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انحًس لله انص٘ جعم انحًس يفزبحبً نصكطِ ٔذهق الأشيٛبء َبغةيخ ثحًيسِ  

ِّ يٍ اؼيًّ انًحًيٕز،  ًِ ٔشكطِ، ٔانصلاح ٔانؽلاو عهٗ َجّٛ محمد انًشزق اؼ

 ٔعهٗ آنّ انطبْطٍٚ أٔنٙ انًكبضو ٔانجٕز.

ٔثعس فلا ٚؽعُٙ ثعس الاَزٓبء يٍ ْصا انجحيث لالا أٌ اعجيط عيٍ جعٚيم  

  ٘ ٙ  ضؼيبنزٙ انيسكزٕض يعيط احًيس عجيس  شكط٘ ٔرةسٚط٘ لانٗ أؼزبش ٔيشطف

انؽييزبض ٔانييسكزٕض احًييس يحًييٕز عجييس انهطٛييلإ نزفعييهٓى ثبلإشييطا  عهييٗ 

انطؼبنخ ٔرٕجٛٓبرٓى انةًٛخ ٔآضائٓى انؽسٚسح ٔيزبثعزٓى انعهًٛيخ انجيبزح غٛهيخ 

 يطاحم انجحث.

ٔكصنك أرةيسو ثبنشيكط انجعٚيم لانيٗ عًيبزح كهٛيخ انعهيٕو ٔيُزؽيجٙ  ؽيى  

جبيعييخ ثبثييم نًييب  ييسيِٕ يييٍ زعييى ٔرؽييٓٛلاد نطهجييخ انسضاؼييبد  –انفٛعٚييبء 

 انعهٛب.

كًييب أٔز أٌ أرةييسو ثبنشييكط انجعٚييم لانييٗ غهجييخ انسضاؼييبد انعهٛييب كبفييخ،  

 ٔانٗ كم يٍ  سو يؽبعسح ٔرشجٛع، جعاْى الله ذٛط انجعاء.

شكط٘ ٔرةسٚط٘ لانٗ الأخ انعيٛم محمد غبَى عهٗ يب أثساِ يٍ يؽيبعسح  

 سًّٚ كم يب رٕفط نسّٚ يٍ يصبزض.ٔرعبٌٔ يؽزًط ٔرة

 -ٔفٙ انرزبو أٔز أٌ اعجط عٍ صًٛى حجيٙ ٔاعزيعاظ٘ لانيٗ عيبئهزٙ،  

 انزٙ أيسرُٙ ثبنعٌٕ ٔانزشجٛع.  -أثٙ، ٔأيٙ، ٔأذٕرٙ
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 ة ــلاصــالخ
 

ل ة  هس  (CNDO)تث همن لة ت  هً إطهمة  اه همل  لمهم  ل مه  لل  لمسمضه ً  (LUC)  مز  ت صٌمغس ل ٌس  لبخه    ل تٌهة   

تزههئ لههب ة ت ههبة   ب ههسٌ    ل  ٌههب  ب لمههً م ههبن ل ت  شههتك لمةصههٌ ً   ههع  ة  ههس مههأثٌة  لضهه ط ب ةجههس  لخههة ة   ههً هههلر 

ل لة ت  ل  ب س ل ت بة  قٌ   ل ة  س  ق  م  إٌجم   ل زم لات  ل  م تس أبلا ب لمً   مز  ت  ً  CNDO للب ة  بلز   مب ة  زم لات 

  لخ متمت  لخملٌس.

م  خ مض  ل  ن طمقس  لمة تط   جب   لطمقهس غٌهة  ل تمشهة    عهةئ خو هس  لم هم ض   عهةئ خو هس  لمبصهٌل    زم هل  

طمقس  ل  مبٌمت  ل  ب س لخو س  لمبصٌل ب ل  مبٌمت  ل  ب س لخو س  لم م ض  ل ةب س  لخج ً  بمبوٌع شخ س  لم م ض    م م  خ مض 

ممسه  تشه ل جٌه   هع  ل مهمب   لز  ٌهس  ٌ هم ٌلهة ثمتهت  لشهتٌ س ع ه   قطهس  (LUC-CNDO). بق  أظ ةت  ل ة  س  لخملٌهس تهمن  مهمب  

ش ل  زقبل تمل  تس ل  همبٌمت  لطمقهس  أ هم  جهب   لمب ون  طمقس  لمة تط   عةئ خو س  لم م ض  ب زم ل  ل ةب س  لخج ً   بممس  ت

  لطمقس  ق   م ت ضزف قٌ م م  لز  ٌس مقةٌتمً  بهب  م ٌمس   ع  ل ة  مت  ل متقس تم مز مل هلر  لطةٌقس.

بق   ةس مأثٌة إج م ي  ل تس ب ل هخض  هً  للهب ة أعهلار  ببجه  أن  جهب   لطمقهس  بعهةئ خو هس  لم هم ض  ب زم هل  

بطمقس  لمة تط مو     ع وٌم   إج م   ل تس  تٌ  م ٌخصل  قصمن  ً عةئ خو س  لمبصٌل. أ م ع   وٌم   إج م    ل ةب س  لخج ً 

 ٌ هم تم ه مل لان  9 ل خض  ٌ بن  لمصةف ل لب ة أعلار تملز س  تم مث مء طمقس  لمهة تط. ب م هت أع هى قٌ هس لدج هم   ل  همز ل 

 إلى طبة  ة  ٌ   ل ٌ ل ع   ض ط أع ى  ن للك.  ب سٌ    ل  ٌب  ٌمخبل  ن  لطبة  للمةصٌ ً

  م م ت  ة  س مأثٌة  ةجس  لخة ة   ً  للب ة  ل متقس  ب عم   هل   لمأثٌة ع ى م ٌٌة ثمتهت  لشهتٌ س ل ت هبة   هع م ٌٌهة  

تٌ  هم ٌخصهل  ةجس  لخة ة . بق  بج  أن وٌم    ةجس  لخة ة  مض ي إلى وٌم    ً  ل  ن عةئ خو س  لمبصٌل بطمقهس  لمهة تط  

  سن. بق  م ت إضم س  لمصخٌخمت  300 قصمن  ً  جب   لطمقس بعةئ خو س  لم م ض.  من  لخ    ع ى  ل  مز ل ل ةجس  لخة ة  

  ل  تٌس لسجب   لطمقس بمأثٌة  قطس  لصسة  ً طمقس  لمة تط.

  ً لمأثٌة  لض ط ب ةجس  لخهة ة . ٌزطً  ممب  جٌ      م ٌزطً مبقزمً جٌ (LUC-CNDO)  م م   ن هل   لز ل أن   بلج  

 بٌض   هل  إ  م ٌس  لا مسم    ن  ةعس هلر  لطةٌقس  ً  ل ة  مت  ل بعٌس ل  ب  .

 

 

 

 

 

 

 



Abstract  

 A large unit cell (LUC) formalism of eight atoms within complete neglect 

of differential overlap (CNDO) is used to study some properties of aluminum 

phosphide (AlP) crystal, which has zinc – blende crystalline system, and to 

investigate the effect of pressure and temperature on these properties.  

Semiempirical CNDO parameter sets for this crystal are deduced and used in 

the present work. 

 Cohesive energy, indirect band gap, valance band width, conduction 

band width, bulk modulus, and valance charge distribution. are all obtained. 

Some energy levels also calculated. LUC – CNDO calculations showed a good 

agreement for lattice constant at equilibrium point, cohesive energy, valance 

band width, and bulk modulus with experimental data. A reasonable 

agreement for energy levels with experimental data has been obtained. Band 

gap showed a good trend compared to theoretical values even when these 

values are not in a good agreement with the corresponding experimental 

values. 

 The effect of compressive stress and tensile stress on the above 

properties is investigated. It is found that the indirect band gap, valance band 

width, bulk modulus and cohesive energy increase with increasing the 

compressive stress, while the conduction band width decreases. Reverse of 

these behaviors are found with the effect of tensile stress except the cohesive 

energy. The maximum value of stress is taken to be 9 GPa, because beyond this 

value, the phase of AlP transforms from zinc blende phase to nickel arsenic 

phase.  

     The effect of temperature on these properties is also studied. The effect of 

temperature depends on the change of the lattice constant due to the change 

of temperature. It is found that the conduction bandwidth and cohesive energy 

increase with increasing the temperature, whereas the indirect band gap, and 

valance band width decrease. The maximum value of temperature that we 

studies is 300K. Relativistic effects are added to band gap and  zero point 

energy is added to the cohesive energy. 

      It is concluded that the (LUC-CNDO) model gives good results, and it has a 

reliable prediction for the effect of pressure and temperature. This shows the 

possibility of using this method in qualitative survey materials. 
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 قائمه الرمىز والمختصرات

 انشيض انًصطهخ

 a ثبثذ انشجٛكخ

 a0 ثبثذ انشجٛكخ عُس َةطّ انزٕاظٌ

ؼبؼّٛ نهجهٕضحيزجٓبد الاَزةبل الأ  a3 , a2 , a1 

الانكزطَٔٛخ خنفالأ  Aµ 

انحجًٙ انًطَٔخ يعبيم  B 

نهعغػ خيعبيم انًطَٔخ انحجًٙ َؽج خيشزة  
oB  

انرهٛخ حٕجّٛ انجهٕضٚخ كجًع ذطٙ نٕحسانًيعبيم انزًسز نهسٔال   Cpk 

µ يٕجّ انًساض انصض٘   خيعبيم انجًع انرطٙ نسان   Cµi 

أثعبز خعُصط انحجى فٙ ثلاث  dV 

 E انطب خ انكهٛخ نهُربو

انصفط خَةط خغب   E1  

انزطاثػ  خغب   Ecoh 

  Efree انطب خ انحطح نهصضح

pكٓطٔؼبنجّٛ انًساض Ep  

sكٓطٔؼبنجّٛ انًساض Es  

 Fμν يؤثط فٕك انٓبيهزَٕٙ  يصفٕفخ فٕك(

 f (x) زانّ انزعسٚم

 H انًؤثط انٓبيهزَٕٙ انكهٙ نهُربو

H انًؤثط انٓبيهزَٕٙ انكهٙ لإنكزطٌٔ ٔاحس
core

 

  Hμν يصفٕفخ ْبيهزٌٕ



 انشيض انًصطهخ

µجٓس انزأٍٚ نهًساض Iμ 

sجٓس انزأٍٚ نهًساض Is 

pجٓس انزأٍٚ نهًساض Ip 

 Jj ركبيم كٕنٕو

 Kj ركبيم الاؼزجسال

 k يزجّ انًٕجّ

 kn عسز انسٔال الأؼبغ

 l انعسز انكًٙ انًساض٘

عبنٛخ انزُبظط فٙ فعبء يزجّ انًٕجّ خَةط  L 

خثبثذ انعٛبضٚ  N 

 n انعسز انكهٙ نلانكزطَٔبد

  na عسز انكى الأؼبؼٙ

 P انعغػ انًؽهػ عهٗ انجهٕضح

B يصفٕفخ انكثبفخ نهصضح PB 

ٔ  ٍٚيصفٕفخ انزساذم ثٍٛ انًساض  P 

q ٔالإنكزطٌٔ    p ٌٔانًؽبفخ ثٍٛ الإنكزط r06 ,rpq 

AٔB انًؽبفخ ثٍٛ انصضرٍٛ   RAB 

 RV انًزجّ الاَزةبنٙ

ٔ ٍٚانزساذم ثٍٛ انًساض S 

 V انحجى

B A حنصضا يع  هت جٓس انزفبعم ثٍٛ انكزطَٔبد انزكبفؤ عهٗ انصضح   VAB  

  V∆ انزغٛط ثبنحجى



 انشيض انًصطهخ

 Uμμ يصفٕفخ انةهت انًٕظعٛخ  غب ّ انًساض انصض٘(

 W0 حس انزصحٛ  نهطب خ انحطكٛخ

 W6 حس رصحٛ  انطب خ انكبيُخ

 انًساض٘ -نجطيٙاةؽبو حس الاَ

 
W3  

ثطنٌٕٛ خعبنٛخ انزُبظط فٙ يُطة خَةط  X 

نهًساضاد انجعٚئٛخ فٙ ذهّٛ انٕحسح انكجٛطح خانًٕجٛانسانخ   ψn(k,r- Rv) 

   يؤثط لا ثلاغ

الإنكزطٌٔ خانُبرجخ يٍ حبصم ظطة زٔال أحبزٚ خانًٕجٛ خنسانا  (r0,r0,r3...rn) 

  ψn(k,r) انًساض انجعٚئٙ

CNDO  β  خعبيم انطثػ نططٚة

B  ٔ Aٍٛعبيم انطثػ ثٍٛ انصضر βAB  

A  انًعزًس عهٗ انصضحعبيم انطثػ  βB 

B عبيم انطثػ انًعزًس عهٗ انصضح βB  

BٔA ٍٛانزكبيم انثُبئٙ الإنكزطٌٔ ثٍٛ انصضر 
AB  

ثطنٌٕٛ خعبنٛخ انزُبظط فٙ يُطة خَةط  Г 

ٔ  ٍٚزنزب كطَٔكط ثٍٛ انًساض  δ 

 ε انةًٛخ انصارٛخ نٓبيهزَّٕٛ فٕك

 Βvar ,αvar يعبيلاد Varshni نهحطاضح

ٔغٔالأغ انًساض٘ نًساضاد كب  α 

 ζ الأغ انًساض٘ نًساضاد ؼهٛزط



 انشيض انًصطهخ

 (/  انزكبيم انثُبئٙ الإنكزطٌٔ 

 

انزٙ رزعًٍ لاحساثٛبد انًٕ ع ٔانجطو خانسانخ انًٕجٛ  χ 

 ρ(r‾) كثبفخ انشحُخ الانكزطَٔٛخ

 CNDO الإًْبل انزبو نهزساذم انزفبظهٙ

 fcc انشجٛكخ يزًطكعح الأٔجّ

 INDO الإًْبل انًزٕؼػ نهزساذم انزفبظهٙ

ٔغٔيساضاد َٕع كب  GTO 

 LCAO انزطكٛت انرطٙ نهًساضاد انصضٚخ

 LUC ذهّٛ انٕحسح انكجٛطح

 MINDO الإًْبل انًزٕؼػ نهزساذم انزفبظهٙ انًطٕضح
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    General Introductionخيةسيخ عبي 0 -0

 لمهً مقهب  ع ٌ هم  لسٌوٌهمء  لخ ٌثهس.   هً م طهبي ع هى أ  همة ب سهمهٌ   مق  هس    سٌم ثل  ظةٌس  ل   أخ ى أه   ل عمب   لةب 

 ل ج ةٌس    م ت قس مسبق    ه بض  لمق ٌه ي  لهلي ٌم ه  عهم   تملبصهف لا ٌ م ٌ  ن ع ى أ م  م مس ٌة  لم ف  لظب هة  لسٌوٌمبٌس ب

 ً ع ههى    هه بض  لةٌمضههً ل مزتٌههة ع  ههم  بع ههى  لههةغ   ههن   لمقةٌتههً ل خقههمب . ب ل هه س    م ههٌس ل ههلر  ل ظةٌههس أ  ههم م ههم  مزم هه    ٌههم

  لمزقٌ  ت  لةٌمضٌس  لمً مزمةي صٌمغس هلر  ل ظةٌس إلا أن للك ٌ  ن مللٌ ه  ن للال     مة ب ل سمهٌ   لةٌمضٌس  لضةبةٌس. بههل 

 تسزل مطبة  لم  بلبجٌم. ٌب ق  م   زلاً عن طةٌ  مب ة  لخم تمت ب  ب ق ةم م  لسمبقس ب ةعم م  ل مو ٌ   ٌب مً تز    م

جم ض ألة  من  ل  ٌن   لٌة  خ  ت  ً طٌمم هم إلقهمء  لضهبء ع هى  ة  هس  للهب ة  لمة ٌتٌهس ب لال مةب ٌهس  شهتمر   نب 

به همك  ل ثٌهة  هن  لتخهبث  لمهً  هم هت ت ة  هس   س ل بصلات  مٌجس لاو ٌم  أه ٌم م  ً  ل جهملات  لز  ٌهس ب   م ٌ ٌهس ب لم  بلبجٌه

 [.2  1 لمة ٌض  لخو ً ل  ب   شته  ل بص س ]

إلا أن  ل زض س  لمً ب ج ت هل   ل بع  ن  لتخبث هً أ  م ممط ض م لل  ل ٌ م ٌك  ل  ً ب لز ٌ   ن  لمقةٌتمت    م هٌس  

  مقةٌتٌهس تملاعم هم  ع هى   م ٌهك  ل ه  لهلال  ل ه ب ت  بهبٌة طة  م  عم إلهى مطه  بلا ٌ م إل   م ت هلر  ل ب   ل ت ع   لةي  تٌة

   بهههلر  لطة أن  إلا      ل ظةٌهس به لمطبة  ل تٌة ب ل ةٌع  ً  لقمت ٌمت  لخم هبتٌس  ل  همز  س لمطهبٌة  لطة  ن  ع ى  لةغب  ل متقس.

  مقةٌتٌهس ل زملجهس ههلر  ل شهم ل  بهمل طة  هم  عهت  لخمجهس إلهى إ له  تقٌت  قمصة  ع ى    ظ س  ل خ     لخج  ب ل خه     لهلة ت

 ً مق ٌة   مبٌمت  لطمقس للال مةب مت لا ٌ م   ل ت أه ٌس عظ ى ب بأصتخت هلر  لطة  ن ث ب  ب لبصبل إلى خ بل  قتبلس  ل قس

 [.4  3 ً  ل ب    لص تس ]

تخههث ل ة  ههس تزههئ  للههب ة  ههً هههل   ل ز ل   لمقةٌتٌههس هههً  ظةٌههس ل ٌههس  لبخهه    ل تٌههة  ب لمههً م ههم بههأخهه ى هههلر  لطة 

بهلر  لطةٌقس م م   ع ى طةٌقهس  ل جهمل  ل مب  ه  ل مٌهمً  ل زةب هس ع هى  طهمق ب  هع  هً  ٌ م ٌهك    لسٌوٌمبٌس لت بة   ب سٌ    ل  ٌب 

  ل  .

