1-1-1-  للخلية الأساسية البنية الهندسية:  

  xerysdenباستعمال   (Cu2O.xsf)في ملف و نسميه     Cu2Oنكتب احداثيات  لادراج  بنية الخلية الأساسية      

 نتحصل على الشكل التالي: 

 

 ا
  

:بنية خلية أساسية2-3الشكل   
 

 III-1-1-2-   تقارب طاقة التقسيم(Mesh cut ):   

نقوم  ترتبط طاقة التقسيم بالطاقة الحركية للالكترونات فهي اذن ترتكز على دوال الموجة المعبرة عنها في البنبة البلورية ، في هذه المرحلة   

 Meshفي المعطيات الأولية للبرنامج من أجل حساب قيم الطاقة الكلية و رسم منحنى الطاقة بدلالة قيم   Mesh cutبتغيير قيم 

cut  . 
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 Mesh cut: تقارب الطاقة بدلالة 3-3شكل 
 .  150و نختار في عملنا هذا  100بدلالة طاقة التقسيم عند  الحركية  تثبت الطاقة 

 

   III-1-1-3-  لنقاط اتقارب قيمةK:  

تعرف بعدد النقاط في منطقة بريلوان المستعملة لتقسيم هذه المنطقة في الفضاء العكسي و حساب مختلف المقادير الفيزيائية بطريقة 
DFT  تقدر النقاط .K  على طول المحاورa*   وb*   وc  مع إعطاء ثلاث قيم توافق المقادير الفيزيائية في المعطيات الأولية من أجل *

     .                                                                                                                             Siestaالحساب في برنامج 
في كل قيمة نقوم بحساب  15الى 13من  kفي المعطيات الأولية ،نقوم بتغيير قيم النقاط  Ry)=1c(E 50نثبت قيمة الطاقة الحركية 

 .  Kالطاقة الكلية لرسم منحنى الطاقة بدلالة النقاط 
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 K: منحنى الطاقة بدلالة نقاط 4-3الشكل 

 . (  9)قيمة ابتداءا من  ( في الحسابات الموالية و ذلك أن المنحنى يثبت13نتحصل على منحنى الشكل نأخذ قيمة )

 

   III-1-1-3-   حساب ثابت الشبكةa  و الانضغاطیةβ : 

للطاقة الكلية للنظام ، و بالتالي نقوم   ليست كافية لاعطاء قيمة أصغرية   Kو عدد النقاط   (Mesh cut)ان تقارب الطاقة الحركية  
.                              (Siesta)بتعيین قيمة ثابت الشبكة بتغيير قيمة ثابت الشبكة في المعطيات الأولية و نحسب الطاقة الكلية للنظام بالبرنامج 

يمة لثابت الشبكة ، و نرسم المنحنى الموافق لها بدلالة و نقوم بحساب الطاقة الكلية عند كل ق kنثبت قيم طاقة التقسيم و قيمة النقاط 
V   حيث=v3a  . 
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.  

 V: منحنى الطاقة بدلالة 5-3الشكل 

مع حجم معین للخلة الأساسية ، تقدم هذه   βللحالة ، نعین ثابت الأنضغاطية    Birch-Murnaghanباستخدام علاقة  
 الحرارية . العلاقة تقريبات للتحولات الديناميكية 

 يتم حساب كلا الثابتین السابقین بعملية التطابق بین المنحنيین .

 

………..(1) 

 

 Å =4.236 théaنتحصل على                                                     

                                                                    =120  Gpathéβ 

 Gpa    β=123    [3  ]مع مقارنتها مع قيمة تجريبية       

 نجد تقارب بينها و بین القيمة النظرية المتحصل عليها .
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III-1-2- :الخصائص الإلكترونیة  

III-1-2-1-   كثافة الحالاتDOS:   

و تأثيرها على الخصائص  ,بواسطته نفهم الحالات الالكترونية في المادة  , هو مقدار فيزيائي مهم (DOS)كثافة الحالات       

الفيزيائية ،تسمح لنا كثافة الحالات في التعرف على أغلب خصائص النقل الالكتروني ، و یمكن من خلالها معرفة طبيعة الروابط  

    2.1eVإلى  1.8من   gEنجد قيمة النطاق الممنوع                لشحنة عبر المدارات .الكيميائية في المادة و انتقال ا

و القيمة النظرية المتحصل عليها                                                                                      [3].....

