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  :المقدمة العامة 

 تعتبر فیزیاء الجسم الصلب من أهم المجالات التي تختص في دراسة الأجسام وتحدید

سواءا كانت ناقلة، نصف ناقلة أو معدنیة أو غیر ذلك، وترتبط دراسة المواد  طبیعتها

بالتطور التكنولوجي وذلك لاهتمام الباحثین بنوع المادة وأهمیتها  ووصفها وتحدید خصائصها

أن كل خاصیة أو میزة لمركب معین تمتلك أهمیة  قبل إدراجها في تكنولوجیا معینة، حیث

والمغناطیسیة  ةالخواص الالكترونی صقمنا بفح في هذا العملف في مجال ما عن غیرها

ثلاثة  الى دراسةال هخلال هذفتطرقنا )  Fe( مخدر ب InSb والأداء نصف المعدني ل

التي III-V  ففي الفصل الاول تكلمنا فیه عن عومویات اشباه الموصلات من النوع :فصول 

تحدثنا عن نظریات والدول المستخدمة في درستنا وفي الفصل الثاني  InSbینتمي الیها 

-FPوطریقة الامواج المستویة المتزایدة خطیا DFTنظریة شرویدینغر ودالیة الكثافة 

LAPW  أنتیمونید الإندیوم  لعینیة البنیویة الخصائص درسنا الثالث لفصلاوInSb  منشطه

 المادة قسوة ,فضاء الخلیة (لهذا المركب  البلورة أبعاد تحدید یتم حیث In1-xFexSbبالحدید 

  ).الحالات كثافة, العصابات بنیة ( الالكترونیة والخصائص , ) الخ....الربط طاقة ,

 



  الفصل الأول
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I.1 المقدمة:  

ناقلة و  عرف الإنسان منذ القدم المواد بمختلف أشكالها وأنواعها فقام بتصنیفها الى مواد عازلة

وبعد ذلك أكتشف أنه هناك مواد أخرى تكون ناقلة في ظروف  ،تستعمل كل منها في مجالها الخاص

مواد نصف ناقلة تتمتع أو أشباه الموصلات أي " أشباه النواقل" عازلة في ظروف أخرى سمیتو  معینة

هذه المواد بمجموعة من الخواص تجعلها ذات أهمیة للعدید من التطبیقات في مجال الصناعات 

  تولید الطاقة الكهربائیة و  الإلكترونیة

-2-I تعریف أشباه الموصلات:  

من أشهر المواد شبه و  هي مواد غیر موصلة لتیار أو ضعیفة التوصیل في الظروف العادیة

الجرمانیوم حیث یحتوي مستوى الطاقة الأخیر لها على أربع الكترونات فترتبط كل و  السیلكونالموصلة 

 ذرة مع أربع ذرات مجاورة لها لتكوین روابط تساهمیة بین كل ذرتین للوصول الى حالة التركیب الثماني

تصبح أكثر  عند خفض درجة حرارتها یجعله غیر موصلة للتیار وذلك بسبب أن الأكترونات نلاحظ انهو 

عند زیادة درجة و  عند درجة الصفر المطلق یكون ارتباط الأكترونات أكبر ما یمكن، و ارتباطا بالنواة

الحرارة تحصل بعض الالكترونات على طاقة تكفي لتغلب على طاقة الارتباط ویؤدي تحرر الاكترون الى 

 ]1[" فجوة "تحركه  حرا داخل الذرة تاركا وراءه فراغ یسمى 

 I -3- أشباه الموصلات نقیة وغیر نقیة  هناك نوعین من :أنواع  أشباه الموصلات  

 1-3-Iهي مجموعة المواد النقیة التي تحتوي كمیة ضئیلة جدا من  :أشباه الموصلات النقیة

عند رفع درجة حرارتها  ،كلفن لشدة ارتباط الأكترونات بذراتها 0تكون عازلة تماما عند درجة  ،الشوائب

تصبح الطاقة الحراریة كافیة لكسر بعض الروابط بین الذرات فتتحرر بعض الالكترونات تاركة مكانها 
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تكمن  ،فتصبح البلورة موصلة للكهرباء عن طریق الفجوات التي تتحرك عكس الأكترونات" ثقب " فجوة 

ولإیضاح ذلك فإننا نتخیل ما یحدث وهو أن  ،كترونأهمیة الفجوة باعتبارها ناقلة للتیار الكهربائي مثل الا

إلكترونا في ذرة مجاورة یمكن أن یتحرك لیملئ تلك الفجوة مخلفا وراءه فجوة أخرى لیتحرك إلكترون في 

الفجوة تمثل شحنة موجبة مقدراها یساوي شحنة الاكترون  ،ذرة  مجاورة أخرى أیضا لملأ تلك الفجوة

العوامل المؤثرة في توصیل أشباه الموصلات النقیة هي درجة الحرارة ومعاكس له في اتجاه حركته و 

  [2] .والتطعیم

  

  [11] شبه موصل نقي  :[ I -1 ]الشكل

-2-3-Iأشباه الموصلات غیر النقیة:  

1-2-3-I-  الموصلات من النوع السالبN-Type:  

عبـــارة عـــن بلـــورة شـــبه موصـــل نقـــي مخلوطـــة بـــبعض ذرات الشـــوائب خماســـیة التكـــافؤ مثـــل الـــزرنیخ 

الطاقة الأخیر على خمس الكترونات ولیكن الـزرنیخ مرتبطـة بـأربع ذرات سـلیكون عـن  تحتوي في مستوى 

طریـــق أربـــع روابـــط تتشـــارك فـــیهم ذرة الـــزرنیخ بـــأربع الكترونـــات ویبقـــى الإلكتـــرون الخـــامس لـــذرة الـــزرنیخ 
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تــالي بالو  كلمــا زاد عــدد ذرات الشــائبة یــزداد عــدد الالكترونــات الحــرة، و ضــعیف الارتبــاط بهــا الاكتــرون حــر

یســمى هــذا ، و تــزداد قــدرة البلــورة علــى توصــیل التیــار الكهربــائي بهــا ناتجــة عــن حركــة الالكترونــات الســالبة

ذلـك لأنهـا تتكـون مـن ذرة و  البلورة السالبة تكون متعادلـة كهربائیـا ،النوع من ذرات الشوائب بالذرات المانحة

   [1].متعادلة كهربائیا

  

  N  [4] الأغلبیة والأقلیة في الشبه الموصل نوعالحاملات : [ I -2 ]الشكل

   2-2-3-I الموصلات من النوع الموجبP-Type :  

لبلـورة السـیلكون فـان هـذا العنصـر سـیحتل محـل   Al،  In،(Ga( عنـد إضـافة عنصـر ثلاثـي التكـافؤ مثـل

إحدى ذرات السیلكون وعندها ستكون الكترونات التكافؤ الثلاثة لتساهم في الرابطة التسـاهمیة بینمـا سـتبقى 

رابطة تساهمیة شاغرة وتكون فجوة موجبة ویسمى هذا النوع مـن أشـباه الموصـلات بـالنوع الموجـب وعنـدما 

افؤ بالقفز لهذه الفجوة مـن ذرة مجـاورة فتنشـا فجـوة أخـرى فـي هـذه المنطقـة لیقفـز تقوم أحدى الكترونات التك

ألیهــا إلكتــرون أخـــر مــن ذرة مجـــاورة وهكــذا تســـتمر عملیــة انتقــال الإلكترونـــات وتولــد الفجـــوات حیــث تبـــدو 

ل الفجوة كأنها تتحـرك فـي حالـة إضـافة ذرات المجموعـة الثالثـة لشـبه الموصـل فـان مسـتویات الشـوائب تحتـ

مواقع فوق نطاق التكافؤ مباشـرة ووجـود هـذه الشـوائب فـي بلـورة یـؤدي الـى تغیـر خواصـها الكهربیـة وتعتمـد 
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هـــذه الخـــواص علـــى مقـــدار ذرات الشـــوائب علـــى التـــأین وعلـــى كثافـــة الإلكترونـــات فـــي نطـــاق التوصـــیل أو 

  [2 ].الثقوب في نطاق التكافؤ

  

  p. [4]الحاملات الأغلبیة والأقلیة في الشبه  الناقل نوع  - [ I -3 ]الشكل 

4- I - الروابط في أشباه الموصلات النقیة:  