  ٌهس  هن مض ن  لسصل   بل بصسمً لتزئ  لمقةٌتمت    م ٌس تشهًء  هن  لمسصهٌل بقه   م هت  لتة ملس  ق   ن خٌث مةمٌض  لب     

  هههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههً  لسقهههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههة   ة    زم لهههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههس شهههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههةب

  ثه( 3-1 هً  لسقهة ) (Born–Oppenheimer) بت  همٌ ة  –متزم م تزئ  لمقةٌتمت لخل هلر  ل زم لس ت أت تمقةٌض تهبةن   (1-2)

ٌهة عهن بق  م    مز مل طةٌقس  لج ع  للطهً ل  ه  ة ت  للةٌهس ل مزت (.5-1 بك  ً  لسقة  ) -ل ة  ل تم ئ    م ٌس لطةٌقس همةمةي

 ع إعطمء  تل  عن  بعٌن  ن  ل ب ل    مس  لمً م مز ل عم    ً بصف ههلر   (6-1 ل   ة ت  لجوٌبٌس  ٌم    مقشم م  ً  لسقة  )

( 9-1) مهمن لسقةة  بتملمصهم  لمهأثٌة ت  ل  هتٌس(  ق  مض  ت  بضبع 8-1أ م  لسقة  ) .(7-1 ل   ة ت بهل   لبصف م   ً  لسقة  )

ب لا مقملات  لطبةٌس  هلر  لت بة  ع ى بصف لمة ٌض ٌمنخمبم إل لب ة    م ٌس لت بة   ب سٌ    ل  ٌب  ل  ً ل ة مض  مم( 10-1ب)

ب م ت ألة    لتخث   لتخث خمى بقت  ممتس هل ل    ً ممض ن أه   ل ة  مت  ل متقس  ل مز قس ت (11-1ع ى  لمب لً. أ م  لسقة  )ل م 

  لتخث. ب لمً  خمبت ع ى  ل  ف  ن (12-1 قة   ً هل   لسصل هً  لسقة  )

 لخو هً  بك لم ه ٌل خ همتمت  لمة ٌهض  –مةي ةمل سمهٌ   ل ظةٌس  لمً  عم  ت ع ٌ م طةٌقس همت أ م  لسصل  لثم ً  ق  ت أ 

قهس بصهف لطةٌثه    تشًء  هن  لمسصهٌل.  بم  إعطمء بصف ل لر  لطة خٌث  (1-2  شته  لمجةٌتٌس  ً  لسقة  ) ب لمً م ث ت تملطة

 ل ٌهههههههههههههههههههههههههههههس  لبخههههههههههههههههههههههههههههه    ل تٌهههههههههههههههههههههههههههههة  بأه ٌهههههههههههههههههههههههههههههس   هههههههههههههههههههههههههههههمز مل م  هههههههههههههههههههههههههههههً  لسقهههههههههههههههههههههههههههههة  

ً (  ق  أعطت بصس3-2أ م  لسقة  )  (2-2) ( أعطت  لقب  ٌن  للمصس تهمل ب   4-2ب لسقة  )  لطةٌقس  لةتط  ل خ    ً  ل ب    لص تس م

  . ً لص تس  لمً  مجت تز  إ لمل طةٌقس  لبخ    ل تٌة   ع طةٌقس  اه مل  لمم  ل م  لل  لمسمض

 لض ط ب لخة ة   بمأثٌة ت لخو ً  لسصل  لثملث ٌخمبي  ل لطط  لا  ٌمتً ل تة     لخم بتٌس ل لر  لطةٌقس  ع  ممب   لمة ٌض      

 .ع ى هلر  للب ة

 . ن  لتخث بألٌة   من   مقشس  ل ممب  ب لا م ممجمت ب ل قمةخمت  ل  مقت ٌس ق  م  ل ةهم  ً  لسصل  لة تع    

 



 Schrödinger Equation   يعبزنخ شطٔزَكط 6 -0

ب  لهس  . بةهم ع هى  بقهع  لال مةب همت ب ل بٌهمت  هً للهك  ل ظهم ته لمهً مزم ه   خملس أي  ظم  مبصف ت  لس  ل بجهس  إن   

 ً بخ  هم ٌزطهً  لطمقهس  ل  ٌهس ل  ظهم  بتزهئ  للهب ة    ل بجس هلر ٌهم  خ همت م عهن طةٌه  خهل  زم لهس شهةب   ة ةٌمضهٌمً أب عه  ٌم

 [:6  5بهلر  ل زم لس م مض ع ى  لش ل  لآمً ]   لسٌوٌمبٌس

 H=E ……........……………………….………………. (1-1)  

  خٌث أن:

H .  ل ضثة  ل م  مب ً  ل  ً ل  ظم  : 

 . ل  لس  ل بجٌس  : 

E .  لطمقس  ل  ٌس ل  ظم  : 

[. أ م  ل ضثة  ل م  مب ً  ل  ً ل ظم  7 ل  لس  ل بجٌس  لمً مصف خملس  ل ظم  ٌجض  ن م بن   لس ل مٌس لللك  ل ضثة  ل م  مب ً ] ن  إ    

 [:8] مًملآ ه ت لالس  لبخ  ت  للةٌس م ن  ل بٌمت  ٌ  ن  ممت M ن  لال مةب مت ب  nٌخمبي ع ى ع   
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 خٌث  ن   خةف  ل تٌة  مة و ل  بٌمت ب لص ٌة  للال مةب مت  للك  من:

ZA   ZB  شخ س  ل ب   ل لة :A للة ب  B .ًع ى  لمب ل 

rpq ل  م س تٌن  ال مةب ٌن  :q  بp. 


 :مٌس:  ضثة لا تلاس بٌزطى تملصٌ س  لآ 2

  …………………………………  (3-0)
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  بٌهمت  لطمقس  لخة ٌس ل نخٌث أن  لخ    بل ب لثم ً ٌ ثلا  ( مخمبي ع ى ل  س خ ب    م هب ب ضح2–1 ل زم لس ) إن   

ن   لخه ٌ ثهل    تٌ  همAب ل هب    p لطمقس  ل ممجس عن مجملض  بلب  تهٌن  لال مهةبن  ة تع لخ   لٌ ثل تٌ  م   ع ى  لمب لً ل مةب متب لا

  مت ب ل بٌمت ع ى  لمب لً. لم م ة تٌن  لال مةب طمقسب للم س   لثملث

 هن ٌإن له     لخل  لمم  ل زم لس شةب   ة للأ ظ س  لمهً مخمهبي ع هى عه    تٌهة  هن  لهلة ت ب لال مةب همت غٌهة    هن إن   

ل ل   ل تض   هن  لضهةبةي  ل جهبء إلهى عه    هن  لمقةٌتهمت .ب[9بللك ت تض  لز    ل تٌة  ن  لز  ٌمت  لةٌمضٌس  ل زق   ]    مخٌلاً 

 ب لبصبل إلى خل   م ض.  مت ٌط  لخ ب  ب ل  مبل  ل زق  ل ةئ 

 

 أثُٓبًٚط –رةطٚت ثٕضٌ  0-3

 Born – Oppenheimer Approximation 



ل  لطمقهس  لخة ٌهس صهملهس ع هى  خٌث ٌز ل تصهبة   ز     بت  مٌ ة  لمقةٌض   بل  ً     س  لمقةٌتمت –مقةٌض تبةن  ٌز    

بلللك  من  ل  لس  ل بجٌهس  .[10 زملجس خة س  لال مةب مت تصبة    مق س عن خة س  ل بٌمت ] ث  ن ل  بى عن  لطمقس  لال مةب ٌس ب

 :لآمًب م   بف م ق   إلى جوبٌن

Ψ = Ψe (R,r) Ψn (R) ……………………………………… (4 - 0) 

 خٌث أن:

Ψn . ل  لس  ل بجٌس ل  بٌمت بمزم   ع ى  خ  ثٌمت  ل بٌمت  : 

Ψe  مت بمزم   ع ى  اخ  ثٌمت  لال مةب ٌس ب ل ببٌس.:  ل  لس  ل بجٌس للال مةب 

 ل بٌهمت  ن  إبل ل   ه مت  ل ب    تٌة   قمة س ت م س  لال مةب  بن  م سبهل  ٌخ ث  ظة ً ل   ٌسمةئ هل   لمقةٌض  ن  ل ب   م بن ثمتمس   

 هً  متة طمقهس  ل بٌهثبتز   صل  لخة مٌن طتقمً ل ل   لمقةٌض   ن  ل   هن إه همل  هض مت ممخةك تتطء ش ٌ   قمة س تخة س  لال مةب 

 [:11] مً ضثة  ل م  مب ً  لال مةب ً طتقمً ل ل   لمقةٌض  ملآ ل ٌصتح  ك  بلللب للم س بلتملخ ٌن    س(  ب ل م ث 2-1 ل زم لس )

  ……………..  (5-1)
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 مً:لآأن م مض  م

el el  =
el el …………………………………………. (6-1) 

 خٌث أن : 

el.ل  لس  ل بجٌس  لال مةب ٌس  لمً مصف خة س  لال مةب مت  ً  جمل  ل بى  : 

el. لطمقس  لال مةب ٌس  ل  ٌس ل  ظم  : 

 

 One Electron Approximationرةطٚت الإنكزطٌٔ انٕاحس  4 -0

   لال مةب همت رإلى خل  زم لس شةب   ة تصبة  مم س للأ ظ هس  ل مزه    بت  مٌ ة ل  ٌض   ب   لمقةٌض  للي بضزه تبةنإن  

 لال مةب مت لا  ن  أبهل   لمقةٌض ٌ م   ع ى أ مس   ألا بهب مقةٌض  لال مةبن  لب خ    بطتقمً لللك  بف ٌم   ل جبء إلى مقةٌض آلة

إل مةبن ٌ  ن م ثٌ ه ت  لس  بجٌس لمصس ته. ب  لس  لال مةبن ههلر مخ هض   ل   ن  إهل     مس   ى تزئ  بعتممسمعل  تمشة  تزض م 

  لة ٌ ثل  لمأثٌة ت  ل   طس ع ٌه  ن قتل ج ٌع  لال مةب مت   لهةىآ  م لب  من  لال مةبن ٌمخةك ت جمل  ل ب    ضم مً  لٌه  جمل 

 :مًع ى  لش ل  لآلة  م بن  ل زم لس  للمصس ت ل إل مةبن آبتمزتٌة 

)r()r( iiiiii   ……………………………………..  (7-1) 

 [:12ب  م ٌأمً ]  بع ٌه ٌ  ن  ممتس  ل  لس  ل بجٌس  ل  ٌس ل  ظم   خمصل ضةض ل ب ل ل ت إل مةبن ب خ 
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 خٌث  ن:

χة  ب ل بقع .ت ل  لس  ل  ن  لة   ل   ةٌس بممض ن هلر ت:   لس م  ى   لس  ل 



HP
 Ψ[ بههً م ثهل خمصهل ضهةض  له ب ل  للمصهس ت هل إل مهةبن13:   لس مزةف ت ضةبض همةمةي ]  ضهةبض ههمةمةي لا  ن  إ 

ع  ٌهس  ن  أأي   ة ظم بن غٌهة  م هم ن  أ ل  لس  ل بجٌس  لمً مصف خة س  لال مةبن ٌجض  ٌخق   ت أ تمبلً للا متزم   للي ٌسمةئ أن  

 لا همت  ل ٌجهض  ن  ع هى أن    ٌة  ً إشمة   ل  لهس  ل  ٌهسٌتزئ ٌض ي إلى م ت  مت  ل أي وبجٌن  ن  اخ  ثٌمت  لال مةب ٌس تزض  م 

 [.14ٌم  ل ة  ب خ   باخ  ثٌمت وبج ب خ   ن  لال مةب مت ]

 ل  لس  ل بجٌهس ل  ظهم  ت لالهس  خه    ه ٌمة   للام مظة ل   لس  ل بجٌس  ٌم   ممتس سبل ةئ مخقٌ   ت أ تمبلً للا متزم  بصس 

 [:17  16  15ب  م ٌأمً ]   ل  بن  ن  ل ب ل   خم ٌس  لال مةبن

 ……………. (9-1) 
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 مةٌس.ٌهب ثمتت  لز N خٌث أن  

 ل زم لهس   لٌهة   .(Determenintal wave function)أعلار ٌ  ى تمله ب ل  ل خ  ٌهس   ل تٌ س هل   ل بع  ن  ل ب لإن   

 :ن  أ( ٌ  ن  ممتم م   ضةبض ل ز مصة  لقطةٌس  ل خمب    ً  ل صسب س  س  م أي 1-9)

Ψ(0,6,……,n)= )n()2()1( n21   ………………. (01-0) 

 

 فٕك أٔ انًجبل انًزٕافق شارٛبً  –يعبزنخ ْبضرط٘  0-5

Hartree – Fock Equation or Self- Consistent Field 

 لمهً م ثهل   ظب هس  (9-1مقةٌض  ال مةبن  لب خ  ٌض ي إلهى   لهس  خ  ٌهس   هم  هً  ل زم لهس ) إن  ل ة م  ً  لسقة   ل متقس  

 هبف ممزقه   هً خملهس  خهل  زم لهس شهةب   ة أي أن   تزه    مهٌس   لس  لتة   ل   ةٌهس له  مخه   ن  أغٌة    ن  لال مةب مت n  ب س  ن 

 ههن   لمزم هل  ههع أ ظ ههس لةٌههس  مزهه     لال مةب ههمت أب  ههع  لجوٌبههمت أب  ل ههب    لصهه تس  بل ههةئ  لههمل ة  ههن هههل   لمزقٌهه  مقهه    ههل

 همةمةي ب بك تطةٌقس ل مزم ل  ع هلر    ظ س.

 لطمقهس  ل خ هبتس  هن  لقٌ هس  ن  أبههل   ل ته أ ٌه ة ع هى   هلر  لطةٌقس مزم   ع ى طةٌقهس  لم همٌة  هً  ل ٌ م ٌهك  ل  هًإن   

[. متخث هلر  لطةٌقس  هً خهل 14 ل مبقزس  ً  ل ضثة  ل م  مب ً  بف م بن   ب مً   تة أب   مبٌس لطمقس  ل  مبي   ةضً ل  ظم  ]

 همتمت أ ثهة علاب  ع ى للك  إ  م مز   قطس ت  ٌس لخ   زم لس شةب   ة تصبة  مقةٌتٌس بمز  طةٌقس  لمقةٌض    ضل ل  ب ل  ل بجٌس

 خٌهث أن    مزطً أ ضل  خ      سهة    ن ث   مبي ل طمقس ب أبطأة   لمً مزطً ت[. بهلر  لطةٌقس مخ    جم ٌع    ة ت  ل18 قس ]

 خ      ٌمة ل ت  لطمقس   قل مقمةض    م م   لخصبل ع ى   لس  ل بجس  لخقٌقٌهس لصهٌ س  ل  لهس  ل سمةضهس ل خه     ه ٌمة  ل  سهة  . 

مخمبي ع ى   تس لطأ ع    قمة هس  لقهٌ   ل خ هبتس ت هم  هع  لقهٌ   لمجةٌتٌهس  هلر  لطةٌقس  ن   مز ملام م  لب  زس إلا أن    لةغ ع ى ب

[. إلا أ  م 20 لاشمقمق  ل م ل ل لر  ل زم لات  بجب   ً  ل ص ة ]ب [.19ب ل تض ٌزب  إلى إه مل  لمة تط  ً خملس  لتة   ل مزم س ]

 : لآمً بك ع ى  لش ل  –مةي ة   م  ً هل   لتخث خٌث م مض  زم لات هم بف  ة و ع ى  م ٌ   م 

  jij

j

i

n

j

jj

core KJ2H 








      i= 1, 2,........
n  …………. (11-1) 

 : خٌث أن  

Hcore . ل ضثة  ل م  مب ً ال مةبن ب خ  ٌمخةك  ً  جمل  ل بى  : 

Jj لال مةب مت  ٌ م تٌ  م.:  ضثة  بلب  بهب ٌ ثل م  لل شخ مت  

Kj مم   ن   مت  ل  اخ  ثٌمت  لال مةب ٌس  ل لم سس  ن  س بك  خ     بهب:  ضثة  لا مت  ل  . 

εij لطمقس  لال مةب ٌس للال مةب مت  ً  ل   ة  :i    بj . 



 : لآمٌسبهلر  لخ ب   ل متقس مزطى تملزلاقمت 

…………………………….. (12-1) 

2j

12

*

jj dV)2(
r

1
)2()1(J     …………………………….. 

(13-1) 

)1(dV)2(
r

1
)2()1()1(K j2i

12

*

jij 







   …………………... (14-1) 

[ بٌة و 12] ( مزةف ت ضثة  بك  ل م  مب 11ً-1 ل  ٌس   لل   قب س  ل تٌة   ً  لطةف   ٌ ة  ن  ل زم لس ) خٌث  ن   
 ببضز م تملصبة : هلر  ل زم لس  بع ٌه  ٌ  ن مت ٌط  ˆFل م تملة و

   .....................................................   (15-1)jij

j

j  Fˆ 

بقٌ س  لطمقس  لال مةب ٌس. بم  هن  لصهزبتس  هً ههلر   لم م  ٌس  مبصل إلى   لس ش ل  ل   ة  -بتخل هلر  ل زم لات  لمسمض ٌس      

ٌ مبجض خ مض  ضثة  لا مت  ل ب ضثة  ه م  j[ بل ةئ خ مض 22ب  21بجب   ضثة  لا مت  ل ]  ل مم  عن ل زم لات  ً  لمزقٌ  

ك ٌهم  تسهةئ مل هٌن بتمقً  ل ب ل  ز ب س . بلللك  هبف مخهل ههلر  ل زهم لات عه  ٌمً  بلله jبا جمو للك ٌجض أن م بن    بلب 

 همن  هةق  لطمقهس  ل خ هبض  هن  ل زهم لات   . بٌم  تز  للك خ مض  ضثة  لا مت  ل ب ضثة  بلهب    هإلأبلً ل ج بعس  ن  ل ب ل 

[. أ هم إل  له  ٌمخقه  ههل  18 لا مة ضٌس ب ل زم لات  ل ممجس ص ٌة ً ج  ً   تس إلى  لطمقس  ل  ٌس ل جوٌبس أب  لت بة  ممبقف  لخ همتمت ]

بم هم ة ه هل  خمهى    ل همتقس   هً  ل ب ل  ل ممجهس  هن  للطهب ة ل ب ل  لمً  زبض م  ً هلر  ل  إلا أن     لشةط  مزم  ع  ٌس  لخ مض

مصل إلى  ةخ س ٌ بن  ٌ م  هةق  لطمقهس تهٌن  هةخ مٌن خ همتٌمٌن  ممهملٌمٌن صه ٌة ً جه  ً   هتس إلهى  لطمقهس  ل  ٌهس ل جوٌبهس أب  لت هبة  

 ة خمى  صل لة به ل    مآبلللك ٌم   ل جبء إلى مل ٌن   [. أ م إل   م ت  لطمقس لا ممقمةض   ل  ٌز ً  شل هل   لمل ٌن   بل10ً]

 [. خٌهث أن  23 بك م  ى تطةٌقس  ل جمل  ل مب    ل مٌهمً ] –ب جل هل   ل تض  من  زم لس همةمةي  إلى مل ٌن ٌزطً طمقس  مقمةتس 

. [24 ةٌزمً ب بف م هبن  ل قهس عملٌهس ]ٌ بن  لمب     إن قٌقمً     بلً     م  من  لمل ٌن   لمب     لل مً ٌزم   ع ى  لمل ٌن   بلً

, 25] ب لقص ٌة ب لجة هم ٌب  ع ى  ل مس ب ل  ٌ بنمطتٌق م هلر  لطةٌقس ق  م   ز ملهم تم مض لخ متمت   بلى  لمً م  إجة   مً أن  ع 

 بأعطت  ممب  جٌ    قمة س  ع  ل ممب   لز  ٌس ب لخ متمت  ل ظةٌس   لةى.[ 26

 

 

 

 

 انجًع انرطٙ نهًساضاد انصضٚخ  0-6

Linear Combination of Atomic Orbitals (LCAO) 

 جمل  ل هبى  ضهم مً  ً  ل  ل مةبن ٌمخةك  إلى خل ل زم لس همةمةي  بك بللك تم مة ئ إن      لمبصل ً  لت    ل مت  م 

بللهك   بج  أن خ مض  ل جمل  ل مب    ل مٌمً ع  ٌس صزتس ج  ً   ق  إلا   ه ب ن  ل مخٌس  لز  ٌس . لٌه  ز ل  جمل  لال مةب مت   لةى

م مثهل  ت لال مةب مت م بن ل  ن   ت تض ع   مب ة لمصٌس  لم مظة  ل ةبي  ً   لس  لج   إل  ن هلر  لصسس م طت  ع ى  للة ت  قط 

   به  جهأ إلهى طة ن  أع  ٌس ٌصزض إجة ء ع  ٌس  لم م ل ل م. ب جل للك ٌجض  طةٌقس همةمةي  بك مزطً  ب لاً  ن  أ.   م ت م  ةبي

 هه ى تطةٌقههس  لج ههع  للطههً م ههم  ً  بأ ضهه  م ههه بهه ب ل  للمصههس تملجوٌبههمت أب  ل ههب    لصهه تس. بأ هه ل هههلر  لطةمقةٌتٌههس لت ههمء  لهه

 ً   سٌ  [. بهلر  لطةٌقس 17   27] (LCAO) مض  لمصمة ً مب Linear combination of atomic orbitals) )ل    ة ت  للةٌس

 
A

1

jAA

2

j

core rZ
2

1
)j(H



أ  هم لا مه لل  هً  ل زهم لات  لمسمضه ٌس   ضهلاعًن   جهمو ههلر  لخ همتمتإ ب لمصهمة  لهو ن  ل  هم  ك  هً   لمصمة  لج ب   لخ متٌس

 ت  للةٌهس ٌ  هن  ن ٌزتهة ع  هم  ممخهم  لطهً ل ج بعهس ل   ة لم م  ٌس تل م مت ل م ت زم لات جتةٌس. بع ى أ مس هلر  لطةٌقس  من  

صهٌمغس  ل  لهس  ل بجٌهس  ٌ  هن[. بت هل  17 هتس ] ن  ل   ة ت  للةٌس  ل م ة و  قةض  ل بٌهمت  ل لم سهس تم همز مل  زهم لات ج هع   م

 [:28مً ]لآ ل  لس  ل بجٌس  لجوٌبٌس  م بن ع ى  لش ل   ن  أخٌث   ل  ظم   مة ٌض لطً ل    ة ت  للةٌس





nK

A

ii C
1

0




    μ=1, 2,.........kn …………………. (16-1) 

 خٌث أن :

0A

 . ل ب ل    مس  ن  ل   ة ت  للةٌس  : 

   kn . ع    ل   ة ت  للةٌس : 

iCم مشٌة إلى  قٌهمس لمة ٌهو  لشهخ س  هً  قطهس  هم    ل   ة  للةي  ًمأثٌةهم ب :  زم لات م ثل   تس   مه س  لال مةب مت  

  ً  لسة غ.