=1.9 eVgE 

 

 منحنى الطاقة بدلالة كثافة الحالات  6-3الشكل 

III-2 2 فائقة  لبلورة  الخصائص الإلكترونیةx2x2  : 

III-2-3-  2بنیة الخلیةx2x2  : 
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 2x2x2: بنیه البلورة  7-3الشكل 

III-2-2-  كثافة الحالات الكلیة DOS  و الجزئیةPDOS : 

تسمح بمعرفة طبيعة الروابط بین الذرات من ناحية تغيرات المدارات الذرية , حيث كثافة الحالات   PDOSكثافة الحالات الجزئية  

 عمل التعليمات التالية : , و لحسابنها نست (.…s .p)الإلكترونية تعرف بسلوك المدارات 

 

 

 DOSمقارنة مع رسم على النحو التالي لكل مدار    PDOSلنتحصل على 
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 : منحنى كثافة الحالات الكلية و الجزئية  8-3الشكل 
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III-3-   الإنخلاع  الخصائص الإلكترونية بعد    : 

 .بنزع ذرة نحاس و ذرة أكسجين  نقوملمحاكاة الخصائص الإلكترونیة  

III-3-1-   بعد نزع ذرة نحاس : 

 :  2x2x2 ناقص ذرة نحاس  الفائقة  بنية الخلية  ❖

 

a 

 : PDOSو الجزئية  DOSكثافة الحالات الكلية  ❖
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 : منحنى كثافة الحالات الكلية و الجزئية  10-3الشكل 

III-3-2-  أكسجينبعد نزع ذرة : 

 :  2x2x2 أكسجين ناقص ذرة الفائقة   بنیة الخلیة ❖
 

 
 
 : بنية بلورة منزوعة ذرة الأكسجین 3-11
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 :PDOSو الجزئیة DOSكثافة الحالات الكلیة  ❖

 
 

 

 

 

 كثافة الحالات الجزئية و الكلية    :منحنى3-12
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III-4- نیة عصابات الطاقة ب  : 

  تعتمد الخواص الفيزيائية للبلورات على مخططات عصابة الطاقة للإلكترونات ،حسب نموذج بور للذرة المعزولة فإن المستويات الطاقية تكون

، في المواد الصلبة تكون الذرات متقاربة كفاية مما يؤدي إلى تفاعلها مع بعضها ،في مفرغة ، يفصلها فاصل طاقة يتغير بین مستوى و آخر 

الحالة فإن كل مستوي طاقة في الغلاف الخارجي ينقسم على نفسه إلى عدة مستويات طاقية مكونا حزما طاقية متميزة تسمى  هذه 

عصابات الطاقة ، نسمي عصابة التكافؤ آخر عصابة ممتلئة كليا بالإلكترونات نسمي عصابة التي تعقبها مباشرة عصابة النقل ، و نسمي  

 . gE فاصل الطاقة الفجوة الطاقية 

ن مشغولة كليا بالإلكترونات ، بينما عصابة النقل تكون فارغة و یمكننا التفريق بین  و نجد في المواد العازلة و نصف ناقلة عصابة التكافؤ تك

 المواد العازلة و النصف الناقلة عن طريق فاطل الطاقة بينهما و التي تكون أكبر في العوازل منها في أنصاف النواقل  

 

بعد نزع ذرة نحاس و ذرة أكسجین من أكسيد النحاس الذي يعتبر نصف ناقل , نسعى إلى معرفة خصائص بنية عصابات   -

 الطاقة للمادة المتحصل عليها :

 

 :منحنى بنية عصابات الطاقة 13-3الشكل 
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 أكسجینعند نزع ذرة  بدلالة شعاع الموجة نية عصابات الطاقة : منحنى الطاقة ب14-3الشكل 

 

 عند نزع ذرة نحاس بدلالة شعاع الموجة  : منحنى بنية عصابات الطاقة 15-3الشكل 
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, في حالة البلورة كاملة النطاق الممنوع  أي أنه نصف ناقل منحط ذو نطاق مباشر  نلاحظ أن مستوي داخل نطاق التكافؤ -

 V=3.7 egE  أما عند نزع ذرة نحاس نجدV=4.2 egE و عند نزع ذرة أكسجین نجد ,Ev3.4  =gE 

 

 
III . 4.   :الخصائص الضوئیة 

 أثبتت دراسة الخصائص الضوئية للمواد الصلبة أنها طريقة تمكننا من فهم الخصائص الإلكترونية للمواد .

المتمثلة في الامتصاص ،الانعكاس، الانكسار   وذلك بتحليل الظواهر الظوئية   شرائطها  كفجوات الطاقة، حركة الإلكترونات بین

 والنفاذ. 