الســیلكون أشــباه و  تعــد العناصــر النقیــة مــن المجموعــة الرابعــة فــي الجــدول الــدوري كالجرمــانیوم

أربعـة وتشـكل موصلات نقیة تمتلك بلوراتها تركیـب المـاس الـذي تكـون فیـه الكترونـات التكـافؤ 

بالتسـخین یتهـیج إلكتـرون مـن حزمـة و  أربع من أزواج الروابط الاكترون التسـاهمیة بـین الـذرات

التكافؤ الى حزمـة التوصـیل وفیزیائیـا معنـاه إزالـة إلكتـرون مـن رابطـة تسـاهمیة بسـبب الهیجـان 

الحـــراري لشـــبیكة ویســــلك هـــذا الاكتــــرون ســـلوك إلكتـــرون حــــر خـــارج مخطــــط رابطـــة الشــــبیكة 

  [3 ].لتساهمیة ویمكنه العمل كناقل تیار خلال البلورة ا
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  [1]) السیلیسیوم(التركیب البنائي لبلورة الشبه الموصل النقي:[ I -4 ]الشكل       

- 5-I التطعیم:  

فتنــتج  ،الإلكترونــات الحــرة والفجــوات تنــتج بواســطة طاقــة حراریــة أثنــاء تأثیرهــا فــي شــبه موصــل نقــي

هاته الطاقة عدد قلیل من الإلكترونات الحرة والفجوات ولكي نزیـد عـدد الإلكترونـات والفجـوات نقـوم بعملیـة 

وهــي إضــافة شــوائب ذریــة الــى بلــورة الشــبه الناقــل )Dopingالتطعــیم  ( إضــافة الشــوائب الــى شــبه الموصــل

تــتم هاتــه العملیــة عــن طریــق تحطــیم البنیــة التركیبیــة للبلــورة بصــهرها ثــم إضــافة كمیــة مــن و  الســیلكون مــثلاً 

مادة شائبة تحتوي على خمسة الكترونات في غلافها الخـارجي مثـل الأنتیمـون لزیـادة الالكترونـات كمـا یـتم 

صـغیرة مـن الـزرنیخ أو الكالسیوم لزیادة عدد الفجوات وبإضافة كمیة  مالألمنیو إضافة بلورة من البورون أو 

نجــد كــل ذرة داخــل و  أثنــاء بــروده تتشــكل بلــورة صــلبةو  فانــه سینتشــر فــي كافــة أنحــاء الســیلكون المنصــهر

  [2 ].ذرات متجاورة تتشارك معا في إلكترونات الغلاف الخارجي 4التركیب البلوري تحیط بها 

  

  [12] تطعیم شبه الموصل بذرة الانتیمون [ I -5 ]الشكل 
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-I6- الثنائیة  الوصلةPN :  

وهي عبارة عـن بلـورة واحـدة  ،حجر الأساس الذي تعتمد علیه أشباه الموصلات  PNتعتبر الوصلة 

وهـي سـالبة  Nوهـي موجبـة والجـزء الثـاني مـن مـادة نـوع  Pمن شبه موصل یكون جزء منها من مـادة نـوع 

الـى    Acceptorذرات مسـتقبلة و  الى النصف الأول مـن البلـورة  Donorsوتتشكل بإضافة ذرات مانحة 

یكــون موجـود بــین ســطحي   Barrierعلـى حــاجز   PNالنصـف الثــاني مـن البلــورة كمــا تحتـوي الوصــلة 

 الأكترونـات إمـاهـي   Nإذن فـان حـاملات التیـار فـي  النـوع   Pمع البلورة نـوع  N   الالتصاق للبلورة نوع

ل الالكترونــات القریبــة مــن ســطح الالتصــاق مــن فعنــد التصــاق البلــورتین تنتقــ ،هــي الفجــوات Pفــي النــوع 

  P.[5]لتملأ الفجوات الالكترونیة في البلورة نوع   Nالبلورة نوع 

I-7- منطقة الاستنزاف:  

أصل هذه التسمیة كون المنطقة خالیة الـى حـد مـا مـن حـاملات الشـحنة الحـرة بسـبب التطعـیم فانـه  

یوجد انحدرا فـي تركیـز الالكترونـات 
��

��
انحـدار فـي تركیـز الثقـوب و  فـي المنطقـة السـالبة 

��

��
إن وجـود هـذا  

النــوع مــن الانحــدار یــؤدي الــى انتقــال بعــض الأكترونــات الــى المنطقــة الموجبــة وكــذلك بعــض الثقــوب الــى 

فانـه یسـقط فـي  Pالمنطقـة السـالبة  ویمكـن تفسـیر هاتـه العملیـة بأنـه عنـد دخـول الأكترونـات الـى المنطقـة 

  N ویصــبح الإلكتــرون الحــر إلكترونــا تكافئیــا وكــذلك بالنســبة للفجــوات فعنــد دخولهــا الــى المنطقــةالفجــوة 

یترك Pالى  Nتقتنص إلكترونا حرا من بین الأعداد الكبیرة المحیطة بها أن كل إلكترون یعبر من المنطقة 

من الوصلة وكل فجوة  Nوراءه ایونا موجبا یمثل هذا الایون الموجب شحنة ثابتة موقعیا على حافة جانب 

بـذلك و  من الوصـلةP سوف تخلف وراءها ایونا سالبا على جانب  Nوتنتشر عبر الوصلة  Pتترك منطقة 

   PN.[5]سوف تظهر شحنتان مختلفتا الإشارة على جانبي الحد الفاصل في الوصلة 
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-8- I  الوصلةPN  في حالة الاتزان الحراري:   

إلـــى Nتنتقـــل بعـــض الالكترونـــات الزائـــدة فـــي المنطقـــة ) كهربـــاء أو جهـــد ( بـــدون وضـــع أي قـــوة خارجیـــة 

وتتشكل منطقة الاسـتنزاف أو منطقـة النضـوب  وتصـبح هـذه المنطقـة عازلـة بعـد  Pالمنطقة ذات الفجوات 

في حالة اتزان حراري ولكن عند ازدیاد درجة الحرارة تزداد  PNذلك تتوقف عملیة الانتشار فتكون الوصلة 

فـي   0.7Vهذه المنطقة وبالتالي ازدیاد الحقل الكهربائي حیث یكـون جهـد العتبـة فـي هـذه المنطقـة حـوالي 

التــالي تركیــز الإلكترونــات ) II. 5( ویبــین الشــكل.فــي الجرمــانیوم  0.3vو المــواد المصــنوعة مــن الســیلكون

  [6]الوصلة عند الاتزانوالفجوات في 

  

 [6].عند الاتزان  p/nالوصلة :[ I -6 ]الشكل 

-9-I  الاستقطاب في الوصلةPN :    

I-9-1- عنــد ربــط مصــدر جهــد علــى طرفــي وصــلة  :الاســتقطاب المباشــرPN  فــإن الفجــوات التــي

كــــذلك   ،ســــوف تتحــــرك مبتعــــدة عــــن الطــــرف الموجــــب Pتمثــــل حــــاملات الشــــحنات الأكثریــــة فــــي الطبقــــة 

الكترونات الحرة التي  تمثل حاملات الشحنات الأكثریة سوف تتحرك مبتعدة عـن الطـرف السـالب لمصـدر 

وفـي حالـة تسـلیط  ،الجهد مما یعني أن الفجوات والالكترونات الحرة سـوف تتحـرك باتجـاه الحـاجز الكمـوني
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لحــاجز نتیجــة تغلبهــا علــى أكبــر مــن جهــد الإعاقــة فــإن هــذا یعنــي أن الالكترونــات ســوف تعبــر ا

 [4 ].جهد الإعاقة وینتج عن ذلك مرور تیار كهربائي تعتمد قیمته على قیمة جهد الوصلة

  

  عند الاستقطاب المباشر

  

  دارة ثنائي یشتغل في حالة الاستقطاب المباشر 

 مـع القطـب الموجـب Nو مع القطب السـالب للمولـد

هـي الفجـوات التـي سـوف  p تسمى حالة لانحیاز العكسي فتكون حـاملات الشـحنات الأكثریـة فـي طبقـة 