م   لخصبل ع ٌ م ت لر  لطةٌقس مزم   ع ى  ل   ة ت  للةٌس   ت  ب ن  ل ممب   لمً 
0A

   مم هس ههلر  ل  لهس   إل   م هت

ل ن  ن  ل مخٌس  ل ظةٌس  من  ل   ة ت  للةٌس لا م بن مم هس لهللك    بك –ةي ةم من  ل ممب   م بن  طمتقس ل خ بل  لز  ٌس ل زم لس هم

ٌ  ن  لبصهبل إلٌ هم عهن طةٌه   لهمخ    هً عه    له ب ل  هس  ً هلر  لطةٌقس  ل قس  ل ط بت أ م . ٌ  خع   م مءلطخصل تزئ  لام

  ً ع  ٌس  لج ع  للطً. ز  س   مس  ل  م

 :[17  12هً ]   جم ٌع س ل ب ل    مس  ل  مز  س لم ثٌل  ل   ة ت  لجوٌبٌس ٌ  ن مق ٌ  م إلى ثلاث ن  إ 

    ة ت  لم م ض: مش ل  ل   ة ت  ً قشة   لم م ض ل ل لة . .1
    ة ت  لقشة   ل  ل ٌس ل لة ت.عن  لاً ض  ل   ة ت  ل ص ة : مض  هلر  ل ج بعس    ة ت  لم م ض  .2
    ة ت  لقشة   للمةجٌس غٌة  ل ش بلس.  ضلاً عن ل   ة ت  ل  م  : بمض   ج بعس  ل ب ل    مس  ل ص ة   .3

 :لآمً من  ل   ة ت أعلار  م بن ع ى  لش ل   ثلاً  (AlP)جوٌبس   سً 

 للأل  ٌب  ب س  م ل س سبة. (3pz, 3py, 3px, 3s)   ة ت  لم م ض هً:  .1

ب خه  للأل  ٌهب  ب ث  هم ةقه   ه  ة ت  لم هم ض  هً  ل قطهس   ضهلاً عهن (2pz, 2py, 2px, 2s, 1s) ل ه  ة ت  ل صه ة  ههً:  .2

 ل س سبة.
( ب 1 هم ل هة  هً  ل قطمهٌن )  عهن ضهلاً  ل هل  هن   ل  ٌهب  ب لس هسبة  3d ل   ة ت  ل  م  : هً    ة ت  لقشة   لثم بٌهس  .3

(2.) 
 ستصبة  شمبزس ت تض  ةعمه  ً  زملج ز لٌ م س أخٌث ٌز   ل بع   بل   قل  قس إلا   بممسمبت هلر  ل   ة ت  ً  قم م 

    ظ س  ل تٌة  ج  ً .

ٌة ٌخصل  ً قٌ   لثب تت ل خصبل ع ى ٌب ن  لم  تز   لمٌمة  ل ب ل    مس ٌم    مز مل طةٌقس  لم مٌة لا ملة ج قٌ   لثب تت      

 [.28 قل طمقس  مبقزس ]

 :لآمٌس   بةإن صٌ س  لمزم    ً مقةٌض  لج ع  للطً ل    ة ت  للةٌس ٌزطى تملص 




  ijj

*

i SCC ……………………………………..  (17-1) 

 : ن  أخٌث 

 ij  هً  لمم  ةب  ة :(Kronecker delta) 



Sμν: مً:لآم م ل  لم  لل تٌن  ل   ة ت  للةٌس بٌ مض  م 

   1dV)r()r(S ……………………………………. (18-1) 

ة قٌ   زم لات  لج ع ل ةئ  لخصبل ع ى أبطأ قٌ س ل طمقس   ل  ٌقب  إلى  ج بعس  ن  ل زم لات ٌط ه  ع ٌ هم ٌع   م ٌ 

 مً :لآ مبهلر  ل زم لس ٌ  ن  ممتم م   [12   18] (Roothaan – Hall)همل  – زم لات ةبثمن 

0C)SF( ii  



    n,.......2,1 …………. (19-1) 

 خٌث  ن :

i .  لطمقس ال مةبن ب خ  : 

F  [17]:  صسب س  بك بمزطى تملصبة : 









 






 )/(

2

1
)/(PHF core

…………. (20-1) 

 هً  صسب س  ل ثم س  Pخٌث 

i

occ

i

*

iCC2      …………………………… (21-1) 

خٌههث  لخمصههل  لج زههً 
occ

i
( م ثههل  لم ههم لات  لث مبٌههس لدل مههةبن /تٌ  ههم )  ٌشههٌة إلههى  ل هه  ة ت  لجوٌبٌههس  ل شهه بلس 

 بم مض تمل زم لس  لامٌس :

21

12

dVdV)2()2(
r

1
)1()1()/(     …………….. (22-1) 

 :مًإن  لطمقس  لال مةب ٌس  ل  ٌس م مض ع ى  لش ل  لآ

  
n

i

n

j

ijij

n

i

ii

el )KJ2(H2   ………………………  (23-1) 

-1)-(20-1)ب( 14-1) ب(13-1) ت ل زهم لا ل   تم همز م( ٌ  ن  ن م مهض ت لالهس  لم م هل عتهة  ل ه  ة ت  للةٌهس23 – 1 ل زم لس )

 م بن  ملآمً:  لطمقس  لال مةب ٌس ن  إ(  23

])/(
2

1
)/[(PP

2

1
HPEel 











  …… (24-1) 

 Atomic Orbitalsانًساضاد انصضٚخ  0-7

ع هى  ل   ة ت  لمً م مز ل اجة ء  لخ متمت  ً  ظةٌس  لج ع  للطً ل    ة ت  للةٌس ٌ  هن مق هٌ  م تصهبة  عم هس  ن  إ 

 [:30  29 بعٌن ه م ]

 



 Slater – Type Orbitals (STO)يساضاد َٕع ؼهٛزط  0-7-0

 لجهوء  لقطهةي  هن ههلر  . ه ٌمة  هن قتهلبقه  مه    مشهم  م    جهوء و بي بجهوء قطهةي  هلر  ل   ة ت مم بن  ن جوبٌن 

 :لآمٌس ل   ة ت ٌزطى تملصٌ س  

     )rexp(r!n22)r(R
1n2/1

a

2/1n

nl
aa 


 ………….. (25-1) 

  . ل    لةبٌ ً ب لو بي ع ى  لمب لً  ع   م : هna  lخٌث  ن 

             ζلجوٌبمت ب ل ب    لص تس بٌخ   ع ى أ مس قب ع   ه ٌمة  ٌخ    ق  ة مبوٌع  لشخ س  ً  للة ت ب  للي :   س  ل   ةي

[12. ] 

 ل مبوٌع  لال مةب ً .  ً جٌ مً هلر  ل   ة ت مزطً بصس

 Gaussian -Type Orbitals (GTO)يساضاد َٕع كبٔٔغ  0-7-6

.  لجهوء  لقطهةي rته لاً  هن  r2 ً   س  ل   ةي  للي ٌزم ه  ع هى  إلا  هل   ل بع  ن  ل   ة ت لا ٌلم ف عن  ل بع   بل  

 : مًتملش ل  لآ ىل ل   ل بع ٌزط

)rexp(Nr),r(R 21na 


 …………………… (26-1) 

 :مًهب ثمتت  لزٌمةٌس بٌ مض  ملآ Nخٌث 

])2(!)!1n2[(2N
4/)1n2(4/12/1

a

1n aa 
  ………… (27-1) 

 لم م لات  لةتمعٌهس  ل ة هو  لمهً مظ هة  هً طةٌقهس  ل جهمل  ل مب  ه  ل مٌهمً ٌ  هن  ن  ن  أ لسمب    ً    ة ت  بع   ٌمة هً  

[. ههل   ل هبع 17 لمً ت بةهم مخ هض تصهبة   ه  س  هن  بن  لةجهبع إلهى  لم هم لات  لز  ٌهس ]  ملمصة إلى م م لات ث مبٌس  ل ة و

 [.31تصبة  ب  زس  ً خ متمت   لس  ل ثم س ] ز لٌ م

ج ٌهع  لم هم لات  لمهً مخه ث  مٌجهس لمقةٌتهمت  اه همل  لمهم  ل مه  لل  ن      ه  ة ت  هبع  ه ٌمة  همز للة ملس    ً هلر   

 [.32هلر  ل   ة ت ] ز مل لمسمض ً ٌ  ن مق ٌةهم مخ ٌ ٌمً تم م

 

 Relativistic Effects  انزأثٛطاد انُؽجٛخ 0-8

 لخو ً ل  هبى ل ت   عه     للةٌهس  ل تٌهة ,  لمهً ٌ هبن  ٌ هم مز   لمأثٌة ت  ل  تٌس ل ت أه ٌس  تٌة   ً خ متمت  لمة ٌض  

 [.35] [  خٌث أن   ل بثة ت  ل م  مب ٌس  ل  تٌس م     هً  لسهةق تهٌن   همبٌمت  لطمقهس 34 33]10 لز    للةي أ تة  ن             

  م هبن  ٌهه   همبٌس أب   تهة  هن  جهبر  لطمقهس بمو    هلر  لمأثٌة ت توٌم     ع     للةٌس خمى أ  م مصل  ً  لز مصة  لثقٌ س إلى خه

 ل لر  لز مصة.خٌث ٌمض ن  ل ضثة  ل م  مب ً  ل  ً  لصٌ س  لآمٌس:
 

H=H0+W1+W2+W3  ...............................………………. (28-1) 

 

  ل م  س  أ م  لخ ب   لثلاث  لتمقٌس   هب  ل ضثة  ل م  مب ً ل زم لس شةب   ة غٌة  ل  تٌس  للي ٌش ل  لطمقس  لخة ٌس ب لطمقس H0إل أن 

W3, W2 ,W1 ًل طمقهس  لخة ٌهس بخه  مصهخٌح  لطمقهس  ل م  هس  ل  ه ى تخه    ةبن بخه   لا ق هم   لتة هًمصهخٌح م ثهل خه   ل   ه-

 . ل   ةي ع ى  لمب لً

عهه    ل هه   هههبlب  l=0) (خٌههثs لخهه    بل ب لثههم ً  ههن  لمههأثٌة ت  ل  ههتٌس ٌ ههبن  قمصههة  ع ههى  لخههملات  ل مز قههس تمل هه  ة  

.    خ همتٌمً ٌ هبن إ لهمل pغملتهمً  قمصهة ً ع هى  لخهملات  ل مز قهس تمل ه  ة   ل ه  ةي  ٌ هبن – لو بي. أ هم مهأثٌة ت  لا ق هم   لتة هً 

 ل ه  ةي  بل هل   ل هتض  همن  لتخهبث  - لخ ٌن   بل ب لثم ً أ ثة   بلس ض ن خ متمت  ل ضثة  ل هم  مب ً  هن خه   لا ق هم   لتة هً



أ ثة  ن  لتخبث  لمهً مألهل ت ظهة  [36 37 38]  ل  م س ت ة  س  ل ب    لص تس ممض ن  لمصخٌخمت  ل  تٌس ل خ    بل ب لثم ً  قط

 –إل مهةبن 0.07 – 0.05 ل ه  ةي ٌمهة بم  همتٌن -. خٌث أن  خ   لا ق هم   لتة هً [39]  ل   ةي- لاعمتمة مأثٌة ت  لا ق م   لتة ً

[ أن إ لمل  لمصخٌخمت  ل  تٌس  بف ٌض ي إلى  قصمن  هً 42] Liuب  Chow  بق  بج  [40 41] ل  ٌب  ت لت بة   ب سٌ    بل 

 بلت. بل ل   بف ٌم  إ لمل  لمصخٌخمت  ل  تٌس لسجب   لطمقس ل خصبل ع ى  ممب  أ ثة  قهس  - ل مةبن 0.019 جب   لطمقس تخ ب  

 هً ق هس  p ل ه  ةي ل  ه  ة –طس  لا مزم س تملقٌ   لز  ٌس للا ق هم   لتة هً  ل   ةي تب م–خٌث م  إ لمل مصخٌخمت  لا ق م   لتة ً 

 .  [42]  بلت تمل  تس لسب سٌ    ل  ٌب – ل مةبن  0.0565خو س  لم م ض ل مة ٌض) للمةصٌ ً(  لمً مزطى تمل ق  ة 

 

  Aluminum Phosphide Structureرطكٛت فٕؼفٛس الأنًُٕٛو 0-9

  للي ٌ ثل  لخملس  لطتٌزٌس ل لر  لت بة . مم بن (Zinc blende) ل شتك  للمةصٌ ً مة ٌض  ب سٌ    ل  ٌب  هبإن مة ٌض ت بة      

مخمبٌمن ع ى  (f.c.c)(  ن م  لل شت مٌن  ن  بع   زض  م ة و   بجه 1-1 لش ل )  م  تٌن  ً  ت ٌس بخ   ل ٌس  ب سٌ    ل  ٌب 

[ .  لشهتٌ ممن 404لهة  لس هسبة بههب  هن  ل ج بعهس  للم  هس ]بهب  ن  ل ج بعس  لثملثهس ب لآ بعٌن  ن  للة ت أخ ه م هب   ل  ٌب  

 خٌهث  a [44,43](1/4)م ب من تخٌث أن  خ ه م  و خس عن   لةى تممجمر  للهط  لهلي ٌهةتط ة  هٌن  مقهمت ٌن  هً   زهض ت قه  ة 

aت   ل  ٌهب   هن لة   . بٌ بن  لم م ه  ةتمعٌهم خٌهث م هبن  هل لةٌ ثل طبل ض ع  ل  زضAl  أب  لس هسبةP تهأةتع لة ت  س خمطه

[. بت بجض للك مخمبي بخ    لل ٌس ل ل   لمة ٌض ع ى ث من لة ت م بن  بوعس ع ى  ل ب قهع  لآمٌهس:  ٌ هبن 45 لملسس ل م تمل بع ]

Al   لقمعهه    لز ٌههم قههةض (1/4,3/4,3/4) ب (3/4,1/4,3/4)أي قههةض  لقمعهه    ل ههس ى ب  (3/4,3/4,1/4) ب (1/4,1/4,1/4)ع هه    

 .(1/2,0,1/2)ب(1/2,1/2,0) ب (0,1/2,1/2)أي  ً ة ن  لل ٌس بثلاثس  ً  ة  و أبجه  لل ٌس  (0,0,0) ٌ بن ع    ل ب قع  Pأ م 

   ٌ م تٌ  م.  ً  ب سٌ    ل  ٌب  م بن قهبر  لمأصهة ألةبٌ هه  مج هس عهن  لاصهة  ل ب قع Pب  Alب لز س صخٌح أي ق  ممتم ل لة ت 

ٌهبن آ ل جهمبة  أب تهٌن  هل  سزهٌب همت  لس هسبة   ةتآٌهبن أل  ٌهب  بآ لمً م بن  مشبس عن  لمجملض  لال مةب مممٌ ً تٌن  هل  س ٌٌب لآ

ٌب مت   ل  ٌب    ةتزس  ل جمبة . إن  لمة ٌض  لال مةب ً بتزهئ  للهب ة ل هل   لمة ٌهض قه  م هت  ة  همه  هن قتهل عه   آ  سبة ب

 ن  أ[.  ل مج مت  لاتم  بٌس ل شهتٌ س  ل تمشهة  ب ل ق بتهس ب  همط  تةلٌهبن ل هل   لمة ٌهض  شهمت ه لشهتٌ س  ل همس  خٌهث 47 46تمخثٌن ]

ش ل   طقس تةلٌبن  ً  ضمء  مجه  ل بجس  ل مز   تمة ٌض  ب سٌ    ل  ٌب  ٌضلل ع ى أ مس   ه   مثهل لمة ٌهض  ل همس ب لمة ٌهض 

[  خٌث ٌبضح  لش ل 50 49( ٌبضح   طقس تةلٌبن ل شتٌ س  ل  زتس  م ة و    بجه ]2-1[. ب لش ل )48  زض  م ة و   بجه ]

 هً  ة هو  Г ل قطهس  ن  أ ج بعس  مج مت  ل بجس ل ل  بع  ن  للطهبط ب قهمط  لم همظة  هً   طقهس تةلٌهبن خٌهث ٌظ هة  هن  لشه ل 

  ل  طقس بم م ك  لم مظة   ع ى.