 یمكن معرفة الخواص الضوئية للمادة بمعرفة دالة السماحية:  

 (2. 𝐈𝐈𝐈)                         ε (ω) =ε1(𝜔) +ε 𝑖 2(𝜔)          

 الحقيقي یمثل انتشار الضوء داخل المادة  .   الجزء1 ε(𝜔)  مع  

 (𝜔)2 ε  .الجزء التخيلي یمثل امتصاص المادة الضوء 

 :  [4] یحسب الجزء التخيلي بالعلاقة الاتية 

 
ℏ   ثابت بلانك: 

𝜔   تواتر الفوتون :ℏ𝜔  طقة:

 الفتون  

|〉′𝑘𝑛|𝑝|𝑘𝑛〈| :  عناصر المصفوفة لعزوم ثنائي القطبn p  وkn'  :

 هما الحالة الابتدائية و النهائية   

𝑓 (kn)     ،هي دالة توزيع فارمي 
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([′𝑘𝑛(𝑓 −)[1 𝑘𝑛(𝑓2|〈′𝑘𝑛|𝑝|𝑘𝑛〈|    احتمالية الانتقال من الحالات :kn   لشريط التكافؤ نحو الحالاتkn'   لشريط

 النقل.  

 𝛿[𝐸𝑘𝑛 − 𝐸𝑘𝑛′ − ℏ𝜔] : دالة ديراك. 

 :     [5,6]كرونيغ-اما الجزء الحقيقي یحسب عن طريق الجزء التخيلي وذلك بعلاقة كرامر 

  
 هي هي القيمة الأساسية لتكامل كوشي.  pمع 

   : [2  −  1]حساب الثوابت الضوئية المهمة باستخدام العلاقات التالية  تتيح معرفة الأجزاء الحقيقية والخيالية لدالة السماحية إلى  إمكانية 

    R(ωثابت الانعكاسية   ) 

(8. 𝐈𝐈𝐈)              

  

  

         n(ωمعامل الانكسار
1/2 

(9. 𝐈𝐈𝐈)                   

    k(𝜔)معامل الخمود 
1/2 

(10. 𝐈𝐈𝐈)                         

    α(ω), معامل الامتصاص 
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III .1.4.  قرینة الإنكسارn  : 

 
 

 

نحاس لية فائقة منقوصة ذرةلخلخلية فائقة و  نكسار :منحنى قرينة الا71-3الشكل   
 

 

في   12.5في الخلية الفائقة و  17.5إلى  حيث تصل قيمة الإنكسار .eV  0 نلاحظ أن قيمة الأعظمية لمعامل الإنكسار تكون عند- 
 الخلية الفائقة منقوصة ذرة نحاس ثم تنخفض بعد ذلك .

 
 

 
ذرة أكسجین منقوصة   لخلية فائقة  ولية فائقة :قرينة الانكسار لخ 81-3الشكل   
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في   10في الخلية الفائقة و  17.5إلى  . حيث تصل قيمة الإنكسارeV  0 نلاحظ أن قيمة الأعظمية لمعامل الإنكسار تكون عند- 
 ثم تنخفض بعد ذلك .أكسجین الخلية الفائقة منقوصة ذرة 

تكون كبيرة عند الخلية الفائقة لتنقص بعدها في الخلية الفائقة منقوصة ذرة نحاس ثم تكون أصغر في   قيمة الأعظمية لمعامل الأنكسار- 
 الخلية الفائقة منقوصة ذرة أكسجین . 

 

 

III. 4. .2 معامل الإنعكاسية  : 

 

 

     و خلية فائقة منقوصة ذرة نحاس  لية فائقة :منحنى معامل الإنعكاسية لخ19- 3الشكل                    
 

في الخلية   0.83. حيث تصل قيمة الإنعكاس إلى  ev-5 eV 0نلاحظ أن قيمة الأعظمية لمعامل الإنعكاسية تكون في المجال بین - 
 .  eV 2.5في الخلية الفائقة منقوصة ذرة نحاس عند قيمة الطاقة   0.9الفائقة و 
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   أكسجین  ذرة لخلية فائقة منقوصة ل بدلالة الطاقة  معامل الإنعكاسية  :منحنى20- 3لشكل ا        
 

 

في الخلية   0.83إلى  . حيث تصل قيمة الإنعكاس ev-5 eV 0نلاحظ أن قيمة الأعظمية لمعامل الإنعكاسية تكون في المجال بین - 
 .  eV 2.5في الخلية الفائقة منقوصة ذرة نحاس عند قيمة الطاقة   0.9الفائقة و 

بينما   0.9تتساوى القيمة الأعظمية لمعامل الإنعكاسية في الخلية الفائقة منقوصة ذرة أكسجین و الخلية الفائقة منقوصة ذرة نحاس عند - 
 تكون أقل في الخلية الفائقة التامة . 