فـي  أي مبتعدة عن الحاجز كـذلك فـإن حـاملات شـحنات الأكثریـة

هــذا "وهــي الالكترونــات ســوف تتحــرك باتجــاه الطــرف الموجــب للمصــدر أي مبتعــدة عــن الحــاجز

ة عمنظرة عا  

10 

أكبــر مــن جهــد الإعاقــة فــإن هــذا یعنــي أن الالكترونــات ســوف تعبــر ا

جهد الإعاقة وینتج عن ذلك مرور تیار كهربائي تعتمد قیمته على قیمة جهد الوصلة

عند الاستقطاب المباشر  P/Nالوصلة [ I -7] الشكل 

دارة ثنائي یشتغل في حالة الاستقطاب المباشر  [ I -8 ]الشكل 

  :PNالاستقطاب العكسي للوصلة 

مع القطب السـالب للمولـد  Pفتربط  PNتقوم بربط الجهد بطرفي الوصلة 

تسمى حالة لانحیاز العكسي فتكون حـاملات الشـحنات الأكثریـة فـي طبقـة 

أي مبتعدة عن الحاجز كـذلك فـإن حـاملات شـحنات الأكثریـة( تتحرك باتجاه الطرف السالب للمصدر 

وهــي الالكترونــات ســوف تتحــرك باتجــاه الطــرف الموجــب للمصــدر أي مبتعــدة عــن الحــاجز

  الأولالفصل 

 

 

أكبــر مــن جهــد الإعاقــة فــإن هــذا یعنــي أن الالكترونــات ســوف تعبــر ا) V(جهــد 

جهد الإعاقة وینتج عن ذلك مرور تیار كهربائي تعتمد قیمته على قیمة جهد الوصلة

الشكل 

الشكل 

I-9-2-  الاستقطاب العكسي للوصلة

تقوم بربط الجهد بطرفي الوصلة 

تسمى حالة لانحیاز العكسي فتكون حـاملات الشـحنات الأكثریـة فـي طبقـة  و

تتحرك باتجاه الطرف السالب للمصدر 

وهــي الالكترونــات ســوف تتحــرك باتجــاه الطــرف الموجــب للمصــدر أي مبتعــدة عــن الحــاجز   nالطبقــة
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یعني أن حاملات الشحنات سواءا� كانت فجوات او الكترونات لن تعبر الحـاجز ینـتج عـن ذلـك عـدم مـرور 

 ،الفجــوات فــيو  بقــة  تیــار كهربــائي بســبب وجــود حــاملات الشــحنة الأقلیــة والتــي تمثــل الإلكترونــات فــي الط

 ینــتج عــن عبورهــا الحــاجز مــرور تیــار كهربــائيو  فــان هــذه الشــحنات الأقلیــة ســوف تتحــرك باتجــاه الحــاجز

  [4 ].)الاستقطاب العكسي ( صغیر جدا یسمى بتیار الانحیاز 

  

  [4] في حالة الستقطاب العكسي P/Nالوصلة: [ I -9]الشكل 

  

  [4]دارة ثنائي یشتغل في حالة الاستقطاب العكسي  [ I -10 ]الشكل 
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I-10- انتیمون:  

-10- I 1- تعریفه:   

ذو لــون رمــادي ضــارب الــى  51عــدده الــذري  Sbیرمــز لــه بلرمــز  )semi-metal(هــو شــبه فلــز 

بنـدرة كعنصـر فیتوجـد  على شكل بلورات وكتل فضیة صغیرة صفائحیة الشكل على الكوارتز وجدتالفضي ی

التــي antiو monos اســمه مشــتق مــن الكلمتــین الیونــانیتین ،العــادة فــي عــروق حراریــة مائیةطلیــق وفــي 

ذو سـمیة معتدلـة یجـب التعامـل معـه  ،تفهو یتحد بسـهولة مـع معـادن اخـرى كالكبریـ "لیس وحده  "تعنیان 

  [7]. بحرص

  

  [7]معدن الانتیمون  [ I -11 ] -شكل
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-10- I 2- خصائصه:  

 g/mol 121.760  الكتلة الذریة

  مقیاس باولنج 2.05  لكهروسالبیةا

 pm 145   نصف القطر الذري

    pm 138  تساهمينصف القطر ال

    4d10 5s2  5p3[kr]              التوزیع الإلكتروني

 kj/mol 834  1طاقة التأین 

 kj/mol 1594.9   2طاقة التأین

 kj/mol   2440   3طاقة التأین 

  903.7-8           (K)  درجة الانصهار

  630.63) م°( 

 (°م)  1587 /  (K)  1860  درجة الغلیان

  مغناطیسیة معاكسة   طیسیةامغنال

  3  صلابة موس

  نظام بلوري ثلاثي  البنیة البلوریة 

  [8 ]جدول خصائص انتیمون  - -I 2-10الجدول

I-11- الإندیوم :  

I-11-1- تعریفه:  

ــــوُم عنصـــرٌ فلـــزيّ كیمیـــائي نـــادر، ونـــاعم إلـــى أبعـــد حـــد، ولونـــه أبـــیض فضـــي ولا یوجـــد هـــذا ا  لإِنْدیـ

یُستخدم الإندیوم لطلاء . یُستخرج معظم الإندیوم من خامات معینة من معدن الزنك. العنصر مستقلاً بذاته

لسُّــمْك، ویجعـل المحامــل ینتشــر الزیـت فــوق الإنـدیوم بطبقــة متسـاویة ا. محامـل الآلات ذات الســرعة الفائقـة
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وتُضَـاف كمیـات قلیلـة جـدًا  .الجرمـانیوم سریان الكهرباء داخل عنصـر الأندیوم یزید عنصر. تدور بسلاسة

إلى عنصر الجرمـانیوم لصـنع الترانزسـتورات التـي تُسـتخدم فـي أجهـزة الرادیـو والأجهـزة  الأندیوممن عنصر 

  ]8[ .الإلكترونیة

I-11-2- خصائصه:  

  )مقیاس باولنج1.78 (  لكهروسالبیةا

 pm 155  نصف القطر الذري

  15p25s104d  التوزیع الإلكتروني

  kJ / mol 558,3   1طاقة التأین 

  kJ / mol 1820,7  2طاقة التأین

  kJ / mol 2704  3طاقة التأین 

  درجة الانصهار
429,7485 (k�) 

 (°م) 156,598

  2072)  م°  ( /كلفن  2345(k)  درجة الغلیان

 xm = -5,1. 10-5 (مغناطیسي)  مغنطیسیة

 mol/3m 6-15,76 · 10  حجم المولي

  [9]جدول خصائص الاندیوم -I I -11 -2الجدول 

 

I-12- انتیمونید الاندیوم:  

https://www.marefa.org/%D8%A7%D9%84%D8%A5%D9%86%D8%AF%D9%8A%D9%88%D9%85
https://www.marefa.org/%D8%A7%D9%84%D8%AC%D8%B1%D9%85%D8%A7%D9%86%D9%8A%D9%88%D9%85


 III-Vأشباه النواقل  نة ع

 الانـدیوم) In( العنصـرینمصـنوع مـن 

أنظمــة المســتخدمة فــي  III-Vلــه فجــوة ضــیقة فجــوة أشــباه الموصــلات ینتمــي للمجموعــة 

میكرومتــر مــن الأطــوال  5-1حساســة بــین 

  

[1  

 PERETTI وLIU بواسطة العالمان 

 In Sbتم تحضیر سبائك  1952

رغم انها لم تكن نقیة جدا وفقا لمعاییر أشباه 

ولاحظ كیف یبدو  ،خصائص شبه الموصلات بشكل منهجي

In Sb  [10]عالیة جدا   

ة عمنظرة عا  

15 

   :تعریفه

مصـنوع مـن له مظهر قطع معدنیة فضیة رمادیة داكنـة  هو مركب بلوري 

لــه فجــوة ضــیقة فجــوة أشــباه الموصــلات ینتمــي للمجموعــة 

حساســة بــین انیتمونیــد الانــدیوم  أجهــزة كشــف ،تحــت الحمــراء

[13] مونید اندیومیانت  [ I -12 ] -شكل

  :تاریخه

بواسطة العالمان  1951عن المركب المعدني اول مرة في عام 

1952وفي عام  ،الذي أعطیا نطاق التجانس ونوع الهیكل وثابت الشبكة

رغم انها لم تكن نقیة جدا وفقا لمعاییر أشباه  Heinrich Welkerمتعددة  البلورات من طرف العالم 