  

 

    

 

 

 [44نفٕعفٍذ الأنًٍُٕو ]( انثٍُح انثهٕسٌح 1-1شكم )

 

 

 

   

 

 

 

 



 

 

 [ 50( يُطقح تشنٌٍٕ نشثٍكح انًكؼة يرًشكض الأٔجّ يغ ذٕضٍخ انُقاط ػانٍح انرُاظش ٔانخطٕط انًشافقح نٓا ]2-1شكم )

 

  هً م ثهل  للطهبط  لب صه س  هم تهٌن  ل قهمط عملٌهس  لم همظة  Σ,∆,Ωهً  قهمط م همظة ألهةى. أ هم  Xب Kب  Wب  L للك  من 

بمز   قمط  لم مظة  ل قمط    ثة أه ٌس  ً  ضمء  مجس  ل بجه خٌث ٌ  ن  لا همسم      هم لمخ ٌه   للهب ة    م هٌس ل ت هبة    [.49]

 [.51( ]1-1بٌ  ن مبضٌح قٌ   لثمتت  ل بجً ل م  ً  لج بل )

 

 [ .51ْٕ شاتد انشثكٍح يغ ئدذاشٍاذٓا ] aدٍس 2π/a( انُقاط ػانٍح انرُاظش فً دضو انطاقح نهثهٕسج تٕدذاخ 1-1جذٔل )

 

 

  ل قمط عملٌس  لم مظة k مجه  ل بجس 

(0,0,0) Г 

(1,0,0) X 

(1/2,1/2,1/2) L 

(3/4,3/4,0) K 

(1/2,0,0) ∆ 

(1,1/2,0) W 

(1/2,1/2,0) Σ 

 

خملهس  لم هم ض   ع هى مخه ث ع ه   ن  أ[ 52 لال مةب ً ل ل   لمة ٌض  ق  تٌ ت تزئ  ل ة  همت ] لخو ً  مة ٌض لأ م تمل  تس  

 هً  لخو هً ه همك  قهمط عملٌهس  لم همظة ألهةى  هً  لمة ٌهض ب. X ً   طقس تةلٌبن بخملس  لمبصٌل   قل مخ ث ع    قطهس  Г ل قطس 

  لت بة  ٌ  ن   ملة ج م  مة ٌض لطً ل    ة ت  للةٌس. 

لطهً ل  ه  ة ت  للةٌهس لهلةمٌن  مجهمبةمٌن   خٌهث   لمً ممش ل  مة ٌهض Г( ٌتٌن  ج بعس  ن  قمط  لم مظة 2-1ب لج بل )

   لخملس  ل قٌه  Г15ب sهً  لخملس  ل مضم   ل    ة  Г2تٌ  م  pهً  لخملس  ل مضم   ل    ة  Г25ب  sهً  لخملس  ل قٌ   ل    ة  Г1 ل قطس 

 هً خو هس  Xب هللك  ل قطهس  X4vب  X1v مٌن مبصهف تهمل قط Г25ب  Г1 ً خو س  لم م ض  لمً م بن  شمت س لر  X. أ م  ل قطس pل    ة 

 . X4cب  X1c مٌن لمبصٌل  مبصف تمل قط

 

 

 

 

 

ٌدل على المدار  s7حٌث ، ( : بعض النقاط عالٌة التناظر فً حزم الطاقة للبلورة كجمع خطً للمدارات الذرٌة6-7جدول )

s  ،للذرة الأولىs6  ٌدل على المدارs  وهكذا بالنسبة لللذرة الثانٌة المجاورة للذرة الأولى p1 ب p2[26.] 



 الدوال الموجٌة نقط التناظر
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Г2 s1-s2 
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  Phase Transitions in AlPالاَزةبلاد انطٕضٚخ فٙ فٕؼفٛس الأنًُٕٛو  01 -0
 

)مل سٌههس     مطٌ ههٌس   ل  ٌههب   ههن  ل ههب   ل ت  لصههزبتس  لزملٌههس  ههً  لمزم ههل  زههه خٌههث ٌتهه ي لصههمبة ه ههمة  ٌزهه   ب ههسٌ    

[. ب  م ل ة م  من  لمة ٌض  لت هبةي لسب هسٌ    ل  ٌهب  ع ه   لضه ط  لهب طا ب ةجهس 53   مطٌ ٌس( ب ضخس أث مء قٌم مت  لض ط ]

[.  لا مقملات  لطبةٌس ل لر  لت بة  ملم ف تململاف 54    مةب  ] 5.467ر بثمتت شتٌ س  ق  ة لمةصٌ ًخة ة   ل ة س هب مة ٌض 

 ٌ هم  17 – 9.5ٌهة  هً  لطهبة ع ه  ضه ط ٌمهة بم تهٌن ٌ ب سٌ    ل  ٌب  ٌزم ً  ن أبل م  ن  أ لطةٌقس  ل  مز  س  خٌث بج  ع  ٌمً 

 لا مقهمل ٌمبقهع أن ٌهم  ع ه   ن  إ. أ هم  ظةٌهم  ه(NiAs)إلهى مة ٌهض  ة ه ٌ   ل ٌ هل  للمةصٌ ً مة ٌض  ل[ إل ٌم ٌة  ن 55 54تم  مل ]

أطهب ة خمهى  7هل   لا مقمل  ً  لطهبة  همن  ب هسٌ    ل  ٌهب  ٌ م هك  ضلاً عن  .[57 56 ٌ م تم  مل ] 9.3 – 7ض ط ٌمة بم تٌن 

تم ه مل بطهبة   ٌ هم 36ع ه  ضه ط  Cmcm ٌ م تم ه مل  ثهل  لطهبة ل زٌ ً  لقهمب   ل م ة هو  لقمعه    لهلي ٌة هو لهه  100ض ط 

( بطهبة  ل  زهض NaClأ م   طب ة   لةى   ً طبة   بةٌه   لصهب ٌب  )  ٌ م تم  مل 100 ض ط ( ع  CsCl  بةٌ   ل ٌوٌب  )

 ن  إ هه سلطبةٌهه . ب هً  ههل خههملات  لمخهبلات Cinnabarبطههبة  تةٌمٌه   لوبتهه   ل  هه ى sc16لةر  لههلي ٌة هو لههه  16 لت هٌط ض

[. أ هم 57] AlP( ٌبضح   خ ً  لطمقس  قمتل  لخجه   طهب ة  لم سهس  هن 3-1[. ب لش ل )54]% 17 ل قصمن  ً  لخج  هب خب لً 

 لم ٌة ت  ً   طب ة  مٌجهس مهأثٌة  لخهة ة     همك تزهئ  لصهزبتمت م هم   هن عه   مهب ة  ز ب همت  ظةٌهس أب ع  ٌهس خهبل  لا مقهمل 

 [.58  سن ] 302هلر  لت بة   ً هل   لطبة ل مٌس  ب هل   من تزئ  لتمخثٌن  ة  ن ةغ  ع ى  ل لطبةي لسب سٌ    ل  ٌب . ب

 

     

 

      

 

 

  [.  55الأنًٍُٕو] انطاقح يقاتم انذجى لأطٕاس يخرهفح يٍ فٕعفٍذ : يُذًُ(3-1شكم)

 

 Literature Survey  انسضاؼبد انؽبثةخ  0-00



 لضببً ل خصبل ع ى  ل ز ب مت  ل مز قس تسجب   لطمقس ل ل   ٌ [ قٌم مت طٌف  لم59] (Monemar) ز ل  م 1973.  ً عم  1

هلر  لطةٌقس م   لخصبل ع ى قٌ   قٌقس لسجب   لطمقس غٌة  ز مل. بتم م(AlAs) ة  ٌ    ل  ٌب  ب (AlP) ن  ب سٌ    ل  ٌب  

بتش ل جٌ   ع  لقٌ   لز  ٌس  ب  قس ل ممب   لمً م   لخصبل ع ٌ م  مب م ت  أعلار. ٌن ل تمشة  ب جب   لطمقس  ل تمشة  ل  ة ت

 ب ل ظةٌس ل ة  مت  متقس.

 The empirical pseudopotentialطةٌقه  لج    ل ملض  لمجةٌتٌس [52بج معمه ] (Tsay)   مز ل 1975.  ً عم  2

method) )ً لسب سٌ    ل  ٌب   لخ مض  لمة ٌض  لخو(AlP)  ز م ٌس  لطٌسٌس ثمتت  لزول  ع  ق  ة  لابب ل ثم س  لال مةب ٌس  

  للي م   لخصبل ع ٌه ٌمب    تصبة  جٌ    ع  ل ممب   لز  ٌس  ل متقس .  لمة ٌض  لخو ًب من 

[ ب بل  ة   ت ة  س  لمة ٌض  لال مةب ً ل  ب    لص تس ب ل م ث س 60] (Evarestov & Lovchikov)مق    1977.  ً عم  3

 (LUC – CNDO)تت بة    بةٌ   ل ٌثٌب  بت بة   ل مس  تمطتٌ  طةٌقس  اه مل  لمم  ل م  لل  لمسمض ً لل ٌس  لبخ    ل تٌة  

ً ل مةمةي   (Pople) لمجةٌتٌس  لمً مق   ت م   بك. بتم مز مل تزئ  لزب  ل – ل زم    ع ى طةٌقس  ل جمل  ل مب    ل مٌم

ب ممب   لخ متمت    م ٌس ل جوٌبمت  ب م ت  ل ممب   (CNDO)لخ مض  لجوٌبمت. بق  قبة ت  ممب   لتخث  ع خ متمت طةٌقس 

    ل ة  س  ل ب ةللك إلى   مز مل  لزب  ل  لمجةٌتٌس  للمصس تملجوٌبمت غٌة  ل خب  ً  تضٌزب   ل  تة  ن  لقٌ   ل مبقزس ب

  لص تس.

[ تزئ  للب ة ل  مس ب ل  ٌ بن  ب ل م ث س تخو   لطمقس ب زم ل  ل ةب س 61] (Harker & Larkins) ةس  1979.  ً عم  4

 لخج ً بثمتت  لشتٌ س ب لقٌ   لل مٌس ل قمط  لم مظة بطمقس  لمة تط  تم مز مل طةٌقس  اه مل  لمم  ل م  لل  لمسمض ً لل ٌس 

.   م مض ن  لتخث  ة  س مأثٌة  لزب  ل  لمجةٌتٌس  ل  مز  س ع ى  ل  ن طمقس  لمة تط (LUC – CNDO) لبخ    ل تٌة  

 ع    ب و م م  ع  لقٌ   لز  ٌس.  ً  ل قس بعةئ خو س  لم م ض. ب م ت  ل ممب   مسمبمس

 للصمبة  لمة ٌتٌس  [ طةٌقس  لج    ل ملض بمقةٌض   لس  ل ثم س ل ة  س62] (Froyen & Cohen) ز ل  م 1983.  ً عم  5

. إل م  خ مض  لخج  ب لسةق  ً  لطمقس  ل  ٌس بخو   لطمقس ع    قمط  (AlP , AlAs , GaAs , GaP)ب لال مةب ٌس ل  ة تمت 

 ً   طقس تةلٌبن ع    لض ط  لاعمٌم ي ب لا مقملات  لطبةٌس  ل صمختس ل ض ط لتزئ  ن هلر  ل ة تمت .  L , X , Г لم مظة 

  قمة س  ع  لطمقس  ل  ٌس  ل خ بتس    لس ل خج  ب ل ز ب مت  للمصس تملمة  ٌض أعلار ع    لا مقملات  لطبةٌس .  للك م  أجة ء

[  ن خ مض ثمتت  لشتٌ س ب زم ل  ل ةب س  لخج ً ع    لامو ن ب ل شمقس 56] (Zhang & Cohen)م  ن  1987.  ً عم  6

ة  ل  تً  ً  لخج  لتزئ  ل ة تمت  ن ٌلات  لطبةٌس  ع  لم ٌ  بلى ل زم ل  ل ةب س  لخج ً  ع  لض ط ب لا مقم

 قمة س هلر  تبم   (AlP , ,AlAs , AlSb , GaP , GaSb , InP , InAs) لمً  ن ض   م  ل ة تمت  III – V ل ج بعمٌن 

ً ه مك  لملا  ن  أ لخ متمت  ع  لقٌ   لز  ٌس ب لقٌ   ل ظةٌس  ل مب ة  خٌث بج    .  لض ط ع    لا مقملات  لطبةٌس  ً قٌ  م

 بك لخ مض طمقس  لمة تط بثمتت  –بطةٌقس همةمةي  ض[ طةٌقس  لج    ل مل63بج معمه ] (Causa) ز ل  م 1991.  ً عم  7

 –و ك ) لشتٌ س ع    قطس  لمب ون ب زم ل  ل ةب س  لخج ً بمة    لسب بن للأشتمر  ل بصلات  ن  ل بع  ل م ً ب بع 

 1.2%  ب – 38 ز ل  للطأ تملخ متمت هب % ن  أبلبخظ  (AlP , BN , BP , SiC , Si , C)ل  ة تمت  (zinc blende)(ت   

+ ل لب ة أعلار ع ى  لمب لً.   م م  إ جمو مصخٌخمت ل خ متمت بهلر  لمصخٌخمت أ ت إلى مق ٌل  7.8%ب+  6.5%ب + 

 . 2.6 للطأ  ً طمقس  لةتط إلى   تس %

 ز ملتم م AlP[  لمة ٌض  لت بةي ب للصمبة  لتصةٌس لسب سٌ    ل  ٌب  54بج معمه ] (Greene) (  ةس1994.  ً عم  )8

 ٌ م تم  مل. بق  بج   36 طٌمف  لا ز م ٌس  ل مٌ ةبتصةي ل مٌس  ز مل ٌ م تم  مل بتم م 43  ز مس   شزس  ل ٌ ٌس بل مٌس 

إلى طبة  (ت    –و ك )مة ٌض  يتم  مل خٌث ٌم ٌة  ن طبة ل  ٌ م 9.5ٌة تملطبة ع   ٌ  ل  ٌب  ٌزم ً  ن م   ب سٌ  ن  أ

  ل   ى  ٌ بلاٌت. (NiAs)ب مة ٌض  ة ٌ    ل ٌ لهآلة 

 , Sn , Ge , Si)[ ت ة  س  للصمبة  لمة ٌتٌس لز    ن ع مصة  ل ج بعس  لة تزس 64بج معمه ] (Lee )( قم  1997.  ً عم  )9

C)  ( ت   –و ك )ب ة تمت شته  بص س  ن  بع (InSb , GaAs , BN , AlP)  مقةٌض   لس  ل ثم س  ل بضزً  ز لخٌث   م

(LDA)  مق ٌة طمقس  قطس  لصسة ل ز مصة  ضلاً عن لخ مض  ل  ن ثمتت  لشتٌ س ب زم ل  ل ةب س  لخج ً بطمقس  لةتط

 The generalized)  مقةٌض  لا خ  ة  ل ز  ز ملهلر  ل ممب   ع  ممب  ألةى م  خ مت م تم م سق  م ت  قمة ب ل متقس . 

gradient approximation) (GGA)  هم  متقمً.ضت بعٌ م. ب م ت  ل ممب   قمةتس ج  ً ل  ممب   لز  ٌس  لمً م  إجة 



[  لطة ب    بلٌس ب ظةٌس   لس  ل ثم س ض ن  طمة طةٌقس  لج    ل ملض 57بج معمه ] (Mujica) ز ل  م 1999.  ً عم  10

ة  لخج  ٌٌة  لطمقس    لس لم ٌٌ. إل م  خ مض م (AlSb , AlAs , AlP)ة  س  لطمقس  ل  ٌس ب ل لطط  لطبةي ل  ة تمت ل 

 ة  م م   ت ل ة تمت  لمً م جب. ب للك م  إٌجم   زم ل  ل ةب س  لخج ً ب شمقس  زم ل  ل ةب س ع   ض ط  ق  ةر صسة

 ع  ل ممب   لز  ٌس. م ت تز   أطب ة بهلر  ل ممب   م ت  مطمتقس  

 (LUC – CNDO)[ طةٌقس  اه مل  لمم  ل م  لل  لمسمض ً لل ٌس  لبخ    ل تٌة 65طت  عٌ ى وٌن  لزمت ٌن ] 2001.  ً عم  11

إل م  خ مض طمقس  لمة تط بخو   لطمقس ب لقٌ   لل مٌس  (GaAs, AlP, BN)(بهًت    –و ك )ل ة  س ثلاثس  ة تمت  ن  بع 

 زم ل  ل ةب س  لخج ً.  ضلاً عن خملس م جٌن  ل   ة ت  لت بةٌس بمبوٌع شخ س  لم م ض  ً تز  ب خ  بتز ٌن ل قمط  لم مظة ب

 ممب   لتخث  مسمبمس  ل قس  بهب  م ٌمس   ع  ل ة  مت  ن  أبق  قبة ت  ممب   لتخث  ع  لقٌ   لز  ٌس ب ل ظةٌس  ل مب ة   ببج  

 . ل متقس تم مز مل هلر  لطةٌقس

 ن خ مض ثمتت  ب خٌث م    [ تخ مض قٌ   لمة ٌض  لخو 40ًبج معمه ] (I. Vurgaftman)بللال  سس  ل  س قم           

 لشتٌ س بثب تت  ل ةب س ب جب   لطمقس  ل تمشة  بغٌة  ل تمشة  ب للك م  خ مض قٌ   ل مل  لسزملس للال مةب مت بخ مض قٌ  

 لزلاقس تٌن ثمتت  لشتٌ س ب ةجس  لخة ة  ل ج بعس  ب  للك أعط  مل  لتة  ةجمت  لخة ة  بقٌ    سص ٌةٌ جب   لطمقس ع   م 

ب للب ة  لمً م  خ مت م . …….. (  InAs , AlN , AlAs , AlSb , AlP)هً ت    ب ه  هلر  ل ة تمت  – ن  ة تمت و ك 

  ً هل   لتخث  م ت  قمةتس ل  ممب   لز  ٌس ل ة  مت  متقس.

بع مصة  ل ج بعس  (II – V)ب  (III – V)[  ة  س ل  ة تمت  ن  ل ج بعمت 66بج معمه ] (Mujica)ق    2003.  ً عم  12

 لمً م  ح ت ة  س مسمصٌل  ل ب   مخت  ى لابل ىء مت سمء  خ متمت  لمة ٌض  لال مةب ً ل  ت ز  تخٌث   م  IV لة تزس 

 .(AlP)ل  ة تمت أعلار بتض   م  ب سٌ    ل  ٌب    لض بط  لزملٌس. مض ن هل   لتخث  لا مقملات  لطبةٌس

ل ة  س تزئ  للب ة  ثل  لطمقس  (Potential Model)[   بلج  لج   67بج معمه ] (A. Jivani) ز ل  م 2005.  ً عم  13

لزلاقس  ة  س    ت للك م   (AlSb, AlAs, AlP) ل  ٌس ب زم لس  لخملس ب زم ل  ل ةب س  لخج ً ل  ة تمت شته  ل بص س 

 لةمض  لزملٌس.  ل ممب   لمً م   لخصبل ع ٌ م   ت ظةٌس  لاضطة ض ل ز ملتٌن  لض ط ب لخج  ل لر  ل ة تمت بللك تم م

  ع  ل ممب   لز  ٌس لتخبث  متقس. جٌ  ً هل   لتخث ممطمت  تش ل 

 

 

 

 

 

 

 

 

  The Research Objectiveْس  انجحث  0-06

  ف  لتخث إلى مطتٌ  خ متمت  ل جمل  ل مب    ل مٌم ب ل م ث س ت ظةٌس ل ٌس  لبخ    ل تٌة  ض ن إطمة  اه مل  لمم  ٌ 

بتزئ  للب ة  طبة  ل ة  س  لمة ٌض  لخو ًم   ل ٌ م ٌك  ل  ً  ل  ب لمً مزم   ع ى طة (LUC-CNDO)ل م  لل  لمسمض ً 

ث ٌم  خ مض  ل  ن طمقه  لمة تط بثمتت  لشتٌ س بعةئ خو س  لم م ض بعةئ خو س    خٌ لسٌوٌمبٌس لت بة   ب سٌ    ل  ٌب 

ع ى  طمق ب  ع  ز ل ة ض ٌ مل   لبه بتزئ   مبٌمت  لطمقس  لةبٌ س ب زم ل  ل ةب س  لخج ً ب ثم س شخ س  لم م ض.  لمبصٌل ب

 لال مةب ٌس  لمً ممط ض  ةعس عملٌس    م ٌ مز ل  ً   ج و   لمً م بن    خٌث ٌ مز ل  ً  لاج ور ً  لمطتٌقمت  لص معٌس

  م بٌ  ف  لتخث إلى  ة  س   ى مأثة  للب ة  لسٌوٌمبٌس  زةضس لض بط عملٌس   م  ً أع مق  لتخمة ب ل خٌطمت بغٌةهم. 