 

 

 

III. 4. 3. ثابت السماحية الحقيقيε  : 

 
بدلالة الطاقة :منحنى ثابت السماحية الحقيقي 12-3الشكل   

 
.  0حيث نلاحظ ثابت السماحية الحقيقي متساوي في الخلية الفائقة و في الخلية الفائقة منقوصة ذرة نحاس و يساوي   
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  ثابت السماحية الحقيقي للبلورة منزوع ذرة أكسجیننى:منح22-3الشكل 
 

 حيث نلاحظ أن ثابت السماحية الحقيقي متساوي أيضا في الخلية الفائقة و الخلية الفائقة منقوصة ذرة أكسجین - 
 فإنه ثابت السماحية الحقيقي ثابت في الحالات الثلاث . 

 

 

 

III. 4. .4 ثابت السماحية التخيلي. : 

 

 

 

 

يثابت السماحية التخيل :منحنى32-3الشكل   
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بالنسبة للخلية الفائقة منقوصة   ε (ω)=790بالنسبة للخلية الفائقة و   ε (ω)=100حيث نلاحظ أن ثابت السماحية التخيلي -
 .   eV0ذرة نحاس عند الطاقة 

 

 
 

النحاسذرة لبلورة منزوعة :منحنى ثابت السماحية التخيلي 42-3لشكل ا  
 

بالنسبة للخلية الفائقة منقوصة   ε (ω)=800بالنسبة للخلية الفائقة و   ε (ω)=100نلاحظ أن ثابت السماحية التخيلي حيث -
 .   eV0ذرة نحاس عند الطاقة 

 . ثابت السماحية التخيلي كبير في الخلية الفائقة منقوصة ذرة أكسجین و الخلية الفائقة منقوصة ذرة نحاس مقراة بالخلية الفائقة التامة  -
 

 

III . 4 .5 .مل الإمتصاص : امع 
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 معامل الأمتصاص :منحنى 25-3لشكل ا
 
 

و   51.25.10الخلية الفائقة بينما في الخلية الفائقة منقوصة ذرة نحاس في  61.4.10حيث نلاحظ أن قيمة معامل الإمتصاص كانت   -
 .   20eVذلك عند الطاقة 

 
 

 
منزوعة ذرة أكسجین لية فائقة :منحنى معامل الامتصاص لخ26-3الشكل   
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و  .5.1031منقوصة ذرة نحاس في الخلية الفائقة بينما في الخلية الفائقة  61.4.10حيث نلاحظ أن قيمة معامل الإمتصاص كانت   -
 .   20eVذلك عند الطاقة 

في الخلية الفائقة بينما تكون أقل في الخلية الفائقة منقوصة ذرة أكسجین ثم  الخلية  و كذا نلاحظ أن قيمة الإمتصاص تكون عالية - 
 الفائقة منزوعة ذرة نحاس . 

 
 

 في دراسة قدمت من قبل  ا مع  نتائج نظرية متحصل عليه نة ثابت السماحية التخيلي بمقار  -
 

 
 

 

 [3] : صورة لثابت السماحية التخيلي27-3الشكل 
 

هي   أعظميا ثابت السماحية التخيلي  قيمة الطاقة التي يكون فها  نجد O2Cu أكسيد النحاس الأحاديواحدة  حيث أن في خلية  -
 .   100عند   قيمة الطاقة نجد  خلية فائقة و في  78
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                     الخلاصة                                                                                                 
 

  

 الخلاصة:  

  

لما تكتسبه من أهمية كبرى في نختلف المجالات ، خاصة في الاستخدامات التقنية ،  لأنصاف النواقل أهمية كبرى في وقتنا الحاضر ،نظرا      

 و لذلك في إطار اهتمامنا بدراسة مجموعة من الخصائص لأكاسيد النحاس . 