خصائص شبه الموصلات بشكل منهجي كان ویلكر مهتما بدراسة

 In Sb حركة الكترونیةو  فجوة نطاق صغیرة مباشرة

  الأولالفصل 

 

 

I-12- 1- تعریفه

هو مركب بلوري 

لــه فجــوة ضــیقة فجــوة أشــباه الموصــلات ینتمــي للمجموعــة  )Sb(الانتیمــون و 

تحــت الحمــراء الأشــعة توجیــه

  [10]الموجیة 

I-12- 2- تاریخه

عن المركب المعدني اول مرة في عام  الإبلاغتم 

الذي أعطیا نطاق التجانس ونوع الهیكل وثابت الشبكة

متعددة  البلورات من طرف العالم 

كان ویلكر مهتما بدراسة ،الموصلات الحالیة

فجوة نطاق صغیرة مباشرة III-Vأن للمركبات 
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I-12- 3-خصائصه:  

I-12- 3-1- خصائص فیزیائیة:  

In Sb  ت عند تعرضه لدرجا ،مسحوق مع بریق زجاجيله مظهر قطع فضیة رمادیة داكنة او

مع أبخرة تركیبه الانتیمون  أكسیدیحرر و  ویتحللالانتیمون یذوب درجة مئویة  500حرارة تزید عن 

  ) ZINCBLENDE(كریستالي مكعب البلوري عبارة عن نظام 

I-12- 3-2-  الاكترونیةخصائصه:  

 In Sb  الكترون فولت  0.17عبارة عم اشباه موصلات ذات فجوة ضیقة ففجوة نطاق طاقته تبلغ

  .k( 80( الكترون فولت عند 0.23و كلفن 300 )k(  عند درجة حرارة

  الأندیوم انتیمویندالمحشورة بین طبقات من   الأندیومیمكن ان تعمل طبقة من طبقات انتیمویند 

  .كبئر كمي الألمنیوم

 فولت  مما یقلل من  0.5قادرة على العمل بجهد اقل من  انتیمویندندیوم أشباه الموصلات من أ

  [10]متطلبات الطاقة الخاصة بها 
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  :الفصل الثاني
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-1-ll المقدمة:  

 علینا دراسة النظام المتعلق بسلوكفي الفیزیاء الكمیة الفیزیائیة للمواد الصلبة  لدراسة خصائص 

 )الكترون- نواة، الكترون _نواة، الكترون_واةتفاعل ن(الإلكترونات حیث تتفاعل فیما بینها ومع الأنویة 

بینها تقریب ن على مجموعة من التقریبات م التي تعتمد) DFT(دالیة الكثافة نستعمل ي هذا الفصل سفو ،

   والتي سیتم استخدامها كجانب نظري في هذا العمل (Hohenberg-Khon) هوهنبارغ وكوهن

-2- II  معادلة شرودنجر للبلورة: 

حیث یوصف نظام ، للبلورات تعتبر معادلة شرود نجر هي منطلق كل الدراسات الكمیة للنظام الكوانتي

  [1]. المتفاعلة من أیونات وإلكترونات بالمعادلة التالیةالجسیمات 

  

  یمثل المؤثر الهاملتوني                                H : حیث

Ψ                                       :دالة الموجة                                                

    E                                      : طاقة النظام  

الهاملتوني الكلي للجملة مؤلف من الطاقة الحركیة لكل الجسیمات وطاقة التفاعل فیما بینها وعند 

  :بالشكل التالي  طاقة التفاعل مع الوسط الخارجي، عند غیاب الحقل الخارجي یكتب الهاملتوني الاقتضاء

 

هما مؤثرا الطاقة الحركیة للالكترونات والانویة على الترتیب، أما الحدود  ( Te, Tn) الحدین الأولین
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و   (Vn-n) نواة –و نواة (Ve-e)  إلكترون -إلكترونالأخیرة هي مؤثرات الطاقة الكامنة لتفاعل  الثلاثة

  (Ve-n)نواة  -إلكترون

  

 . ) الذرات( خاصة بالانویة αوβ خاصة بالإلكترونات، المعاملات j وi المعاملات 

M  ، m  ،كتل الالكترونات و الانویة على الترتیبZα e شحنة الانویة. 

  .βو αالمسافة بین النواتین  |��- ��	|

  .والإلكترونαالمسافة بین النواة |��- ��	|

  . jوi المسافة بین الالكترونین  |��- ��	|

  تكون مستقلة عن الزمنفي حالة السكون معادلة شرودینغر 

  

القیم E، ( أنویة+ الكترونات ( تمثل دالة الموجة وتتعلق بكل إحداثیات الجسیمات Ψ بحیث 

  .الذاتیة الموافقة

، أي أن معادلة شرودینغر بهذه اتمتغیر N (Z+1) 3 ذرة تحتوي  Nمعادلة شرودینغر ل 

  :منهاالمعادلة نذكر قریبات لتبسیط هذه الكیفیة مستحیلة الحل،لذلك وضعت عدة ت
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-2-II1 - اوبنهایمر_تقریب بورن): (Born-Oppenheimer  

أن  اوبنهایمر، حیث یفترض هذا التقریب_من اجل تبسیط الحل للمعادلة السابقة نستعمل تقریب بورن

 أنالنواة ساكنة بالنسبة للإلكترون وذلك نظرا لحركة الالكترونات السریعة جدا بالنسبة لحركة الانویة، أي 

 V��=cteوطاقة التفاعل بین الانویة ثابتة �T ≅0 الطاقة الحركیة للأنویة معدومة أمام حركة الالكترونات

  .[2]   

  :یصبح الهاملتوني الكلي بالصیغة التالیة

  

  :بهاملتوني الالكتروناتHeویسمى 

  

  :ومنه معادلة شرودینغر للالكترونات هي

  

الریاضیة المعروفة لذلك نستخدم تقریب آخر یسمى تقریب هارتري هذا التقریب لا یمكن حلها بالطرق 

عدة  المستخدم بكثرة في الكیمیاء الكمیة لدراسة الجزیئات والذرات، بینما في الجسم الصلب فتستعمل فوك،

   درستنا المعتمد علیها في طرق حدیثة وأكثر دقة وفعالیة مثل نظریة دالیة الكثافة
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-2- II 2-  فوك تقریب هارتري:  

منفرد  یعتمد هذا التقریب على نموذج الإلكترون المستقل، حیث افترض هارتري أن كل إلكترون یتحرك

وبالتالي ) نموذج الالكترونات الحرة،(في الحقل المتوسط المتولد عن الأنویة وباقي الالكترونات الأخرى 

المشكل لدینا یتغیر من عدد كبیر من الالكترونات إلى إلكترون وحید، و یكتب الهاملتوني للجملة  یصبح

  ]4[و] 3[بـ 

  

   :حیث 

  

  iهامیلتونیان الاكترون  Hiیمثل    

  

  : المعادلة التالیة ومنه 

  

�R	: حیث  kفي حقل الانویة  iتمثل الطاقة الكامنة للإلكترون 
   kیمثل موضع الانویة �
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   .1) 9(ونكتب المعادلة 

  

  :یمكن التعبیر على الكمون الفعال على انه مجموع لهذه التوزیعات بالعلاقة

  

  إذن بإضافة الكمون الفعال لمعادلة شرودینغر للالكترونات نجد

  

  .دالة الموجة للإلكترون المستقل: Ѱi(r) حیث

  : الالكترونات على الشكل تكتب دالة الموجة الكلیة للجملة كجداء دوال الحالة لكل

  

  : وتكتب الطاقة الكلیة للجملة كمجموع الطاقات الموافقة لكل حالة الكترونیة
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بین فوك أن الدالة الموجیة لهارتري لا تحترم مبدأ استبعاد باولي، فقام بتحسین نموذج 1930في عام 