قس بخ    لل ٌس  ل تٌة  ض ن إطمة  اه مل طةٌ ز ملل ت بة  تملخة ة  ب اج م   ل   ط ع ٌ م بلخملمً  ل تس ب ل خض. بق  م  إ م

عطمب م  ضلاً عن  لاقمصم   ً  لبقت ب ل ةعس ب   ت م ز  س لمم  ل م  لل  لمسمض ً ل  بلس مطتٌق م بق س  ل زم لات  لمجةٌتٌس  ل  م

ً ل  ة  مت  ل متقس ز مل م ممب  جٌ   ع   إ م   مز مل طة ب  ألةى  ع صزبتس بأخٌم م مزلة   ً  ة  س أشتمر  ل بصلات طتقم

 لمل ة  ن  لصزبتمت  ع ىعلاب  ع ى هل   من  ة  س هلر  لت بة  ت لر  لطةٌقس ٌ مع   ل ة  س  لمة ٌض  لخو ً ل  ة تمت.

  خٌث أن  إخ ى  لزقتمت  لز  ٌس ل ة  س  ب سٌ    ل  ٌب  هً صزبتس  لاقمصم ٌسب لز  ٌس مٌن ب لزقتمت  لمً مة     ة  م م  ن  ل مخٌ

  لت بة  تصبةر  قٌس    م أ  م غٌة   مقة   ً ةطبتس  لض ط  لجبي  لاعمٌم ٌس خٌث م ممو تمسمعلام م  لزملٌس.    ب

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 ٙـبَــم انثــانفص
 

 

 انًفبْٛى انُرطٚخ
 

 

 

 Semiempirical Methodsانططائق شجّ انزجطٚجٛخ  6-0

 لخة هس  ة زملجم هم ل جوٌبهمت أب  ل هب    لصه تس  لمهً مألهل ت ظهة  لاعمتهم ٌ  ن مص ٌف طة ب   ل ٌ م ٌك  ل  ً  ن خٌهث 

 أب  ل تهههههم ئ   بلٌهههههس (Ab initio Methods)إلهههههى  هههههبعٌن ه هههههم  لطة بههههه     م هههههٌس  ب لمسهههههمعلات تهههههٌن  لال مةب هههههمت

(First Principles)  ب لطة بهه  شههته  لمجةٌتٌههس(Semiempirical Methods)بلههى  ههً أ  ههم  . بملم ههف  لطةٌقههس  لثم ٌههس عههن  

م مز ل  ضثة هم  مبن مجةٌتً ع ى ع س  لطةٌقس   بلى  لمهً مقهب  ع هى أ همس   همز مل ثب تهت  زٌ هس ت هٌطس  شهخ س  ال مهةبن 

[   ضلاً عن أن   لطة ب  شته  لمجةٌتٌس م مز ل تزئ  لم م لات  لمً مخ ث أث مء  لخ متمت بم  ل  لجوء 68بثمتت تلا ك بغٌةهم ]

و  لطة ب     م ٌس تمل قس  لزملٌس  هً  لخ همتمت إلا  أن   همز مل م ٌقمصهة ع هى  لهلة ت ب لجوٌبهمت ب ل هب    لصه تس ل ت  لآلة. م مم

[  علاب  ع ى للك  من 69  ع    ق ٌ س  لال مةب مت. أ م  لطة ب  شته  لمجةٌتٌس  أ  م م بن أ ةع  ن  لطة ب     م ٌس تز    ة ت]

[ خمى طبةت ألٌة  27 ٌض  لال مةب ً لز    تٌة  ن  لجوٌبمت بهل   م ٌجز  م م مز ل تصبة  ب  زس ]ل م  لق ة  ع ى خ مض  لمة

 Complete Neglect ofل ة  س  لت بة ت. ممض ن هلر  لطة ب  ع    ن  لطة ب   لمقةٌتٌس    م  اه مل  لمهم  ل مه  لل  لمسمضه ً 

Differential Overlap (CNDO) [70   71  ب اه هههمل  ] ً ل مب هههط ل مههه  لل  لمسمضهههIntermediate Neglect of 

Differential Overlap (INDO) [72   73  ب اه ههمل  ل مب هط ل مه  لل  لمسمضه ً  ل طههبة  ]Modified Intermediate 

Neglect of Differential Overlap (MINDO) [74   75ج ٌع هلر  لطة ب  م م   ع ى   ة   لمه  لل  لمسمضه ً  لصهسة .]ي 

Zero Differential Overlap (ZDO) ًأب  م ٌ  ى تإه مل  لم  لل تٌن  ل ه  ة ت  للةٌهس  لهلي طهبة أ م هم ل هً ٌهم    همز مله  ه

  لللك   مطةق ل لر (CNDO)[. بت م أن هل   لتخث ٌزم   تصبة  ةبٌ س ع ى مقةٌض  اه مل  لمم  ل م  لل  لمسمض ً 76 لجوٌبمت ]

 . (ZDO)ع ل ة    مس  للي ٌ م   ع ٌه إه مل  لم  لل  لمسمض ً  لصسةي  لطةٌقس تشًء  ن  لمسصٌل  

 Zero Differential Overlap انزفبظهٙ انصفط٘  انزساذم 6-0-0

ٌ ههم   هههل   لمهه  لل ع ههى أ ههمس  ن  ل هه  ة ت  للةٌههس ع ههى لة   زٌ ههس م ههبن مقةٌتههمً  مزم هه   بع ٌههه  ههمن  لمهه  لل تههٌن هههلر  

 [.76  12] ل   ة ت ٌ  ن  عمتمةر   مبٌمً إلى  لصسة  بهل  ٌض ي إلى جزل  لم م لات  لث مبٌس  ال مةبن م بن صسة ً 

 )/()/(  …………………….…….  (1-2) 

 بف م  ل ل سس  ل تض. بهل   لمقةٌض ٌض ي إلى م  ٌل  لخ متمت تش ل  تٌهة  مٌجهس  ب للك  من م م ل  لم  لل  

 لمت ٌط  لم م لات  لثلاثٌس ب لةتمعٌس  ل ة و.

 



 الإًْبل انزبو نهزساذم انزفبظهٙ  6-0-6

Complete Neglect of Differential Overlap (CNDO) 

[ . ٌقهب  ههل   لمقةٌهض 70] 1965بج معمهه عهم   (Pople)ٌز  هل   لمقةٌض  ن  ت ط  لطة ب  شته  لمجةٌتٌس بق  مق   تهه  

تإه مل  غ ض  لم م لات بتمللصبة م م لات  لمتم ل ب م م لات  لم م ة  لال مةب ً بتقٌس  لم هم لات  لمهً م هبن ل ت قٌ هس صه ٌة  

هلر  لم م لات ٌجزل  ن  ل   ن م  ٌل  لخ متمت للأ ظ س  ل تٌة   ن  للة ت ب ل هب    لصه تس  [. إن إه مل 77بمقمةض  ن  لصسة ]

 [ :71   12هً ] CNDOب ه  مقةٌتمت 

 إه مل  ل   ة ت  ل  ل ٌس ب لاعم م  ع ى    ة ت  لم م ض  قط. .1

(. بت م أن   ل   ة ت    مس   ب س 19-1همل أي  ل زم لس ) –  مت  ل  صسب س  لم  لل ت صسب س  لبخ    ً  زم لس ةبثمن  .2

 ٌصتح: ب   ن  ب ل  زمٌة    لل   من  لم  لل تٌن  ل   ة ت  ل لم سس 

U =0                        μ ν   ……………………..……. (2-2) 

 

 تملصٌ س  لآمٌس:بع ٌه  من صٌ س  لمزم   ل    ة  ٌصتح 

ijii SCC 

 

   ………………………….……. (3-2) 

)/(. إه ههمل ج ٌههع قههٌ   لم ههم لات  لال مةب ٌههس  لث مبٌههس ل ت  لصههٌ س 3   لان قٌ  ههم م ههبن صهه ٌة  ب لاقمصههمة ع ههى

 . (μμ/λλ)م م لات ل ت  لصٌ س  ل

 للي ٌ ثل  ز ل  لم م ة تٌن أي  ل مةبن ع ى  γABتم م ل  لم م ة  لال مةب ً  (µµ/λλ).   مت  ل  لم م لات  لث مبٌس  لال مةب مت 4

 بلللك  من: Bب أي  ل مةبن ع ى  للة   A للة  

(μμ/λλ) = γAB .............………………………………….… (4-2) 

 : لآمٌس . مقةٌض  لج    ل مم   ن  لمسمعل تٌن  ل ب   ب ال مةبن ل ل وبج  ن  للة ت إلى  لصٌ س5

ABB V)/V/(   …….……………………….…… (5-2) 

 : لآمٌسبٌزطى تملصٌ س  B ع ق ض  للة   Aل ج    لمسمعل تٌن  ل مةب مت  لم م ض ع ى  للة  ثم  VABخٌث أن  

ABBAB ZV    …………………………………….…  (6-2) 

 . Sμν ه  م م تمً  ع م م ل  لم  لل ٌت ط تجز Bب  A  مٌن.  لمسمعل تٌن  ال مةبن ب جمل  ل ب6


 S   ……………………………………....  (7-2) 

( م ة ع ى  ن 7-2  ب ل زم لس )Bب Aبهب ٌزم   ع ى  بع  للةمٌن  Bب للة   Aعم ل  لةتط تٌن  للة   به βABخٌث  

هلر ز مل بتم م .[78ل  م    لص تس مو     ع وٌم    ق  ة  لم  لل تٌن  ل   ة ت ]قمت ٌس  لمة تط تٌن  للة ت أب  لجوٌبمت  ل  ب س 

 س:لآمٌ بف ملمصة إلى  لصٌ س   ((20-1 ل زم لس )) لمقةٌتمت  من هم  مب ٌس  بك

)]()
2

1
( ABAB

AB

AAAA VPPUF  



   …………... (8-2) 
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SF AB       ……………….. (9-2) 

  ٌزطى تمل زم لس: Uμμأ م خ   ل ة و  لب خ  

)//( 2

2
1  AVU   …………………………...… (10-2) 

 مزطى تملزلاقس: Bع ى  للة   PBBبل م  م ت  ل ثم س  ل  ٌس للال مةب مت 






     …………………………………………. (11-2) 

 : لآمًم مض تملش ل  B للك  من صم ً  لشخ س ع ى  للة  

BBBB PZQ     ………………………………………  (12-2) 

  من هلر  ل زم لس  مضبل  لى  لصبة :  (8-2(  ً  ل زم لس )12-2ع   مزبٌئ  ل زم لس )ب

)]VZ(Q[)P
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P(UF ABABBABB
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AAAA  


   ... (13-2) 

 أ م  لطمقس  ل  ٌس  ٌ  ن خ مت م  ن  لزلاقس  لآمٌس:










 
BA

1
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1
E  ………………... (14-2) 

( ٌ  ن خ   م ع   9-2)ب (8-2ن )م ل زم لمب  ل بٌمت.  و  ل  م س تٌن  ة RABخٌث إن  لخ    لٌة ٌ ثل م م ة  ل بٌمت ب  

ب ن هلر     لمقةٌتٌس لمخ ٌ  قٌ  هلر  ل م ٌة ت  ببه مك ع    ن  لطة .γABب  βABب  Sμνب  VABب  Uμμمخ ٌ  قٌ   ل م ٌة ت 

أ ثة هلر  لمقةٌتمت  سمء   ً خل  CNDO/2بٌز  مقةٌض . Jaffe[80][ بمقةٌض 79] CNDO/2[ ب 70] CNDO/1   ب لطة

ٌم  إٌجم هم  γAB لم م لات  لث مبٌس ب Sμν ً هلر  لطةٌقس  من م م ل  لم  لل  .لللك   مطةق إلٌه  ً هل   لتخث  بن غٌةر   لخ متمت

  ٌم  إٌجم هم تملاعم م  ع ى  ل زم لات  لآمٌس:ت   لةى م ٌة  [. أ م  ل12بهلر  لصٌغ مبج   ً  ل ص ة ]   طس صٌغ لمصسمتب 
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2

1
U    ………………………  (15-2) 

ABBAB ZV   ………………………………………...  (16-2) 

 ٌ ثلان ج    لمأٌن ب  لسس  لال مةب ٌس ع ى  لمب لً. Aμب  Iμخٌث إن 

  ٌ  ن خ مته  ن  ل زم لس  لآمٌس: βABأ م  لزم ل 

)(
2

1
BAAB    ………………………………..  (17-2) 

 ع ى  لمب لً. Bب  Aٌ ثلان  زم  ً  لةتط ل لةمٌن  βBب  βAخٌث إن 



 ( 9-2( ب)8-2( ب)7-2ع ى  ل زم لات ) CNDO/2بتإ لمل مقةٌتمت 

 (  أ  م  مضبل إلى  لصٌغ  لآمٌس:15-2ب)
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 [ :79 ٌ  ن خ مت م تملاعم م  ع ى  ل زم لس  لآمٌس ] CNDO/2أ م  لطمقس  ل  ٌس  ً طةٌقس 
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nUmU)atom(E   ..........  (22-2) 

 ع ى  لمب لً. pب  sع    لال مةب مت  ً  ل   ة ت  nب  mخٌث إن 

Fo [ 81 خ  م م لات   ٌمة بٌزطى تملصٌ س] 

21

2

2

2

1

0

2s1s2

*

s1

*

s

0

0 drdrrr
r

2
)r(R)r(R)r(R)r(RF 








…........… (23-2) 

 Sهب  لجوء  لقطةي  ن  ل   ة  Rsخٌث 

     r >    أع ى قٌ س لرr 
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(  طةٌقس شته مجةٌتٌس  بهلر  لمقةٌتمت ق  طتقت CNDO ً  لسقة   ل متقس م  طةم طةٌقس  اه مل  لمم  ل م  لل  لمسمض ً )

  ثههة  ههن  ههة   ههً خ ههمتمت  ل ههب    لصهه تس بلزهه    لم ههف  ههن  لههلة ت  ل ههن هههل   لا ههمز مل صههمخته إجههة ء  لاب ههس ل زب  ههل شههته 

[ . بع ى  لةغ   هن ههل   همن  لزب  هل  لمجةٌتٌهس 82 51 للصمبة  ل مز قس تمل ب    لص تس ]  لمجةٌتٌس ل ةئ  لخصبل ع ى تزئ

. بهل   لسشهل ٌهأمً  هن  لسهةق  هً [82] ش ت  ً  خم م   ل ب    لص تس  [12] (Pople) لمً م  طةخ م  ن قتل  CNDO ً طةٌقس 

 .[32] للصمبة  لمة ٌتٌس بقبى  لمة تط تٌن  لجوٌبمت ب ل ب    لص تس 



بل ل   ل تض ٌج ة ت م قتل مطتٌ  طةٌقس  ل جمل  ل مب    ل مٌم أن  ألل ت ظة  لاعمتمة ع   عب  هل  هً  قه  م م  لزه    ل مبهل 

بخه   ل ٌهس مقةٌتهم ت زه ل تزه   1018      زض ع هى 1 ن  للة ت ب لال مةب مت  ً  ل ب    لص تس  خٌث مخمبي  لت بة  ل ت  لخج  

ل ٌس  لب خ    ب مٌجهس ل هل   لزه    ل مبهل  م هه  هن  ل  همخٌل خ همض  لم هم لات  لث مبٌهس ب ل زهم لات   لهةى.     مةب  ل  10ٌ مبي 

بع ى هل     مس  من  لمقةٌتمت شتس  لمجةٌتٌس  ل متقس تقٌت  قمصة  ع ى  لجوٌبمت ب للة ت   أ م  ل ب    لص تس أب  لت بة ت  إ  هم 

 [84,83](  Cluster Methodمت. بقهه  تهةوت عهه   طة بهه  مقةٌتٌهس    ههم  لطةٌقههس  لز قب ٌهس)ممط هض مقةٌتههمً إضههم ٌمً لم هك  لمقةٌتهه

. بل ههبن  لتخههث [88,87]( LUC ()Large unit cellبطةٌقهس ل ٌههس  لبخهه    ل تٌهة  ) [86,85]بطةٌقهس   لههس  ل ثم هس  لال مةب ٌههس 

.  هً ههلر  لطةٌقهس مهم  صهٌمغس ل ٌهس  لبخه    ل تٌهة  تألهل ٌ مز ل ل ٌس  لبخ    ل تٌة   إ  م   قمصة ع ى مبضٌح هلر  لطةٌقهس  قهط

 مة ٌض ت بةي  زٌن  م مظة أ م أن ٌ بن  لل ٌس  لاتم  بٌس أب  لل ٌس  لتة  ٌوٌس أب  ضمعسمم م  بم بن  ل  لس  ل بجٌس  ل  ٌس  ممجس عهن

. أي أن ههلر  لطةٌقهس [89]تملل ٌهس  ل خه  ر ج ع لطً ل    ة ت  للةٌس لل ٌس ب خ    قط بممسمعل  ع تمقً  ل ب ل  ل بجٌهس  ل خٌطهس

 م م   ع ى  ظةٌس  ل   ة ت  لجوٌبٌس  بهً شمبزس  لا مز مل  ً    ظ س  ل بةٌس  لمً مز   لت بة ت  جوء أ مس    م.

 قهم بمزم    ممب  هلر  لطةٌقس ع ى خج  بخ    لل ٌس  خٌهث م هبن  ل مهمب  أ ثهة  قهس    هم  م هت بخه    لل ٌهس  ل تٌهة  أ تهة ب

 . [90,51]لطةٌقس  ل جمل  ل مب    ل مٌم 

(  خٌث ٌم  خل  ل زم لات  ل مب  قس ل مٌم  قط ل  قمط ع   k=0إن  لس ة   لةبٌ س ل ل   لمقةٌض هً   مز مل  م ٌ  ى تمقةٌض )

 ة   لةبٌ س ل لر  لطةٌقس.. ب ٌ م ٌ ً بصف ل س [91]  طقس تةلٌبن   بلى  بهل   لمقةٌض شمبع  لا مز مل  ً  ٌوٌمء  لخملس  لص تس 

  [91] :  إن  صسب س  بك  لمً مض ي إلى مب    ل مً للال  صسب س  ل ثم س ٌم   لخصبل ع ٌ م تملصٌ س  لآمٌس 

 )R.ikexp()k(
N

1

K

0

   ….......……........……… (24-2) 

(  ً بخ    لل ٌس Reduced Brillouin Zone( )RBZ ً   طقس تةلٌبن  ل ص ة  ) k(  ل قٌ  kخٌث ٌض  عم ل  لج ع )

 من   طقس تةلٌبن م قة ت ق  ة  V ل تٌة   خٌث م مز ل    س  ص ة  لان ل ٌس  لسضمء  لخقٌقٌس    م مو     ً  لخج  ت ق  ة عم ل 

V  أٌضم. بهلر  ل  طقس م مز ل أ ثة  ن   طقس تةلٌبن  ل  م     هه  ي قٌ هس  هً  مجهه  ل بجهسk  هً  ل  همط   لز ٌهم  همن ه ملهك 

 قمتل لهه  هً   طقهس تةلٌهبن  ل صه ة . بههل  ٌجزهل  هن  ل ه ل بصهف  لخهملات  لال مةب ٌهس ب للصهمبة  لسٌوٌمبٌهس  k مجه  بجس 

   89] ل مز قس ت م تم مز مل   طقس تةلٌبن  ل ص ة      م مخمبي  ل  ل ز ب مت  ل مز قس تخملات  لطمقس  ً  ل ب    لص تس  لت بةٌس 

 [:43 مزطى تب مطس ع  ٌس  لم مظة  لا مقملً  ملآمً] kب k[.  أ م  لزلاقس تٌن 92

k=k+ 2 n/a....................................................... (25-2) 

ٌ ثل  مجه  ل بجهس  ل قمتهل لهه  هً   kأ م   مجه  ل بجس  ً  ل  مط   لز ٌم  kثمتت  لشت ٌس ب  aهب ع   صخٌح ب  nإل أن  

   طقس تةلٌبن   بلى. 