أجريت  ، حيثتها نظريا قصد معرف كاسيد النحاس هذا العمل قمنا بتطبيق عمليات حسابية لدراسة الخصائص البنيوية والإلكترونية  لأ 

معتمدين بذلك على تقريب التدرج المعمم   (DFT)الذي يرتكز على نظرية دالية الكثافة  (Siesta)هذه الدراسة باستعمال برنامج 

(GGA) ،شكل الخلية الأساسية لكا بلورة ، مما توصلنا إلى وصف مفصل لخصائص البنيوية و الإلكترونية لأكاسيد النحاس ، مثل  

   DOSت ، كثافة الحالات استنباط بنية العصابا

 الخصائص البنیویة:   -1

 كانت النتائج الخاصة بايجاد الخصائص البنيوية قريبة من حسابات سابقة أو نتائج نظرية .  -

 :  الالكترونیة الخصائص  -2

النتائج الإلكترونية المحصل عليها في دراستنا تؤكد بأن العينة المدروسة ، هي عبارة عن نصف ناقل من خلال ما أظهرته عصابات   -

 .    Eg=4.2Gpaعند خلية منزوعة ذرة أكسجین  Eg=3.4eVعند خلية فائقة  Eg=3.7eVالطاقة 

 الخصائص الصوئیة :  -3

وجدنا أن معامل الامتصاص يزيد للخلية الفائقة منقوصة ذرة أكسجین مقارنة بالخلية الفائقة التامة و الخلية الفائقة منقوصة ذرة  --

 النحاس 

 وجدنا أن قيمة الطاقة الاعظمية عند قرينة الانكسار كبيرة في الخلية الفائقة منقوصة ذرة النحاس و الخلية الفائقة  منقوصة ذرة اكسجین-

 مقارنة مع خلية فائقة تامة



 

 

ة  وجدنا أن  قيمة الطاقة الأعظمية لثابت السماحية التخيلي كبيرة عند الخلية الفائقة منقوصة ذرة الأكسجین و الخلية الفائقة منقوصة ذر -

 . Ev 100أما عند الخلية الفائقة التامة تساوي    eV 800النحاس حيث  تساوي  

لمعامل الانعكاسية كبيرة في الخلية الفائقة منقوصة ذرة النحاس و منقوصة ذرة أكسجین مقارنة مع الخلية   وجدنا أن قيمة الطاقة الأعظمية -

 الفائقة التامة . 

تبرز الأهمية الكبرى للمادة المدروسة ألى أمتلاكها مميزات هامة في خصائصها الضوئية من شفافية عالية و هذا ما إتضح من خلال 

عكاس ، مما يفتح لها آفاق استعمالات كثيرة خاصة كاستعمالها كمادة مرشحة ، و طلاء لبعض المواد لغرض منحنيات الإمتصاص و الإن

 من أجل التحسین من خصائصها على حسب استعمالها .   اإستعمال الخاص ، مما يجعل باب البحث في هذه العينة مفتوح

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 

 

   الملخص:   

الهدف                                                         ، O 2Cuو الإلكترونية لبلورات أنصاف النواقل قمنا في هذا العمل بدراسة نظرية للخصائص البنوية      
و ذلك في إطار  Siestaهو التحقق من الخصائص البنيوية ثابت الشبكة ، كثافة الحالات ، بنية عصابات الطاقة ،....باستعمال برنامج 

 .   DFTنظرية الكثافة التابعية 

  4.236Åthea=مثل ثابت الشبكة النتائج المتحصل عليها كانت قريبة من النتائج التجريبية و النظرية المتوفرة حول أكاسيد النحاس 
 .   cm 61.4.10=(ω(α-1و 3.7eVgE=و  120Gpa theβ=و

 .   siesta،DFT ،GGAالخصائص البنيوية و الإلكترونية ،  ،O2Cuأكاسيد النحاس ،الكلمات المفتاحیة:  

 

Abstract:     
   In this work, we have done a theoretical study of the structural and electronic properties of 
Cu2O semiconductor crystals. The aim is to verify the structural properties of the lattice 
constant, the density of states, the structure of the energy bands, .... using the Siesta program 
within the framework of the density dependency theory DFT. 

The results obtained were close to the available experimental and theoretical results about 
copper oxides for exemple athe=4.236Å  and βthe=120Gpa   Eg=3.7eV α(ω)=1.4.106cm-1 

Key words :Cu2O, structural and electronic properties, siesta, DFT,GGA. 

Résumé :   
  

   Dans ce travail, nous avons réalisé une étude théorique des propriétés structurelles et 
électroniques des cristaux semi-conducteurs Cu2O . Le but est de vérifier les propriétés 
structurelles de la constante de réseau, la densité d'états, la structure des bandes d'énergie, 
en utilisant le programme Siesta dans le cadre de la théorie de la densité-dépendance 
DFT . 
Les résultats obtenus étaient proches des résultats expérimentaux et théoriques 
disponibles sur les oxydes de cuivre par exemple athe=4.236Å   et βthe=120Gpa Eg=3.7 

α(ω   )=1.4.106cm-1. 

Mots clés : Cu2O , propriétés structurales et électroniques, Siesta, DFT, GGA .  