 Nإلكترون على Nاحتمال لوضع Nǃوذلك بإدخال مبدأ السبین لنظام الالكترونات بحیث توجد  هارتري

  [5] موضع

  

  : مثلا أول إمكانیة هي

  

  :وثاني إمكانیة هي 

  

 .حد لنفس النوعNǃعند تطبیق كل التبدیلات نحصل على 

لتصبح بشكل محدد ) - (و (+) هي مجموع كل الحدود مع الأخذ بعین الاعتبار الإشارتین  دالة الموجة 

  محدد سلاتر یدعى

  

والمعامل 
�

√�!
  .و یسمى ایضا ثابت التعامد هو معامل التقنین 
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 .ومن بین الصعوبات التي تصادف حساب بنیة عصابات الطاقة هو تحدید الكمون داخل البلورة

  : بالعبارة التالیة ي فوكر معادلة هارت تكتبفمعادلة شرودینغر بعد تصحیح فوك 

  

وتقریب هارتري فوك هو كمون التبادل الذي یعطى   اوبنهایمرالحد الذي أحدث الفرق بین تقریب 

  :بالعلاقة

  

  

II -3-  نظریة دالیة الكثافة:  

 .المفهوم الأساسي لنظریة الكثافة الوظیفیة هو انه یمكن التعبیر عن طاقة نظام الكتروني بدلالة كثافته

E = E(ρ)                                                       (1.21)       

II -3- 1-  مبدأ نظریةDFT :  

مسالة أحادیة الجسیمة  هو إعادة صیاغة المسالة الكمومیة وتحویلها من مسالة نظام متعدد الجسیمات إلى

عن طریق التخلي عن التعامل مع دالة الموجة والاستعانة بدالیة الكثافة الالكترونیة التي یمكن قیاسها 

التي  عددا لمتغیراتمتغیرات فقط وجعلها كقاعدة للحساب، والدافع وراء هذا هو تقلیل  3مخبریا ذات 
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الهدف الرئیسي لنظریة دالیة الكثافة هو التنبؤ بطاقات الارتباط الموجودة بین الذرات و تدخل في الحساب 

  [6] بالاعتماد على مبادئ میكانیكا الكم 

طریقة  ، حیث تعتمد )وفیرمي - توماس(على ید العالمان 1927ظهرت الفكرة الأساسیة لهذه النظریة عام 

 توماس فیرمي على نموذج إحصائي لتقریب التوزیع الالكتروني حول الذرات، هذا النموذج أعطى صورة

عن إمكانیة الاعتماد على الكثافة الالكترونیة لحساب الطاقة الحركیة، لكن هذا النموذج أعطى نتائج 

  [7]  . تباط بین الالكتروناتلأنهما أهملا الار  ضعیفة

 بوضع القاعدةKohn) ( وكوهنHohenberg) (قام كل من العالمان هوهنبارغ 1964 في عام 

الأساسیة للنظریة من خلال نظریتهما التي أثبتت إمكانیة استغلال الكثافة في حساب خصائص النظام، 

  .واوجد تطبیقا لهابقیت من غیر تطبیق إلى أن أكمل العالم كوهن ما بدا به  لكنها

II -3- 1-1 - كوهن -نظریة هوهنبارغ:   

 كوهن قابلة للتطبیق على أي نظام من الجسیمات المتفاعلة و تتلخص في نظریتین - نظریة هوهنبارغ

 :هما

 تعتمد على اخذ الطاقة الكلیة لنظام الالكترونات المتفاعلة في كمون خارجي : النظریة الأولى -أ

  :ومنه   �) (�كمون الانویة هو دالیة وحیدة لكثافة الالكترونات  ����

  

�) 	����(r)dr (� ⨜ :نواة - یمثل تفاعل إلكترون  
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F [(�)] لى انها دالة وحیدة من اجل اي نظام متعدد الالكترونات كوهن وتعرف ع_دالة هوهنبرغ هي

  : كتابتها على الشكل ویمكن

   

T[(�)] الكترون، لكن لم تعرف - طاقة التفاعل الكترون   [(�)]����للنظام الالكتروني، الطاقة الحركیة

  .النظریة العبارة التحلیلیة لهذین المقدارین هذه

 تنص على أن الكثافة الالكترونیة للحالة الأساسیة توافق اقل قیمة للطاقة، وكل : النظریة الثانیة -ب

  :الإلكترونات كالتالي خصائص الحالة الأساسیة هي دالیة لكثافة

   

  كثافة الحالة الاساسیة��        

كوهن یمكننا من تحدید الطاقة الكلیة وكثافة الشحنة للحالة الأساسیة من اجل  - تحدید دالة هوهنبارغ

  خارجي معطى لكن للأسف هذا ما عجزت عنه النظریة كمون

II -3- 1-2 - شام -معادلة كوهن: (Kohn-Sham)   

 من خلال وضع معادلات محاكیة لمعادلة(DFT) بتطویر نظریة ) كوهن وشام (كل من  قام

حیث تلخصت فكرتهما بتحویل . شرودینغر بهدف تحدید الدوال الموجیة التي توافق اقل قیمة للطاقة الكلیة

تتحرك الالكترونات  غیر متفاعلةجملة الالكترونات المتفاعلة ضمن الكمون الحقیقي إلى جملة افتراضیة 

ولها نفس ) ����(الأخرى  الناشئ عن جمیع الانویة والالكتروناتKohn-Sham) (فیها ضمن كمون

  ]6[. شرودینغر للجسیم عن طریق حل متسق ذاتیا لمجموعة من معادلات إیجادهاوالتي یتم r(ρ( الكثافة
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  (I. 22). ولخصنا هذا في المعادلة 

  

  :بالتالي 

  

  i  للإلكتروندالة الموجة   :  Ѱ�(r) 

كمون الانویة :  ����(�) 

:هارتي یعطى بالعلاقة  كمون   :			��(r) 

II -3- 1-3-  شام  –حل معادلة كوهون  

         

  النظام الفعال للاكترونات الغیر متفاعلة في كمون فعال الذي هو كمون النظام الحقیقي یكون

  

هارتي یعطى بالعلاقة التالیة كمون     :			�� 

  

كمون الانویة  :  ����	و	���� 
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  كمون التبادل والترابط یعطى بـ:��� 

  

  : ومنه 

  

  :فیمكن كتابة معادلة كوهن شان كالتالي

  

  :    حیث 
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   [7] شام-حل معادلة كوهنخوارزمیة -] II ] -1 الشكل

II -4- 1- التقریبات :  

II -4- 1- تقریب كثافة الموضع( The Local Density Approximation) LDA     

كنظام  وقد اعتبرا نظام الالكترونات اللامتجانس1965 طرح هذا التقریب من طرف كوهن وشام في ،

  8] [ : ارتباط بالمعادلة التالیة_وتكتب طاقة تبادل  متجانس محلیا

  

  )1.34(كما هو موضح في المعادلة  قسمینارتباط تقسم إلى - مع العلم أن طاقة تبادل
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II -4-2- التدرج المعمم قریبت GGA )Approximation Generalised Gradient(:  

 هذا التقریب هو تصحیح لتقریب كثافة الموضع حیث یتجاوزه في الدقة ویضیف في اعتباراته تغیرات   

تكتب عبارة الطاقة على الشكل    	(�	)ρ		∇ عبر تدرج الكثافة الالكترونیة �) (�  كثافة الالكترونات

  [9] :التالي 

  

  

II -5- طریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل FP-LAPW  :  

 وبعد العدید من التعدیلات التيAPW طریقة الموجة المستویة م طورسلاتر 1937في عام 

 FP-LAPW المستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل، أصبحت تسمى بطریقة الأمواج ] أجراها اندرسون

النحل  المسمى كمون خلیة-tin Muffinمن أجل كتابة الكمون البلوري قدم سلاتر تقریب لهذا الكمون

حسب هذا التقریب یكون الكمون متناظر كرویا داخل الكرات  )1-37(و) 1.36(والممثل في المعادلتین 