 ل ص ة  مزم    ً خ متمم م ع ى بخ    لل ٌهس  لاتم  بٌهس  ب هللك بجه   هً   ً   طقس تةلٌبن kبق  لبخظ إن ع    ن  قمط 

 ل ة  مت   لٌة  إن مب ٌع  لم مثل لبخ    لل ٌس  لاتم  بٌس ت ق  ة ث م ٌس أضزمف ٌض ي إلى خ مض  لمة ٌض  لخو ً ل ت بة  تصبة  

 [ .94 93 قٌقس ]

ٌتٌس  لمً مق  ت  أن ع مصة  صسب س  بك مخمبي ع ى ع    ن ب جل  لمصمة  لو ن  للاو  لخ مض  ل زم لات شته  لمجة

  لزب  ل شته  لمجةٌتٌس. 

 هً  µإن  ع مصة  ل صسب س  لقطةٌس  لمً مألل ت ظة  لاعمتمة  لمسمعل تٌن  ال مةبن  ً  ل   ة  لهلةي  لم هم ضي  هن  لةمتهس 

  ع تمقً  لق ض   ٌب ً  لممتع له مزطى تملصٌ س  لآمٌس: A للة  

)
2

1
()(EU 00

AA

)0(v0A)0(

neg  





   ..........(26-2)  



 خٌث  ن:

Pµµ           .لز مصة  لقطةٌس  ً  صسب س  ل ثم س  : 

Eneg (µ)   ٌل    ة ت  للةٌس  لم م ضٌس  ن  لةمتس  س:  ل  ةب ملتµ   . 

v0

 ب
00

AA  لمتم ل ع ى  لمب لً.: ه م م م ل  بلب  لب  ل ة و  لب خ  بم م ل  

  ٌزطى تملصبة   لآمٌس: B ع  لق ض ألاٌب ً ل لة   A ً  للة   µأ م  لمسمعل تٌن  ال مةبن  ً  ل   ة  للةي 

 )Rexp(
R

1

R

1
V v0

v00 







 









   .............. (27-2) 

 خٌث:

αµB  :قطٌس ل ق ض ل  زم ل   م ض ٌألل ت ظة  لاعمتمة صسس غٌة  B  يع اَزشبضٚخ انًساضاد انصضٚخµ .                         

OV

AB : R  ثل  ل  م س تٌن  للةمٌن ٌA  بB . 

.م م ل  بلب  ث مبً  ل ة و : 

 

              Tight Binding Methodغطٚةخ انطثػ انًحكى         6-3

(  إلا أن طةٌقهس  لهةتط  ل خ ه  م همز ل  هً  ل هب   LCAOهلر  لطةٌقهس ههً  سهس طةٌقهس  لج هع  للطهً ل  ه  ة ت  للةٌهس )

 لص تس أب  لت بة ت لخ مض  لخملات  لال مةب ٌس  ً  لق بض  لال مةب ٌس. خٌث مس   ع ى  ن  لق بض  لال مةب ٌس  قٌ   تصبة   خ  س 

ن م هبٌن   لهس  ل بجهس  لال مةب ٌهس ل لة ت  ل  سة    لمً م بن  مسمع س  لب خ    هع   لهةى  هً  لشهت ٌس  لت بةٌهس.  هً ههلر  لخملهس  هم

  بخههو   لطمقههس  ههبف مخ ههض  ههن ج هه   لت ههبة   لهه بةي  ل ة  هه   LCAO ههبف ٌمخقهه  تم ههمز مل  لج ههع  للطههً ل  هه  ة ت  للةٌههس 

ب ل   ة ت  للةٌس  بف مةم و ع ى ب خ    ن  للة ت  ل  ب س ل ت بة   ب ل ب ل  ل بجٌس  ل ممجس  بف مزبئ  ً  زم لس شةب   ة. 

ل ق ض  لال مةب ً  ً  ل ب    لص تس  لت بةٌهس  ٌجهض مهب ة خهل ل  لهس  ل بجهس ل  ه  ة ت  للةٌهس  شهةط أبلهً.  LCAO جل مطتٌ   ن 

 [ :60 43بع ى هل     مس   من   لس  ل بجس  لمً مخق   زم لس شةب   ة  ً  لشتٌ س  لت بةٌس  ل بةٌس مزطى تملزلاقس  لآمٌس ]

 )r.ikexp()r,k(U)r,k( ........................................  (28-2) 

 هً   لس  بجٌس ل ت م مظة   مقملً بهً م م ك  بةٌس  لشت ٌس  س  م أي إ  م مخق   لشةط : U(k,r)خٌث 

U(k,r)=U(k,r+Rv).................................................. (69-6) 

 ٌ ثل  ل مجه  لا مقملً ل شتٌ س  Rvخٌث 

Rv= 332211 avavav  .............................................(30-2) 

 (  مج مت  لا مقمل    م ٌس لل ٌس  لبخ    ل تٌة   ً  لت بة  .a3 , a2 , a1( أع    صخٌخس ب )v3 , v2 , v1خٌث أن  )

 هً  لشهتٌ س   همن  ل  لهس  ل بجٌهس  RVم ثل  ل  لس  ل بجٌهس ل  ه  ة  لجوٌبهً  ل م ة هو  هً  ل بقهع  ψn(r-Rrبع ى  ةئ أن )

 ٌ  ن  ن م ثل تمل زم لس  لآمٌس : k ل ة  قس ل مجه  ل بجس  ψ(k,rل    ة  لت بةي )

)Rr()R.ikexp()r,k( Vn

v

v    ................................ (30-6) 



( ٌشه ل ج ٌهع بخه  ت  لل ٌهس  ل تٌهة   هً  لت هبة  ب ل ه  ة  لجوٌبهً ال مهةبن ب خه  2-31) خٌث  زم ل  لج ع  ً  ل زم لس

 ٌ  ن  ممتمه   ج بع لطً ل    ة ت  للةٌس  ً  لل ٌس :

 
)Rr(C)Rr( vppk

basis

p

Vn   ..............................................  (36-6) 

 (. بت ل  مصتح  ل  لس  ل بجٌس ل    ة  لت بةي  ملآمً :  ل   ة  للةي )    ة ت   ٌمة Φpخٌث 

  )Rr(C)R.ikexp()r,k( vppkv

cell

v

basis

p

  ......................(33-6)                                                                                                            

 ( ٌجض أن ٌخق   بةٌس  لشت ٌس ل ت بة  .2-33ل زم لس )بلمخقٌ  شةط ت بخ  من  زم ل  لج ع  ل زطى تم

هلر  لطةٌقس م مز ل إل   م هت  ل  هم س تهٌن  لهلة ت  تٌهة   بعهم  هم  بههل  ٌز هً أن  لمه  لل تهٌن  له ب ل  ل بجٌهس ل  ه  ة ت 

  بف ٌ بن    لاً. ب ل  لس  ل بجٌس ل    ة ت  لت بةٌس   بف ٌزتة ع  م تملزلاقس  لآمٌس : ψn(r- Rv) للةٌس 

  )r,k(U)r.ikexp(
VN

1
)Rr( 2

1

a

vn   ..............(34-2)  

م ثهل  لزه    ل  هً ل هلة ت  هً  لت هبة . أ هم  Na زم لس   لٌة     ل  لس  ل بجٌس  للةٌس ههً   لهس عٌمةٌهس بههل  ٌز هً أن  ً  ل

(  ٌ ثل ثمتت  لزٌمةٌس  ً   له ت بخ إل   همن  لمه  لل تهٌن  ل ه  ة ت  للةٌهس  ل م ة هو  ع هى  ب قهع لةٌهس  لم سهس NaV/1) 1/2 لزم ل 

( ههً مقةٌههض جٌهه  ل  ه  ة ت  لت بةٌههس تشههةط أن م هبن   ههمبٌمت  لطمقههس ل هلر  ل هه  ة ت غٌههة   خ ههس 2-34   هلاً. بل ههل   مل زم لههس )

 س ل لة ت  ل مجمبة     لاً  بهل   لشةط ٌ  ن أن ٌزتة ع ه  ملآمً :ب لم  لل تٌن    ة ت  ل ب ل  ل بجٌ
 

ijdV)Rr()Rr( vpvp 

   ...................................(35-2) 

 . j≠i ل   من  δij =0خٌث 

 [ : 89 60ل ت بة  ٌ  ن  ممتم م تملصٌ س  لآمٌس ]  بك –بع ى أ مس هلر  ل  لس  ل بجٌس  لج ٌ    من  زم لس همةمةي 

  0C)SF( pk

p

pqkkpqk   ......................................... (36-2) 

 (  مزطى تملزلاقمٌن  لآمٌمٌن: Spqk( ب صسب س  لم  لل )Fpqkأ م  صسب س  بك )

)R.ikexp(FF v

v

vq,oppqk    ........................................ (37-2) 

)R.ikexp(SS v

v

vq,oppqk   ......................................... (38-2) 

 إل إن:



)(||)( 0, vqpvqop RrHRrF   .............................(39-2)    

)(|)( 0, vqpvqop RrRrS    ...................................... (40-2) 

 ٌشٌة إلى بخ  ت  لل ٌس  ل تٌة    لةى. v(ٌشٌة إلى ل ٌس  لبخ    ل تٌة  بoإل أن   لة و)

 (  م مض طتقمً لطةٌقس ل ٌس  لبخ    ل تٌة   ملآمً:21-1أ م  صسب س  ل ثم س  لمً أعطٌت  ً  ل زم لس)

     )RR.(kiexp(CC2P ki

occ

k,i

*

ki 



    

              






k,i

k

vkpq
)RR(ikexp(P  ...........................(41-2) 

k  م ل ع ى أن  لج ع ٌش ل  لخملات  ل ش بلس  قط ل مجه  ل بجس.  

 

 غطٚةخ الإًْبل انزبو نهزساذم انزفبظهٙ نرهٛخ انٕحسح انكجٛطح نهًٕاز انصهجخ   4-6

(LUC - CNDO )  Method for the Solids  

   همن  لم هم لات تهٌن  ل ه  ة ت (LUC – CNDO)ع   صٌمغس مقةٌض  اه مل  لمم  ل مه  لل  لمسمضه ً لل ٌهس  لبخه    ل تٌهة  

 pب s لقٌم ٌس  لمً مزم   ع ى  ل زهم لات  للةٌهس بههً  ل  ةب هملتٌس ل  ه  ةٌن  CNDO للةٌس ٌ  ن مق ٌةهم تملاعم م  ع ى مقةٌتمت 

  ملآمً:. لاٌ انطب خ انكهٛخ نهُربو فٙ ْصا انزةطٚت رعطٗ  ξٔالأغ انًساض٘  βبعم ل  لةتط  (Aμ+Iμ)1/2 لمً م  ى طمقمت  ل   ة 

   





 
A

1

ABBA

B,

R
2

1
)0()0(F)0(

2

1
E  ............(42-2) 

بل ً  طت  مقةٌض  اه مل  لمم  ل م  لل  لمسمض ً ع ى طةٌقس ل ٌس  لبخ    ل تٌة     ت أ تمزبٌئ  صسب س  لم  لل ب صسب س       

( بجزل  لز    ل بجً   مبٌمً ل صسة  ع  بل 19-2( ب )18-2(  ً  زم لمً  بك)41-2( ب )40-2م س ب  ل م ث مٌن تمل زم لمٌن ) ل ث

[: 89 إن  صسب س  بك  مصتح تملش ل  لآمً]  k 

)243(............................................................)R.kiexp()k(
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 










 
v k

v0

ABv,0

0

AB )Rk(iexp)k(
2

1
S)0(F  ........(44-2) 

 هً   طقهس تةلٌهبن   k لل ٌس  تٌة  ت م  ٌه  ل سمٌس    ز ى هل     مس  همن  هل قهٌ بت م أن  هل   لمقةٌض ٌسمةئ تمن م بن 

 م بن قةٌتس   ن  أن ل ص ة  ٌجض 



=0) k: ٌٕٔنصنك ٚجت أٌ ٚك ) 

)0()k(       ,  )0()k(    ...................................(45-2) 

1)R.kiexp( 
  ............................................................ (46-2) 

 بهل  ٌض ي إلى جزل  صسب س  بك تملصٌ س  لآمٌس:
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 ٌش ل  ل  للة ت  ً بخ    لل ٌس  ل تٌة    للك  ق   عمتةت  (B)ٌش ل  ل  لللاٌم ب زم ل  لج ع  (v)خٌث إن  زم ل  لج ع 

)0()0( rr

r

B    ........................................................ (49-2)       

 .  Bهب ع ى  للة   rخٌث  ل   ة  للةي 

. إلا أن ه همك ع  ٌهس إعهم   (LUC-             CNDO)ه هم  ل زم لمهمن  للمصهممن تمقةٌهض (2-48)ب  (2-47)إن  ل زهم لمٌن 

[  خٌههث أضههمف  ههل     ههم   لههس مزهه ٌل 90بج معمههه] Evarestovب  Szymanski [51]صههٌمغس قهه  م ههت ع هه  طةٌهه   ههل  ههن 

Modulating function)   )f(x)مقه   ت هم  . إلا أ  م  ً هل   لتخث  هبف   همز ل   لهس  لمزه ٌل  لمه ًSzymanski ًهم مزطه     

 [ : 51 ممب  أ ثة  قس  ن  ل  لس   لةى بهلر  ل  لس مزطى تملصٌ س  لآمٌس  ]

    2

x

xsin
)x(f   ..........................................(50-2) 

  م مً : ٌزطىx خٌث أن  

a

R
x

o

AB


   ..............................................................(51-2)                    

 (2-48)ب  (2-47)(    من هلر  ل  لهس  م همز ل  هً  ل زهم لمٌن LUC-CNDOب جل  لبصبل إلى  لصٌ س  ل  مبٌس لصٌ س )

 لمزطً  لصٌغ  ل  مبٌس ل ل   لمقةٌض   بهلر  لصٌغ هً :
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 بق  م ت تة جس هممٌن  ل زم لمٌن ل ً ٌم    مز مل م  ً  لخ متمت  ل  مبٌس ل تخث .

 

  Choice of Large Unit Cellاذزٛبض ذهٛخ انٕحسح انكجٛطح       6-5

  ً تز  ب خ  مزةف تب  طس  مجه  ل بجس  ملآمً: a  بلى لت بة   زٌ س ل ت ثمتت شت ٌس  إن   طقس تةلٌبن

 

a/ka/   .......................................... (54-2) 

 همن ههلر . 2aبهلر  ل  طقس مصتح  ص ة ع    لمٌمة بخ   ل ٌس  تٌة  ل ت ثمتهت شهتٌ س   تهة.  هإل   همن ثمتهت  لشهتٌ س ههب 

  ل  طقس  مزةف ت مجه  بجس ج ٌ  هب :

 

a2/ka2/   .......................................... (55-2)   

 

ب  م  لاخظ  ن  لصٌغ أعلار إن  لمٌمة ل ٌس  لبخ    ل تٌهة  تثمتهت شهتٌ س  تٌهة ت هم  ٌهه  ل سمٌهس ٌجزهل عه    تٌهة ً  هن  قهمط 

  بلى تملقةض  ن  قطس   صل ل لر  ل  طقس  ب ن ث   خممج إلى خل  ل زم لات  ل مب  قس ل مٌم  قهط ل  قهمط  لم مظة  ً   طقس تةلٌبن 

ع     طقس تةلٌبن   بلى. أ م تمل  تس ل ظم   لشتٌ س  ل  زض  م ة و  لبجه   من بخ    لل ٌس  ل تٌة  مزم   أ م ع ى  ج بعهس  مجهه 

 [ :61 لا مقمل  لاتم  بٌس ]

 

a0= (a1/6)(0,0,1) .......... ................................................  (56-2) 

a6= (a1/6)(1,0,0) ......................... .................................  (57-2) 

a3= (a1/6)(0,1,0) .... ....................................................... (58-2) 

 أب ع ى  ج بعس  لا مقمل  لتة  ٌوٌس :

)0,0,1(aa 01   ............................................................ (59-2) 

)0,1,0(aa 02  .............................................................(60-2) 



)1,0,0(aa 03  .............................................................(61-2) 

 

 ن  زظ   لخ متمت ع ى بخ    لل ٌس  ل تٌة  مةم و ع هى عه    خه    هن  لهلة ت  هً بخه    لل ٌهس  ل تٌهة   خٌهث ٌ  هن  ن 

 ت  همن  لز  ٌهمت  لخ همتٌس   همو    بههل  لة   بل ن    م ٌو    ع    لهلة 64لة  أب  16بخ    لل ٌس  ل تٌة  تث من لة ت أب  م بن

( ٌتٌن ع   1-2ٌض ي إلى بجب  ألطمء  بةٌس  ً   ةقم   لمً مخ ض تملخم تس بلللك  ض  م   مز مل  لل ٌس تث من لة ت. ب لج بل )

 [. 61 للة ت  ً بخ    لل ٌس  ع  ل قمط عملٌس  لم مظة ]

 

 [.61ا انٕدذج انكثٍشج ]( : ػذد ٔإَٔاع َقاط انرُاظش نثؼض خلا1ٌ-2جذٔل )

 

 

فً الخلٌة الواحدة الذراتعدد  النقاط عالٌة التناظر  
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 ثــبنـم انثـانفص
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   The Programs and Flowchartٛبثٙ َؽانجطايج ٔانًرطػ الا 3-0

 ل  ف    مس ل لر  لسقة  هب إٌضمم  للطب ت    م ٌس  ل  مز  س  ً خ متمت ل ٌس  لبخ    ل تٌة  لطةٌقس  اه مل  لمم   

 ل مههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههه  لل  لمسمضههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههههه ً 

(LUC-CNDO لمً  متت ت  س  بةمة ن  )لا  ٌمتً ل تة م    للي م    مز مله  هً ههل   لتخهث  ( ٌبضح  ل لطط1-3  ب لش ل )90 

 خٌث ٌمض ن  للطب ت  لآمٌس: 

 مزٌٌن  ل ب قع  للةٌس  ً بخ    لل ٌس ت لالس ثمتت  لشتٌ س ب لمٌمة  ل ب ل    مس.  -1
 إعطمء صٌ س مل ٌ ٌس ل   لس  ل بجٌس.  -2
  ن  لمل ٌن   بلً ل   لس  ل بجٌس.  Hμνب صسب س م م لات هم  مبن  Sμνخ مض م م لات  لم  لل  -3
 (  لمً م ثل  لز مصة    م ٌس لخ مض ع مصة  صسب س  بك. μν/λσخ مض  لم م لات ث مبٌس  ال مةبن ) -4
 تب  طس  لمل ٌن   بلً ل   لس  ل بجٌس.  Fμνخ مض  صسب س  بك  -5
 .Cνiهمل ل خصبل ع ى  ل زم لات  –خل  زم لس ةبثمن  -6
 . Pμν خ مض  صسب س  ل ثم س -7



 خ مض  لطمقس  لال مةب ٌس  ل  ٌس تم مز مل  صسب س  ل ثم س.  -8
( خمههى ٌههم   لمبصههل إلههى قههٌ  ثمتمههس ل  زههم لات ب لطمقههس  لال مةب ٌههس  ل خ ههبتس. خٌههث ٌههم   لههل ثمتههت 7ب 6إعههم    للطبمههمن )-9

(  أ م إل   أن  7ب 6س مزم   للطبممن)(   تة  ن ثمتت  ل قمة 8ب7 قمة س   مل   من  لسةق تٌن  لطمقس  لال مةب ٌس  ً  للطبمٌن )

 لسههةق  قههل  م ههجل قٌ ههس  لطمقههس  ل  مبٌههس بطههبل ثمتههت  لشههتٌ س بملههون  ل مههمب . ع  ههمً أن  ثمتههت  ل قمة ههس  لههلي مهه    ههمز مله هههب 

  بلت. -إل مةبن 0.0136

 خ مض  لمة ٌض  لخو ً بتزئ  للب ة  لسٌوٌمبٌس لت بة   ب سٌ    ل  ٌب .-10   

 مأثٌة  لض ط ب لخة ة   ً هلر  للب ة  لسٌوٌمبٌس . خ مض-11   

  

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

    دغاب ذكايلاخ انرذاخم         

 ٔيصفٕفح ْايهرٌٕ

 

  (μν/λσ) دغاب انركايلاخ أنصُائٍّ

 Fμν حساب مصفوفة فوك 

  ً َ  دم يؼادنّ انًجال انًرٕافق راذٍا

Σ(Fμν -εiSμν)Cνi=0 

                                                    

0C)SF( ii  



  
 حساب مصفوفة الكثافة

 

 

وبعض الخواص الفٌزٌائٌة الحزمًالتركٌب   حساب 

 حساب تأثٌر الضغط والحرارة على الخواص أعلاه

  النهاٌة

 

εe  حساب الطاقة الكلٌة 

؟متقاربة  هل  الطاقة 

  

 ذذذٌذ يٕاقغ انزساخ

 الأعاطٔذذذٌذ انذٔال 

 التخمٌن الأولً للدالة الموجٌة

 



 
 

  .لإجراء الحسابات فً هذا البحث عملٌابً للبرنامج الحاسوبً المستنس(: المخطط الا7-2شكل)

 ل    م مخمبي ع ى ث م ً لة ت  هلر  لخ متمت مضه  ت  شتٌ س تة  ٌوٌس 27هلر  لخ متمت  سلت ع ى ت بة    ب س  ن  

  للة ت  ً  لشتٌ س  لتة  ٌوٌس  ل ة وٌس  ع  للة ت  ل خٌطس ت م ل مٌس  لجٌة ن  ن  ل ةجس  لة تزس. 

 لتههة     لمههً مهه    ههمز مل م  ههً هههل   لز ههل مهه   لمتمةهههم أبلا تب ههمطس   ههمز مل طةٌقههس  اه ههمل  لمههم  ل مهه  لل  لمسمضهه ً  

(CNDO( لت بة   ل مس ب ل  ٌ بن بتم مز مل  سس  لزب  ل  لمجةٌتٌس  لمً مق   ت م )Harker&Larkins[ )61  بق  أعطهت  مهمب  ]

  طمتقس إلى  لقٌ   لمً خصل ع ٌ م هل ن  لتمخثمن. 

 

  Choice of Empirical Parameters  اذزٛبض انعٕايم انزجطٚجٛخ 3-6

( بههلر LUC-CNDOل ٌس  لبخ    ل تٌة  لطةٌقس  اه مل  لمم  ل م  لل  لمسمض ً ) ه مك أةتزس عب  ل مجةٌتٌس  ً طةٌقس 

  لزب  ل هً : 

 ( : بهب ٌخ    ق  ة مبوٌع  لشخ س  ً  ل   ة ت  للةٌس ب لجوٌبٌس ب ل ب    لص تس . ξ  س  ل   ةي ) -1

 ( . βعم ل  لةتط ) -2
 s (Es . ) ل  ةب ملتٌس ل    ة  -3
 p (Ep. ) ل  ةب ملتٌس ل    ة  -4

   

(  خٌث م   لمٌمة هلر  لزب  هل عهن طةٌه   لم ٌٌهة  ل  هم ة ل هم 1-3 لزب  ل  ل  مز  س  ً هل   لتخث  تٌ س  ً  لج بل )     

خمى ٌم   لخصبل ع ى  ممب  ل ت قٌ س  ضتبطس ل ل  هن  جهب   لطمقهس بعهةئ خو مهً  لم هم ض ب لمبصهٌل بطمقهس  لمهة تط بثمتهت 

 لخملهس  لمهً م هبن  ٌ هم قٌ هس  لطمقهس  قهل  هم ٌ  هن. بههل   لم ٌٌهة ٌهم  ل هل ع صهة ع هى   سهة    بههلر  لشتٌ س ع    لمب ون  أي ع ه  

  لزب  ل  لمجةٌتٌس هً عب  ل   م تس لت بة   ب سٌ    ل  ٌب  بلٌس  ن  لضةبةي أن  م بن   م تس ل خ متمت  للةٌس أب  لجوٌبٌس.

( LUC-CNDOالخلٌددة الكبٌددرة لتقرٌددب الإهمددال التددام للتددداخل التفاضددلً )( العوامددل التجرٌبٌددة لطرٌقددة وحدددة 7-2جدددول )      

 .فً هذا البحث المستعملة لبلورة فوسفٌد الألمنٌوم

 Al P العامل التجرٌبً

ζ2S,2P (a.u.)-7 1.38 2.0 

β (eV) -3.02 -4.82 

E2S (eV) 23.8 24.58 

E2P (eV) 8.956 12.086 

 

                                           Total Energyانطب خ انكهٛخ  3-3



( ٌبضهح 2-3(. ب لشه ل )1-3ٌم  خ مض  لطمقس  ل  ٌس ل ت بة   تمشة   ن لهلال  لتة هم    لهلي مه  مبضهٌخه  هً  لسقهة  )

  [10]:مزطى تملزلاقس  لآمٌس (  لمMorseً (( ل ل   لش ل  ع  زم لسFitting لطمقس  ل  ٌس  قمتل ثمتت  لشتٌ س. بق  م  إجة ء  لاب س)

 

(3-1)............. )aa.(exp(2)aa.(2exp()a(EE 0m0m0  

 

 ثمتت م  مخ ٌ ر مجةٌتٌمً. αm لشتٌ س ع    قطس  لمب ون   ب  ثمتت 0aهً    ى   مبى ل طمقس  خصل ع ٌ م  ن  ل ممب  ب  E(a0)خٌث 

  ل  ٌب  م م ك أبطأ طمقس ع   ثمتت شتٌ س  زٌن  بثمتت  لشتٌ س ههل  ٌ ه ى ثمتهت شهتٌ س  بٌمتٌن  ن هل   لش ل أن  ت بة   ب سٌ     

 لمب ون.   م ٌمتٌن   ه أن   لطمقس  ل  ٌس مت أ تملم مقة  ع وٌم   ثمتت  لشتٌ س خمى مصل إلى ثمتت شتٌ س  لمب ون  خٌث م بن  لطمقس 

 أن  طمقس  لمهة تط م هبن  قهل  هم ٌ  هن أٌضهم. تزه   قطهس  لا همقة ة ههلر مته أ  ً  قل قٌ س ل م بهً  قطس  لا مقة ة  ب ن جم ض آلة 

 لطمقس  ل  ٌس تملوٌم    ع وٌم   ثمتت  لشتٌ س  بهل   لمصةف ٌتةو  ن  قهب   لمجهملض م هبن ههً  ل ملتهس ع ه   ل  هم مت  ل تٌهة   ب هع 

إلهى أن  ٌ هبن  قمهة ض  لهلة ت ع هى  ةجهس تخٌهث ٌصهتح  وٌم    قمة ض  للة ت  أن  طمقس  ل ظم   بف مم مقة بم م ة  هً  لم همقة

 لم م ة ل  أه ٌس    م ٌ تض  و ٌم   لطمقس  مصتح قب   لم م ة هً  ل ملتس ع    ل  م مت  لصه ٌة . أ هم  هً  قطهس  لا همقة ة ع ه   قطهس 

   لمب ون  ممزم ل همممن  لقبممن بلللك  أن    مقة ةٌس  لت بة  مزم   ع ى مب ون هلر  لقبى .

(  هً خ همض  ل  هم س تهٌن لةمهٌن أب  هم ٌ ه ى ت  هم س  قهةض جٌهة ن  هً  لمة ٌهض  للمةصهٌ ً أب 2-3بٌ    م   مز مل  لشه ل )    

 [ :95مزطى تملزلاقس ] R لمة ٌض  ل م ً  خٌث قٌ س  ل  م س تٌن لةمٌن 

(3-2..  ).............................................00 a433.0a
4

3
R  

أ   ههمةب   بع ٌههه  م ههبن  ل  ههم س تههٌن  5.458( هههب a0أن  ثمتههت  لشههتٌ س ع هه   قطههس  لمههب ون) ( ٌمضههح2-3ب ههن  لشهه ل ) 

 [.95أ    مةب . بهل   م ٌمطمت   ع  ممب   ل ص ة ] 2.4 للةمٌن   مبٌس لر

 

 

 

 . لثابت الشبٌكة فً بلورة فوسفٌد الألمنٌوم ة( : الطاقة الكلٌة كدال6-2شكل )

                                     Cohesive Energyغب خ انزطاثػ  3-4

 [ بٌزتة ع  م  ملآمً: 43طمقس  لمة تط ل ت بة  هً  لطمقس  للاو س لمخبٌل  لت بة  إلى لة ت خة  ] 

(3-3.....................................    )  
A

isolated

Asolidcoh EEE
 

  خٌث أن  :

Ecoh     .   طمقس  لمة تط  ل  ٌس لبخ   ل ٌس ب خ: 

A    .  م ثل  للة ت  ل  ب س ل ت بة : 

 Esolid  .  لطمقس  ل  ٌس ل ت بة  : 



isolated

AE .   طمقس  للة   لب خ : 

 The freeل هلة ت  لخهة  ) spبه مك طةٌقهس ألهةى لخ همض طمقهس  لمهة تط  بمهم  ههلر  لطةٌقهس تم همز مل طمقهس  لقشهة   

atom sp shell energy) Efree [32  بللك تب مطس إ لمل طمقس  لمأٌن للال مةب مت  لم م ضٌهس. بههلر  لطةٌقهس   همز  ت  هً ههل  ]

  لتخث.  طتقمً ل لر  لطةٌقس  أن  طمقس  لمة تط لبخ    لل ٌس  ل تٌة   لمً مض  ث من لة ت مزطى  ملآمً : 

(3-4.............................. )..............0freesolidcoh
EE8EE  / 

 خٌث أن  : 

      Efree  =115.045  [ 96 بلت ] –إل مةبن 

 E0   =0.057  [ 64 بلت ] -إل مةبن 

( بهً   لس ل ةجس  لخة ة   خٌث أن   لقٌ س أعلار The zero point vibration energyهً طمقس  همو و  قطس  لصسة ) Eoخٌث 

 [ طتقم ل زلاقس: 64ب  58  سن ] 588ق  م  خ مت م ع    ةجس خة ة   ٌتمي لسب سٌ    ل  ٌب  بهً 

(3-5.................................................... )D0
k89E 


)/( 

 

 ة ة   ٌتمي هً  ةجس خ  Dخٌث 

( ٌتٌن طمقس  لمة تط  ل خ بتس  ً هل   لتخث  ع إجة ء  قمة س ل م  ع تزئ  لقٌ   ل ظةٌس ب لز  ٌس  ل متقس  ل مهب ة . 2-3ب لج بل )

 (.3-3أ م  لزلاقس تٌن طمقس  لمة تط بثمتت  لشتٌ س  أ   م  بضخس  ً  لش ل )

 

 

 انرٕاص انزطكٛجٛخ نجهٕضح فٕؼفٛس الأنًُٕٛو  3-5

The Structural Properties of Aluminum Phosphide     

أن   لمة ٌض  لخو ً  لال مةب ً ل ت بة  ٌتٌن  لقٌ   لل مٌس  ل مز قس تخو   لم م ض ب لمبصٌل ع ى  مجمهمت  لم سس  ً   طقهس  

( ٌتهٌن  لقهٌ   لل مٌهس 3-3هب لمخ ٌ   جب   لطمقس. ب لج بل ) تةلٌبن  ً  لمة ٌض  لت بةي.  خ  أه     تمض لخ مض  لمة ٌض  لخو ً

 هً   طقهس تةلٌهبن   بلهى. بقه  قبة هت  ل مهمب   هع  Xب  Гل طمقس لت بة   ب سٌ    ل  ٌب   لمً م  خ مت م ع    ل قهمط عملٌهس  لم همظة 

ط  لم مظة بهً  تٌ س  ع  للب ة  لمة ٌتٌس  هً  ممب  ع  ٌس ب ظةٌس.  للك  ق  م  خ مض خو   لطمقس  ن للال مخ ٌ  قٌ   لطمقس ل قم

(. خٌث أن   لخو س    سل هً خو س  لم م ض  لمً م بن غملتم    بء   ب لطمقس ع   ق س هلر  لخو س مضلل غملتم   مبٌس 2-3 لج بل )

ق تهٌن ق هس خو هس  لم هم ض ل صسة بم  ى ق س خو س  لم م ض  ب لخو س   ع ى هً خو س  لمبصٌل  لمً م بن غملتهم  مةغهس  أ هم  لسهة

 Г25ب  X1c( خٌث X1c – Г25بقزة خو س  لمبصٌل  ٌط   ع ٌه  جب   لطمقس.  ً هل   لتخث  أن   جب   لطمقس مخ ض  ن  لسةق تٌن )

(  بعهةئ خو هس  لمبصهٌل مه  خ همت م  هن Г25 – Г1(. أ م عهةئ خو هس  لم هم ض  مخ هض  هن  لزلاقهس )9-1ق  عة ت  ً  لسقة  )

(. ب ن  لج ٌة تملل ة أن   جب   لطمقس لت بة   ب سٌ    ل  ٌب  هً  جب  طمقس غٌة  تمشة  خٌث أن  خو س  لم م ض X4c – X1c لزلاقس )

 Xبخو س  لمبصٌل مخ ث ع    قطس  لم مظة  Г  إل أن  خو س  لم م ض م بن ع    قطس  لم مظة  kب لمبصٌل مخ ث ع   قٌ   لم سس  ن 

. 

 



التركٌبٌدة والالكترونٌدة لبلدورة فوسدفٌد الألمنٌدوم عندد ضدغط صدفر باسدكال ودرجدة حدرارة صدفر كلفدن ( الخواص 6-2جدول )    
  باستعمال طرٌقة الإهمال التام للتداخل التفاضلً مع مقارنتها مع القٌم النظرٌة والعملٌة المتوفرة .

 انًصذس انقٍى انُظشٌح انًصذس انقٍى انؼًهٍح ْزا انثذس
 نرشكٍثٍحا صنخٕاا

 AlPنثهٕسج

5.453 
5.450 
5.47 

[66] 
[97] 

5.45 
5.46 

[43] 
[66] 

 شثٍكحأن شاتد
 كغرشٔو(أَ  )

8.33 8.34 [97] 
4.75 

8.67 ,7.94 
[65] 
[64] 

 -)ئنكرشٌٔطاقح انرشاتظ 
 فٕند(

03.496 ----- ----- 
00.46 
06.603 

[66] 
[65] 

 -)ئنكرشٌٔ إدضيح انركاف
 فٕند(

6.6175 
3.65

 

3.63
 

[66]
 

[41]
 3.73 

9.17 
[67] 
[65] 

 -)ئنكرشٌٔفجٕج انطاقح 
 فٕند(

04.768 ----- ----- ----- ----- 
 مدضيح انرٕصٍ

 فٕند( -ئنكرشٌٔ)

 .فوسفٌد الألمنٌوم ةفً بلور الشبٌكةلثابت  ةالترابط كدال طاقة( :2-2شكل)  

الألمنٌوم عند ضغط صفر باسكال ودرجة حرارة صفر كلفن مع  لبلورة فوسفٌد Xو  Г( : القٌم الذاتٌة لنقاط التناظر 2-2جدول )   

 مقارنتها بالقٌم العملٌة وقٌم نظرٌة أخرى.

َقطح   
 انرُاظش

 فٕند( -انطاقح )ئنكرشٌٔ
 

 المصدر النظري ًالعمل نتائج البرنامج

Г1 13.492- ------ 
-11.46 

-12.21 

[62] 

[65] 

 X7v -12.925 ------ 
-9.73 

-8.46 

[62] 

[65] 

X2v -12.921 ------ ------ ------ 

Γ62 0 0 0 0 

Γ15 8.187 ------ 9.03 [65] 



X7c 6.662 3.63 
3.25 

9.07 

[61] 

[65] 

Γ6 7.206 ------ 
1.51 

8.74 

[62] 

[65] 

X2c 21.39 ------ ------ ------ 

 

 انزٕظٚع الانكزطَٔٙ نحعيخ انزكبفؤ 3-6

 Electronic Distribution for Valance Band                                        

                               

 dVب هً ع صهة خجه   قه  ةر  k ن  لال مةب مت  ً خو س  لم م ض بل ت  ثم هس خهملات  nأن    لس  لاخم ملٌس لز    ق  ةر  

 [ :12 لشخ س  ٌس خو س م م ض  ٌ  ن أن  مزطى تملزلاقس ] . أ م  ثم سdr)r(k,nهً  

(6-3................................................ )
k

2

knn rr )()(
,

 

ٌش ل  ل  لخملات  ً   طقس تةلٌهبن ال مهةبن  زهٌن  هً خو هس  لم هم ض. بل هل   هأن   ثم هس  لشهخ س  ل  ٌهس  kخٌث أن   زم ل  لخج   

 مت م عن طةٌ  ج ع  ثم س  لشخ س ل ل خو   لم م ض أي أن  ٌ  ن خ 

 (3-7.......................................................... ) 
n

n)r( 

م ثهل  لمبوٌهع  لال مةب هً  ب لج هع ٌشه ل  هل  لخهو   ل شه بلس. بٌ  هن خ همض  ثم هس  ρ(r‾)خٌث أن   ثم س  لشهخ س  ل  ٌهس  

 لشخ س  ل  ٌس  قٌ   مبقزس ل ضثة  ثم س  لشخ س  )R( [65 :  بهل  ٌز ً أن   ] 

(3-8................................................. )   )R()r( 

 

لخ همض  ثم هس  لمبوٌهع  لال مةب هً لخو هس  لم هم ض   LCAO   لتخث  بف   مز ل طةٌقس  لج ع  للطً ل    ة ت  للةٌس  ً هل     

 هل  لال مةب همت ع ه   لصهسة  ل ط ه  م هبن  هً خو هس  لم هم ض. لهللك  هأن  صهٌ س   لهس  أن  بللك عتة   مز مل  صسب س  ل ثم س خٌث 

  لمبوٌع م بن تملصبة   لآمٌس:

 (3-9...)......................................... )r()r(P)r( 

 

   



 ( 1-21هً ع مصة  صسب س  ل ثم س  ل زطم  تمل زم لس ) Pμνخٌث 

 

(   200(   )110(   )001(  ثم ههس  لشههخ س  لال مةب ٌههس ل   ههمبٌمت )7-3(   )6-3(   )5-3(   )4-3بمظ ههة   شهه مل ) 

(   8-3( ع ى  لمب لً   ل خملس  لمً ٌ بن  ٌ م  لس سبة  ً   ة همن ب  مصهف   بجهه ب  ل  ٌهب   هً   ةتهمع. أ هم   شه مل )400)

(  مظ ة  ثم س  لشخ س  لال مةب ٌس ل سس  ل  مبٌمت  ل متقس بل ن ل خملس  ل خم  س   لةى لت هبة   ب هسٌ  3-11(   )3-10(   )3-9)

 ٌ م   ل  ٌب   ً   ة من ب  مصف   بجه ب لس سبة  ً   ةتمع. ع  م أن   ثم هس  لشهخ س قه  ضهةتت تزم هل    ل  ٌب  أي  لمً ٌ بن

 زٌن  ن  جل  لمبضٌح  قهط  ب ل  همبٌمت  لمهً م هت  ة  هم م ههً  ل  همبٌمت  لمهً م هبن أ ثهة إشه ملاً تملهلة ت ب  هم ههب  بضهح 

 تم ش مل .