  ]11[و] 10[ . [U(r)=U0] ثابت بالخارج ویكون rs[U(r)]  ,   قطرها التي

 U0]=0[ومنه یكتب  تساوي الصفر U0 ولتبسیطها یمكن اختیار الطاقة المحسوبة بحیث تكون 

  : الكمون على الشكل التالي

1-36)(  
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  ].التي وضعها سلاترAPWالتي هي أساسا تحسین لطریقة LPAWقبل البدأ في طریقة 

  . APW  نتطرق أولا الى طریقة

II -5-1- طریقة الأمواج المستویة المتزایدة : (APW )   

 وذلك لإیجاد حلول لمعادلةAPW طریقة الموجة المستویة المتزایدة ، م1937 نشر سلاتر في 

 ولكتابة دالة الموجة للإلكترونات أخذAPW شام في مخطط ،_معادلة كوهن ألانالإلكترونات التي تكافئ 

والذي یقسم ) خلیة النحل،(ما یسمى كمون  أو M.Tسلاتر شكل دالة الالكترونات الخاصة بكمون 

  (37-1) :المحیط بالذرات الى منطقتین الشكل الفضاء

  .تشمل كل من الأنویة والإلكترونات شدیدة الارتباط بهاM.T داخل ،  :المنطقة الأولى

  ]12[  المنطقة الإقحامیة تحیط بالكرات، وتشمل الإلكترونات ضعیفة الارتباط بالأنویة  :المنطقة الثانیة

  

  ]12[ M.Tشكل كمون  -] II ] -2 الشكل

  M.Tیمثل نصف قطر  rα حیث

  : والذي یعطى بالعلاقة
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                       (1-37)  

  .تمثل حجم الخلیة الموحدة:  Ω: حیث  

Ylm    : الكرویة) التوافقیة(الدالة الهرمونیة  

CG    :معاملات النشر  

 :وحلول معادلة شرودینغر تكون   

  M.  حلول شعاعیة داخل الكرة :أولا - 

  .موجة مستویة في المنطقة الإقحامیة: ثانیا  - 

  : هي الحلول المنتظمة لمعادلة شرودینغر للجزء الشعاعي الذي یكتب)  Ul(  في حین أن

  (1-38)  

 V(r) الخاص بالكمون الكروي ویمثل الجزء EL في حین أن الدالة الشعاعیة ، تمثل الطاقة الخطیة

تكون معامدة لكل الحالات الذاتیة القلبیة تنتهي شروط التعامد عند حدود  38-1)) (العلاقة  المعرفة في

وتصبح معادلة شرودینغر  E2 وE1لموافقة للقیم الذاتیة  U2 و U1 أجل الدوال الشعاعیة من M.Tالكرة 

  :كالتالي 

                        (1-39)  
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على سطح الكرة تنشر المعاملات على سطح الكرة تنشر المعاملات  ϕ(r )  ولضمان استمراریة الدالة

Alm الخاصة بدلالة المعاملات CG  بالأمواج المستویة في المنطقة الإقحامیة المعاملات الطاقویة EL 

   :بعد الحسابات الجبریة نحصل على  APWالطریقة  معاملات التغایر فيسمى ت

         (1-40) 

 الدوال الذاتیة المعرفة ب: G  تصبح متوافقة مع الدوال الشعاعیة في كرة M.Tوبالتالي نتحصل 

   APWS.على دالة أساسیة 

  الدوالAPWS هي حلول لمعادلة شرودینغر داخل كرة T.Mالموافقة للطاقة  EL  اي نتحصل

   G . على عصابة الطاقة الموافقة للمعامل

  في الطریقة APWظهرت مجموعة من الصعوبات خاصة في الدوال   UL(r)   وذلك لأن في

 هذه

وبالتالي الدوال  M.Tتكون معدومة على سطح كرة   Uα(rα) قیم Alm الحالة نقصان المعاملات

المستویة في المنطقة البینیة، ولحل هذا المشكل أدخل تكون منفصلة عن الدوال الموجة  الشعاعیة

 كولینغ

ترتكز أساسا  APW مجموعة من التغییرات على طریقة الأمواج المستویة المتزایدة5] [وأندرسون 

مع امتلاكها مشتقات   UL(r) بترتیبات خطیة M.T خارج كرة ϕ(r) تمثیل الدالة الشعاعیة على

  FP-LAPW .سمیت بطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا L(r)           U̇ بالنسبة للطاقة

  [14]و  [13]
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 [14] ي لشبكة مربعة ثنائیة الأبعادر كمون بلو ] II ]  -3 الشكل                  

 (a  )                   كمون كلي, (b )                           كمون  muffin-ti  

II -5-2- مبدأ طریقة  : FP-LAPW  

على  تكونM.T الدالة الأساسیة داخل كرة FP-LAPW في طریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا 

للطاقة،  بالنسبة   L(r) Ylm(r) U̇ وتمتاز باشتقاق Ylm(r)   UL(r) شكل ترتیبات خطیة للدالة الشعاعیة

  :تخضع لشرط التالي   والدالة APW (II-3)تعرف مثل دالة الطریقة ،  الدالة

                    (1-41)  

هذه الدول  أي استمراریة M.Tمضمونة الاستمراریة على سطح كرة  L U̇ و ULفي حالة اللانسبیة الدوال 

 إذن دالة الموجة المستویة المتزایدة) M.Tخارج كرة ،(مع الموجة المستویة في المنطقة البینیة 

)(LAPWS  تصبح دالة أساسیة للطریقة :FP-LAP  
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(1-42)  

  Alm لها نفس طبیعة المعاملات  L U̇ الموافقة للدالة BLM المعاملات أي

 داخلAPW ,تكون الموجة المستویة الوحیدة في المنطقة الإقحامیة مثل حالة الطریقة ،LAPWS الدوال 

 E عصابة الطاقةقلیلا عن   EL باختلافAPWS أفضل من الدوال LAPWS الدوال M.T كرة 

یمكن أن تنشر على الدالة المشتقة   E والدالةAPWS الترتیبات الخطیة تنتج أحسن دالة شعاعیة 

  :بالشكل EL والطاقة

                              

(1-43) 

  یمثل الخطأ الرباعي الطاقوي E-EL( 0(2 أي

 استمراریة دالة الموجة على سطح كرةتضمن FP-LAPW طریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا 

.M.T  

II -5-3- دور الطاقات الخطیة  

 ولكنM.T متعامدان مع الحالات القلبیة بدقة متناهیة على سطح كرة  L U̇و  UL  الدوال الشعاعیة

 ،ومن جهة أخرى نأخذ خطر l هذه الشروط لیست كافیة عندما تكون الحالات القلبیة موافقة لنفس القیمة
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 إذن الدوال الغیرAPWالخلط بین الحالات نصف القلبیة مع حالة التكافؤ فهو غیر معالج في الطریقة 

،في هذه   ELة یلزم اختیار دقیق للطاقFP-LAPW معامدة لأي حالة من الحالات القلبیة في طریقة 

أحسن حل یكون باستخدام النشر على مدارات  ELمن غیر الممكن إجراء الحسابات دون تغییر  الحالة

مع العلم أن هذه الخاصیة غیر واردة في كل ، M.T فقط ویختار أكبر نصف قطر ممكن لكرة  الموضع 

یجب أن تعرف على أنها مستقلة عن  ، EL أنه یجب الملاحظة أن مختلف الطاقات الخطیة الى ،البرامج

 .بعضهاالبعض

  .1 یمكن أن تختار عصابة الطاقة الموافقة لنفس العصابة ELلإجراء حساب دقیق جدا للبنیة الإلكترونیة، 

II -5-4- برنامج Wien2K:  

 Wien2K ،في دراستنا استخدمنا طریقة الموجة المستویة خطیا المدمجة في برنامج 

 :  )II 4-( البرنامج یشمل مجموعة من البرامج الفرعیة المنفصلة الشكل

 : NNیحدد هذا البرنامج المسافة بین كل ذرة وجوارها الأقرب كما یساعد في تحدید أقطار الذرات. 

 : LSTARTیولد هذا البرنامج الكثافة الذریة ویحسب الفرق في طاقة المدرات وبالتالي یحسب بنیة 

  .عصابات الطاقة

 : SYMMETRY النقطیة لمواقع الخاصة بالذراتیولد عملیات التناظر في الجملة ویحسب المجموعة 

  .یولد المعامل الأساسي لهرمونیة الشبكة وحساب مصفوفة الدوران الموضعي

 : KGEN یولد المكعباتKفي منطقة بریلوین.  

 : DSTART یولد الكثافة الأولیة لبدایة دورات الحساب الذاتيSCFالمنتجة من الكثافة الذریة والمولدة 

   LSTART. من
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  :محددة في النقاط التالیةSCFفي حین أن دورات الحساب الذاتي 

: LAPW0یولد الكمون انطلاقا من الكثافة.  

: LAPW1حساب عصابات التكافؤ القیم الذاتیة والأشعة الذاتیة.  

: LAPW2حساب كثافة التكافؤ من الأشعة الذاتیة.  

: LCOREحساب الحالات القلبیة والكثافة.  

: MIXER[15] .ة الداخلة والخارجةیخلط الكثاف    
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  Wien2 [15].بنیة برنامج ]- II ] -4 الشكل
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-1-III المقدمة:  

 لأنها النواقل لأشباهالكیمیائیة و  من الباحثین في السنوات الأخیرة بدراسة الخصائص الفیزیائیة الكثیراهتم 

النواقل التي  أشباهیجب تنشیط  الأجهزةهذه  أداءتدخل في كثیر من التطبیقات التكنولوجیة ولتحسین 

 تطبیقاتها بالتعدیل في خصائصها الفیزیائیة والكیمیائیةتدخل في تركیبها بذرات خارجیة تعطیها تطور في 

  .الكهربائیةو  الضوئیةو 

ستخدمنا النهج الحسابي للمبدأ الأول القائم على نظریة الكثافة الوظیفیة المستقطبة تدورًا ا في هذا العمل،

،  wien2kباستخدام برنامج   )In1-xMxSb (M =Fe , x=0.5((شبه المعدني لسبائك  وتوقعنا السلوك

الهیكلیة والإلكترونیة والمغناطیسیة لهذه البلورات تتم دراسة الخواص  . xمن أجل التراكیب المختلفة 

منشطه  InSbأنتیمونید الإندیوم  لعینیة البنیویة الخصائص بدراسة الفصل هذا في قمنا ،المكعبة الثلاثیة

 طاقة , المادة قسوة ,فضاء الخلیة (هذا المركب ل البلورة أبعاد دیدتح یتم حیث In1-xFexSbبالحدید 

  ).الحالات كثافة, العصابات بنیة ( الالكترونیة والخصائص , ) الخ....الربط

   WIEN2K   باستعمال برنامج دقیق بشكل متماسكة حلقة شكل في وتنفیذ الحساب نبدأ

الموجة خصائص المرونة استخدمنا طریقة  و  لدراسة الخصائص البنیویة، الإلكترونیة، المغناطیسیة

وتم إجراء هذه الحسابات في إطار نظریة  ، )( FP-LAPW  الكامل المستویة المتزایدة خطیًا والكمون

    Wien2k المدمجة في برنامجو الإلكترونیة  (DFT) دالیة الكثافة

  )U= 6 eV(  حیث أنه لحسا ب كمون تبادل ارتباط استخدمنا التقریب) ( GGA-WC  مع أخذنا لحد

   =MT 10 Lmaxاختیارنا قیمة العزم الزاوي و  لدالة الموجة داخل الكرة  ،كما أخذ التقریب النسبي هیبارد

  Fe,In ,Sb للعناصر (u.a)2.5  لكل ذرة في التقریب هو    M.T :وتم اختیار أنصاف أقطار كرة  
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-2-III الخصائص البنیویة:  

جدا لدراسة اي مادة لانها تتیح لنا استخدام النتائج المتحصل علیها في حساب الخصائص البنیویة مهم 

   .تحدید الخصائص الفیزیائیة الاخرى

وكذا حساب  Eهذا الحساب یهدف الى تحدید حجم الخلیة عند التوازن الموافق للحد الانى من الطاقة 

  .ومشتقه الاول بالنسبة للضغط Bمعامل الانضغاطیة 

   X=0.50من اجل  Feمنشط بذرات  InSbیبین البنیة البلوریة لمركب  التالي) 1-3(الشكل 

  

  ]In0.5Fe0.5Sb. ]1البنیة البلوریة للمركب  :)1-3(الشكل 

في الحالة  InSbو للمركبین Å(a(لقد تم حساب طاقات الحالة الاساسیة كدالة لثابت الشبكة البلوریة 

In1-xFexSb  الفیرومغناطیسة)FM ( في تقریبGGA  الشكل المبینة في)اما النتائج المتحصل )2- 3 

 B'والمشتقة الاولى لمعامل الانضغاطیة   Bومعامل الانضغاطیة   Å(a(علیها لثابت الشبكة البلوریة 

  )1-3(الجدول مدونة في 
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  ]2[. بدلالة الحجم In0.5Fe0.5Sb و InSbتغیرات الطاقة الكلیة للمركبین :)2-3(الشكل 

         Å(a            B             'B( المركب    

   الطریقة

InSb    

  

In0.5Fe0.5Sb         

6.5555,  6.464ɑ,  6.36ɑ, 6.479b,  

6.629c    

 

                 23.953131 

42.4612,  

37.368c 

 

31.5143 

4.0525, 

4.452c 

 

3.4206 

GGA-

WC    

GGA-

WC    

       

 والمشتقة الاولى Bومعامل الانضغاطیة   Å(a(الشبكة البلوریة قیم كل من  ثابت  ):1-3(الجدول 

  .InSbو Fe0.5 Sb 0.5 In   لمركبین ل  B'لمعامل الانضغاطیة  

یتم تحدید الاستقرار الدینامیكي الحراري لتخلیق السبائك بواسطة طاقة التشكل من العلاقة التالیة

  

 

 



  النتائج والمناقشة  الثالثالفصل 

 

46 
 

-3-III الخصائص الالكترونیة:  

 In0.5Fe0.5Sb  في هذا الجزء سنقوم بعرض ومناقشة عصابات الطاقة وكثافة الحالة الكلیة والجزئیة

 .مع تحدید الطبیعة الالكترونیة لهذه المادة ولدراسة الطبیعة الالكترونیة لهذا المركبللمركب 

سنقوم بتحدید مساهمة كل المدارات الالكترونیة للذرات المشكلة لهذا المركب في المجال الطاقوي 

 FP-LAPWتحصلنا على عصابات الطاقة في النقاط عالیة   eV8الى  - eV8 المحصور بین

  باستخدام طریقة الامواج المستویة المتزایده خطیا والكمون الكامل 

التناظر في منطقة  In0.5Fe0.5Sb  المعرفة في فضاء الشبكة المعكوسة والممیزة GGAفي تقریب  

  )3- 3(الشكل بنقاط عالیة التناظر موضحة في  بریلیون الاولى للمركب

 

  ]In0.5Fe0.5Sb .]3 للمركب منطقة بریلوین الاولى مرفقة بنقاط عالیة التناظر :)3-3(الشكل 

1-3-III- نتائج المتحصل علیها لعصابات الطاقة لسبین الهذا الجزء نعرض  في :عصابات الطاقة

  InSbلمركب ا في Feمع وضع عنصر الحدید   InSbو In0.5Fe0.5Sbاعلى لكل من المركبین 

الفیزیائیة وهذا مایؤثر على الخصائص  .Egنلاحظ تغیر في وضع عصابات الطاقة واختفاء فجوه الطاقه 

لسبین اعلى كما هو بالنسبة   للمركب حیث تغیرة طبیعته واصبح یسلك سلوك معدن بدلا من شبه موصل

  )4.3(الشكل موضح في 
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                                In0.5Fe0.5Sb  سبین اعلى للمركب/ ب                   InSb للمركبسبین اعلى / ا

  InSbو In0.5Fe0.5Sb لسبین اعلى للمركببنیة عصابات الطاقة  :)4.3(الشكل 

 -3-III 2- ثافة الحالات الكلیةك )DOS ( والجزئیة )TDOS(:  

تاثیرها و  مقدار فیزیائي مهم بواسطته نفهم الحالات الالكترونیة في المادةكثافة الحالات الكلیة والجزئیة هو 

تسمح لنا كثافة الحالات في التعرف على اغلب خصائص خصائص النقل الالكتروني . الخصائص على

في تقریب .انتقال الشحنة عبر المداراتو  الروابط الالكترونیة في المادة طبیعةویمكن من خلالها معرفة 

GGA  حساب كثافة الحالات الكلیة تم)DOS ( والجزئیة)TDOS ( للمركبینIn0.5Fe0.5Sb وInSb 

  .بالنسبة لسبین اعلى وسبین اسفل

  InSb للمركب) DOS(نى التالي كثافة الحالة الكلیة یمثل المنح -  
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 InSbكثافة الحالة الكلیة للمركب  :)5.3(الشكل 

كما هو مبین في تتغیر كثافة الحالة الكلیة والجزئیة في المركب  Fe بذرة الحدید InSbبتنشیط مركب  

  :المخططات التالیة 

  

  Sb In0.5 Fe0.5 Sb1 والجزئیة لذرةكثافة الحالة الكلیة للمركب  :)6.3(الشكل    
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  Sb In0.5Fe0.5 In1 والجزئیة لذرة كثافة الحالة الكلیة للمركب :)7.3(الشكل 

  

  Sb In0.5Fe0.5 In2والجزئیة لذرة  كثافة الحالة الكلیة للمركب :)8.3(الشكل 
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 2Fe و1Fe و 1Sb والجزئیة لذرة Sb In0.5Fe0.5كثافة الحالة الكلیة للمركب  :)9.3(الشكل 

  

   In2و Fe2و Fe1والجزئیة لذرة  Sb In0.5Fe0.5 كثافة الحالة الكلیة للمركب :)10.3(الشكل 
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     In1و Fe2و Fe1والجزئیة لذرة  Sb In0.5Fe0.5 كثافة الحالة الكلیة للمركب :)11.3(الشكل 

  

 Sb In0.5Fe0.5 للمركب  sو pفي المدارین  Fe2كثافة الحالة الجزئیة لذرة  :)12.3(الشكل 
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للمركب  g2t-dو eg- dستویین الذریین في الم Fe2كثافة الحالة الجزئیة لذرة  :)13.3(الشكل 

Sb In0.5Fe0.5  

  

للمركب  t2g-dو d  - egفي المستویین الذریین  Fe1كثافة الحالة الجزئیة لذرة  :)14.3(الشكل 

Sb In0.5Fe0.5  

من خلال ملاحظة منحنیات الكثافة الالكترونیة الكلیة او الجزئیة للمركب ككل او لكل ذرة تدخل في 

یزید في الكثافة  Feبذرة الحدید  InSbأنتیمونید الإندیوم فاننا نستنتج تنشیط مركب  ،تركیب هذا الجزئ
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بالتغییر من طبیعه المركب من مادة الالكترونیة لعصابات التكافؤ مما یؤثر على خصائصها الفیزیائیة 

  شبه ناقله الى مادة نصف معدنیة 

-4-III الخصائص المغناطیسیة:  

)  Total(حیث تم حساب العزم المغناطیسي الكلي ) FM(في عملنا هذا تم دراسة الحالة المغناطیسیة  

 الجدول التالي المبینة في GGAفي السبین اعلى في حالة دالة الموجة النسبیة باستخدام التقریب والجزئي 

  .Sb In0.5Fe0.5 للمركب 

)mSb )Bμ الطریقة         

  

mIn )Bμ(

  

mFe)Bμ(   العزم

المغناطیسي 

 الكلي        

  المركب      

GGA 0   0 -  - 0         InSb 

           GGA 1.34669-    0.45636-   2.93437-   27.56592 -   Sb In0.5Fe0.5 

  Sb In0.5Fe0.5 و InSb   للمركبینقیم العزم المغناطیسي الكلي والجزئي ): 2- 3(الجدول 

  في المركب) Fe(انطلاقا من الجدول لاحظنا مساهمة كبیرة للعزم المغناطیسي لذرات الحدید  

 Sb In0.5Fe0.5 الكترونات التكافؤ في ذرة الحدید  وهذا یعود الى  
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  :عامة خلاصة

مخدر بعنصر  InSbالالكترونیة والمغناطیسیة للمركب و  في هذا العمل قمنا بدراسة الخصائص البنیویة

 معتمدین على طریقة الامواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل المدمجة في برنامج  Feالحدید 

K2WIEN  في الاطار العام لنظریة الكثافة وذلك في التقریبGGA.  

  النتائج المبدئیة لعملنا هذا مبینه كما یلي

یصبح  Feهو مركب شبه موصل له عزم مغناطیسي معدوم بتخدیره بعنصر الحدید  InSbالمركب 

ویتحول من شبه موصل الى نصف معدن عزمه المغناطیسي  Sb In0.5Fe0.5 هومركب صیغته 

 وزمرة تناظر فضائیة من نوع یمتاز ببنیة بلوریة  الكیمیائیة - μB( 27.56592( .بالنسبه لسبین اعلى هو

)m43-( F.  

كانت  Sb In0.5Fe0.5 للمركب B'ومشتقته الاولى  Bلمعامل الانضغاطیة النتائج المتحصل علیها 

نتحصل على  Feحیث وجدنا انه بتخدیر المركب الاخیر بعنصر الحدید  InSbمختلفة مع المركب 

من الصناعات  الكثیرمركب اقل صلابة لاكنه یتحول الى عنصر نصف معدني یمكن استعماله في 

كما حساب  .له عزم مغناطیسي أن بالإضافةعصابة التكافؤ لما له من كثافة الكترونیة في  التكنولوجیة

ونظرا لغیاب النتائج التجریبیة  .مستقر طاقویا Sb In0.5Fe0.5قیمة طاقة التشكل ووجدنا ان المركب 

  والحسابات النظریة ممكن اعتماد هذه النتائج كمرجع للدراسة 

یسلك سلوك نصف معدن في الحالة  Sb In0.5Fe0.5اما الخصائص الالكترونیة فوجدنا ان المركب  - 

النقل في جمیع و  معدومة لتداخل عصابات طاقة التكافؤ Egالسبین الاعلى وقیمة الفجوة  فيالاساسیة 

  .النقاط
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  Sb In0.5Fe0.5و InSbبالنسبة للخصائص المغناطیسیة تم تحدید العزم الكلي والجزئي للمركبین  - 

والالكترونات فوجدنا ان المركب الاخیر یمكن استعمالة في مجال السبین الالكتروني  GGAفي التقریب 

  .(spintronics/magnetoelectronics) المغناطیسیة
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 : الممخص

النواقل  أشباهشمل عموميات عن  جزء نظري: أساسين نجزئييتطرقنا الى  في ىذا العمل
III-V  ستخدمنا االمتزايدة خطيا، و جزء تطبيقي المستوية  والأمواجالى دالية الكثافة  ةبالإضاف

وتوقعنا السموك النيج الحسابي لممبدأ الأول القائم عمى نظرية الكثافة الوظيفية المستقطبة فيو 
من أجل التراكيب  ،wien2kباستخدام برنامج  In1-xMxSb (M=Feشبو المعدني لسبائك)

تتم دراسة الخواص الييكمية والإلكترونية والمغناطيسية ليذه البمورات المكعبة  x=0.5المختمفة 
 والحصول عمى النتائج ومناقشتيا. الثلاثية

 الكممات المفتاحية: 

سموك شبو المعدني  –دالية الأمواج المستوية المتزايدة خطيا  –دالية الكثافة   -أشباه النواقل 
 .In1-xMxSb (M =Fe , x=0.5) - wien2k)) لسبائك

Résumé : 

Dans ce travail, nous avons touché deux parties principales, une partie théorique : 
inclure des généralisations sur les semi-conducteurs III-V En plus de la fonction de densité 
et des ondes planes augmente linéaire, et partie pratique prédit le comportement semi-
métallique des alliages  (In1-xMx Sb (M =Fe  (  applique programme WIEN2K, pour 
compositions x=0,5 . 

Les propriétés structurelles, électroniques et magnétiques de ces cristaux cubiques 
ternaires. 

les mots clés: 

Semi-conducteurs - Fonctions de densité - Fonctions d'onde planes à croissance linéaire - 

Comportement semi-métallique des alliages ((In1-xMxSb (M = Fe, x = 0,5) - wien2k). 

 