  

 

فً حالة كون ذرات الفسفور على سطح      فوسفٌد الألمنٌوم بلورة( ل007التكافؤ فً المستوي ) شحنة(:كثافة 2-2شكل)

 .الخلٌة وذرات الألمنٌوم داخلها

 

 

 فوسفٌد الألمنٌوم بلورة( ل770التكافؤ فً المستوي ) شحنة(:كثافة 2-2شكل)

 .فً حالة كون ذرات الفسفور على سطح الخلٌة وذرات الألمنٌوم داخلها

 

  فوسفٌد الألمنٌوم بلورة( ل600التكافؤ فً المستوي ) شحنة(:كثافة 2-2شكل)

 .فً حالة كون ذرات الفسفور على سطح الخلٌة وذرات الألمنٌوم داخلها

 

 فوسفٌد الألمنٌوم بلورة( ل200التكافؤ فً المستوي ) شحنة(:كثافة 2-1) 

 .فً حالة كون ذرات الفسفور على سطح الخلٌة وذرات الألمنٌوم داخلها

 

>> 

 فوسفٌد الألمنٌوم بلورة( ل007التكافؤ فً المستوي ) ةشحن ة(:كثاف8-2شكل)  

 .الألمنٌوم على سطح الخلٌة وذرات الفسفور داخلها فً حالة كون ذرات

 

 ٌد الألمنٌومفوسف بلورة( ل770التكافؤ فً المستوي ) ةشحن ة(:كثاف9-2شكل)  

 .الألمنٌوم على سطح الخلٌة وذرات الفسفور داخلها فً حالة كون ذرات

 

 فوسفٌد الالمنٌوم بلورة( ل600التكافؤ فً المستوي ) ةشحن ة(:كثاف70-2شكل)   

 .الألمنٌوم على سطح الخلٌة وذرات الفسفور داخلها فً حالة كون ذرات

 



 فوسفٌد الالمنٌوم بلورة( ل200التكافؤ فً المستوي ) ةشحن ة(:كثاف77-2شكل)   

 .الألمنٌوم على سطح الخلٌة وذرات الفسفور داخلها فً حالة كون ذرات

 

 

                         Bulk Modulusيعبيم انًطَٔخ انحجًٙ  3-7

 [ :98 لآمٌس ](  ل م  . بٌخ ض  ن  لزلاقس Hardnessٌز   زم ل  ل ةب س  لخج ً  قٌم مً لصلا   ) 
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 خٌث أن  :

  B0  . ً زم ل  ل ةب س  لخج  : 

 V  . خج  بخ    لل ٌس : 

 Etot . لطمقس  ل  ٌس  : 

 خٌث أن   لخج  ٌخ ض  ن  ل زم لس  لآمٌس : 

(3-11 )..................................................................V=a3  

( تم همز مل  لزلاقههس تهٌن  لطمقهس  ل  ٌهس بخجه   لت هبة   لهلي ٌزطههى 310-بٌخ هض  زم هل  ل ةب هس  لخج هً  هن  ل زم لهس ) 

خ ههمض  ل شههمقس  لثم ٌههس ،  ٔ V0-∆Vب   Vo+∆Vب  Vo(    خٌههث ٌههم  خ همض  لطمقههس  ل  ٌههس ع ه  ثههلاث خجههب   لم سهس 12-3تملشه ل )

  ل طمقس  ل  ٌس  ع  لخج   لمً مزطى تملزلاقس  لآمٌس:

(12-3)....2
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بتزهههههههههه         

( ٌتهٌن 4-3( ل ةئ  لخصهبل ع هى  زم هل  ل ةب هس  لخج هً. ب لجه بل )3-10 لخصبل ع ى  ل شمقس  لثم ٌس ٌم    مز مل  ل زم لس )

 ل ةب س  لخج ً   تس ل ض ط  للي م  خ مته  ً هل   لتخث تطة ب   لم سس  ع إجهة ء  ب لم ٌٌة ت زم ل Bo زم ل  ل ةب س  لخج ً 

  قمة س ل لر  ل ممب   ع  ل ممب   لز  ٌس ب ل ظةٌس. 

[  خٌث ٌم    مز مل صٌ س مجةٌتٌس لخ همض 99] Cohen ضلاً عن هلر  لطةٌقس    مك طةٌقس ألةى ق  طبةت  ن قتل  

 [: 99ت   . بهلر  لصٌ س مزطى تملزلاقس  لآمٌس ] -ٌن  ل م ً ب لو ك زم ل  ل ةب س  لخج ً ل مة ٌت

    (3-13 ..........)........................5.3
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 خٌث 

 Nc   =4  ًثل  لز    لم م ق ٌ 



I    : = ًل  ج بعمت  2,1,0  زم ل مجةٌتIV  بIII-V  بII-VI  . ًع ى   لمب ل 

R   (  لمً م  خ مت م  ً  لسقة  )(.3-3:   م س  قةض جٌة ن) ل  م س تٌن  للة ت 

 

 

 .فوسفٌد الألمنٌوم بلورة(:العلاقة بٌن الطاقة الكلٌة والحجم ل76-2شكل)

 

 ( قهههههههههههههههه  مهههههههههههههههه  إجههههههههههههههههة ء  لاب ههههههههههههههههس ) زههههههههههههههههمٌة ( لههههههههههههههههه  ههههههههههههههههع  زم لههههههههههههههههس12-3أن   لشهههههههههههههههه ل )

(Murnaghan[ )100( ل مل ة  ن  لمزةجمت  لمً مظ ة  مٌجس للألطمء  ل بةٌس  ً   ةقم  ب ق  ة  لمقةٌتمت. 3-14[  ل زم لس ) 
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 هً  شمقس  زم ل  ل ةب س  لخج ً   تس ل ض ط. oBخٌث 

-2المعادلدة ) تعمالسداحسداب  ب ٌر بمعامل المرونة الحجمً نسبة للضغط الذي تدمٌ( : معامل المرونة الحجمً والتغ2-2الجدول )

 . خرىالأنظرٌة العملٌة والنتائج ال( مع إجراء موازنة مع 72-2( من البرنامج والمعادلة )70

 يٍ انًؼادنرٍٍ

(3-13ٔ )  

(3-14)  

 يٍ انًؼادنرٍٍ

(3-10ٔ )  

(3-14)  

ًصذسان ؼًهٍحانقٍى ان   انخاصٍح انقٍى انُظشٌح انًصذس 

87.8 90.36 
86 

91 

[66] 

[57] 

 

[66] 

[56] 

84.5 86.5 

 

Bo 

 GPa) 

3.856 4.64 4.34 [97] [56] 4.08 
oB 

 

 زم هل  ل ةب هس  لخج هً   هتس أ هم  لم ٌٌهة ت . ل ممب   لمً م  خ مت م م بن  قمةتس ل  ممب   لز  ٌس أن  ( 4-3) ل لج ب بٌظ ة

 : [101] بهً(   للك ٌ  ن   مز مل  لصٌ س  لآمٌس لخ مت م 14-3)م  خ مته  ن  ل زم لس ق  ل ض ط 
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 خٌث أن:

 b  .زم ل ٌ  ن إٌجم ر  ن  زة ه  ل شمقس  لثملثس ل طمقس   تس لثمتت  لشتٌ س  



a0    .ثمتت  لشتٌ س ع    قطس  لمب ون : 

 [: 101قب   لمة تط بٌزطى تملزلاقس  لآمٌس]:  قٌمس  لطبل بهب ٌصف   ى مأثٌة 

(3-16 ...................................................... )
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(  بع   م ٌ بن  زم ل 15-3 ٌ م إل  م    مز مل  ل زم لس ) 4.36خٌث أن   لم ٌة  ً  زم ل  ل ةب س  لخج ً   ته ل ض ط ٌ مبي   

 (.GPa) 91.36 ل ةب س  لخج ً 

 

 

 

 رحسٚس ثبثذ انشجٛكخ كسانخ نهعغػ  3-8

Determination of the Lattice Constant as a Function of 

Pressure 

خ ٌ  ثمتت  لشتٌ س    لس ل ض ط ل  أه ٌس  تٌة  ل م له  ن  بة  تٌة  ً  ة  س مأثٌة  لض ط ع ى  للب ة  لسٌوٌمبٌس ٌز  م  

 [:56ل ت بة ت. باعطمء هلر  لزلاقس  أ   م   ت أ  ن  زم ل  ل ةب س  لخج ً  للي ٌزطى تملزلاقس  لآمٌس ]
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 ( ٌ م  : 3-17بتمةمٌض  ل زم لس )
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 :  [103,102](  ج  أن  3-18بتإجة ء  لم م ل لطة ً  ل زم لس )
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 ( ٌ  ن  ممتم م تملصٌ س  لآمٌس : 3-19 ل زم لس )
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 ( ٌ م  : 3-20(  ً  ل زم لس )3-11بتمزبٌئ  ل زم لس )
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 . P ق  ةر  م ثل ثمتت  لشتٌ س ع   ض ط   aخٌث أن  

 (.14-3( ب لش ل )13-3 ع  لض ط   م هب  تٌن  ً  لش ل )  لشتٌ س( لخ مض م ٌة ثمتت 21-3بق  م    مز مل  ل زم لس )    

( ه ملك صٌ س ألةى   مز  ت  ن قتل تزئ  لتمخثٌن ل ة  س  لم ٌة  ً  لخج  مخت  لض بط  لزملٌهس 21-3ل  زم لس ) تملاضم ه     

  [104]:ج  ً بهلر  لصٌ س مزطى  ملآمً 

(3-22............)
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س  هن  لضه ط ٌخه ث م ٌٌهة  هً  لطهبة  ٌ م تم ه مل  بللهك  ن  تزه  ههلر  لقٌ ه 9أن  أقصى قٌ س ل ض ط م    مز مل م هً 

 ههب طهبة لت بة   ب سٌ    ل  ٌب  تخ ض  ل ز ب مت  لمجةٌتٌس  ل متقس   خٌث ممخبل هلر  لت بة   ن  لطبة و ك ت    إلى طبة آلة

 ت بة .(  ع  مً إن  لض ط   ط ع ى ج ٌع  لامجمهمت  ً  ل10-1هل   لخ    م هب  ل بة  ً  لسقة  ) ع   مجمبو  ة  ٌ   ل ٌ ل

(  لزلاقهس تهٌن ثمتهت  لشهتٌ س بإج هم   ل هتس ب ل هخض ع هى  لمهب لً  خٌهث مه    همز مل إشهمة  14-3(   )13-3بٌ ثل  لشه لان )    

  بجتس لدشمة  إلى  ج م   ل تس بإشمة   ملتس لاج م   ل خض .

 .كبسالو إجهاد  الشبٌكة(:العلاقة بٌن ثابت 72-2شكل)

 

   

 .السحب و إجهاد الشبٌكةبت (:العلاقة بٌن ثا72-2شكل)

 

 

 ثهٕضح فٕؼفٛس الأنًُٕٛو  فٙ ذٕاصرأثٛط انعغػ  3-9



Effect of Pressure on the Properties of  Aluminum 

Phosphide Crystal 

 يعبيم انًطَٔخ انحجًٙ  فٙرأثٛط انعغػ  3-9-0

Effect of Pressure on the Bulk Modulus 

( ٌ ثلان  زم ل  ل ةب س  لخج ً مخت مأثٌة  ل  ن  ج م   ل تس ب  ج م   ل خض ع ى  لمب لً  خٌهث 16-3(  )15-3 لش لان)     

ٌمتٌن  ن  لش  ٌن  لزلاقس  لطة ٌس  للطٌس تٌن  زم ل  ل ةب س  لخج ً ب ج م   ل تس ب لزلاقس  لز  ٌس تٌن  زم هل  ل ةب هس  لخج هً 

 ( لخ مض م ٌٌة  زم ل  ل ةب س  لخج ً  ع  ل  ن إج م   ل تس ب ج م   ل خض. 17-3  مز مل  ل زم لس )  ع  ج م   ل خض  بق  م 

 

 .الحجمً ةمعامل المرون فًكبس الهاد ( :تأثٌر اج72-2شكل)

 

 

 

 

 .معامل المرونة الحجمً فً حبسال ( :تأثٌر اجهاد72-2شكل)

 غب خ انزطاثػ  فٙرأثٛط انعغػ  3-9-6

Effect of Pressure on the Cohesive Energy                                   

 ( ٌظ ة ن مأثٌة  اج م  لخملمً  ل تس ب ل خض  ً طمقس  لمة تط ع ى  لمب لً .18-3(   )17-3 لش لان) 

  

    

 .كبسالمع اجهاد  الترابط طاقة ( : علاقة71-2شكل )

 

 

 حب.سالمع اجهاد  بطالترا طاقة ( : علاقة78-2شكل )

 نهجهٕضح  انحعيٙ انزطكٛت فٙرأثٛط انعغػ  3-9-3

Effect of Pressure on the Band  Structure of  the Crystal  



( مههأثٌة  ج ههم   ل ههتس  ههً  ههل  ههن عههةئ خو ههس  لم ههم ض بعههةئ خو ههس 21-3( ب )20-3( ب )19-3مظ ههة   شهه مل )  

  لمبصٌل ب جب   لطمقس ع ى  لمب لً. 

 

 مع اجهاد الكبس. التكافؤعرض حزم   (:علاقة79-2) شكل

 

 

 .كبسالمع اجهاد  لتوصٌل(:علاقة عرض حزم  ا60-2شكل )

 

 

 

 .كبس الاجهاد مع  فجوة الطاقة(:علاقة 67-2شكل )

 

خٌث ٌظ ة  ن   ش مل  ل متقس أن  وٌم   قٌ س  ج م   ل تس  بف مض ي إلى وٌم   عةئ خو س  لم م ض ب جب   لطمقس ب قصمن       

 عةئ خو س  لمبصٌل.

(  مظ ة مأثٌة  ج م   ل خض  ً  ل  ن عةئ خو س  لم هم ض بعهةئ خو هس 24-3( ب )23-3( ب )22-3أ م   ش مل ) 

 ى  لمب لً. لمبصٌل ب جب   لطمقس ع 

 

 . السحب اجهادمع  عرض حزم  التكافؤ (:علاقة66-2شكل )

 

 

 السحب .اجهاد مع  توصٌل(:علاق  عرض حزم  ال62-2)شكل 

 

 

    

 .السحباجهاد  فجوة الطاقة مع  (:علاقة62-2)شكل 

 

 هم ض ب جهب   لطمقهس ب  م هب  تٌن  ً   ش مل  ل متقس  أن  وٌم   إج م   ل خض  بف مض ي إلى  قصمن عهةئ خو هس  لم 

 بوٌم   عةئ خو س  لمبصٌل .

( إلى 25-3(   تٌن  ً   ش مل  ن )Г0   X1C   X1V   X4V   Г2  X4C   Г15أ م مأثٌة  ج م   ل تس  ً   مبٌمت  لطمقس ) 

 (.38-3( إلى      )32-3( ع ى  لمةمٌض.  بمأثٌة  ج م   ل خض  ً  سس هلر  ل قمط  تٌن  ً   ش مل  ن )3-31)



 

 

 

 

 

   

  .Г7 طاقة المستوي فًكبس ال( :تأثٌر اجهاد 62-2شكل )

 

 

 .X1C طاقة المستوي فًكبس ال( :تأثٌر اجهاد 62-2شكل )

 X1V. فً طاقة المستويكبس ال( :تأثٌر اجهاد 16-2)شكل                                           

 

 .X4Vمستوي طاقة ال فًكبس ال( :تأثٌر اجهاد 86-2شكل )  

 

 

 Г2 .مستوي ال فً طاقةكبس ال( :تأثٌر اجهاد 96-2شكل )

 

 

 

 X4C.مستوي ال فً طاقةكبس ال:تأثٌر اجهاد  20)-2شكل )

 

 

 .Г15مستوي ال فً طاقة( :تأثٌر اجهاد كبس 27-2شكل )

 

 

 .Г7مستوي ال فً طاقة حبسال ( :تأثٌر اجهاد26-2)شكل 

 

   

 .X1Cمستوي ال فً طاقة السحب ( :تأثٌر اجهاد22-2شكل )

 



 

 

 X1V.مستوي ال فً طاقة السحب:تأثٌر إجهاد (22-2شكل )

 

 

 X4V.مستوي ال فً طاقة السحب( :تأثٌر اجهاد 22-2شكل )

 

 

 

 .Г2المستوي  السحب فً طاقة( :تأثٌر اجهاد 22-2شكل )

 

 X4C.مستوي فً طاقة ال السحب:تأثٌر اجهاد  (21-2شكل )

                                                                                                                                               

 

 Г72 . فً طاقة المستويسحب الجهاد ( :تأثٌر ا28-2شكل)

 

  مهو    قٌ  هم توٌههم    Г2   Г15   X1C   X4Cبٌمتهٌن  هن   شه مل  ل همتقس أن   ل  همبٌمت  ل  ب ههس لخو هس  لمبصهٌل  بههً  

 مقل قٌ م م توٌم   إج م   ل تس. أ م ع ه  وٌهم    ج هم   ل هخض   Г1  X1V   X4V إج م   ل تس  أ م  ل قمط  ل  ب س لخو س  لم م ض بهً

   ل  مبٌمت  ل  ب س لخو س  لم م ض بمقل قٌ   ل  مبٌمت  ل  ب س لخو س  لمبصٌل. بهل   لمصهةف ٌمب  ه   ٌخ ث  لز س  إل مو    قٌ

  ع  لم ٌٌة  ً عةئ خو س  لمبصٌل بعةئ خو س  لم م ض ب  جب   لطمقس   إل أن  قٌ  هلر  ل  مبٌمت مخ   عةئ هلر  لخو . 

 

 رٕظٚع شحُخ انزكبفؤ   ٙرأثٛط انعغػ  3-9-4

Effect of Pressure on the Valance Change Distribution             

( مههأثٌة  ج ههم    ل ههتس  ههً  ثم ههس شههخ س  لم ههم ض لت ههبة   ب ههسٌ  42-3( ب )41-3( ب )40-3( ب )39-3) لمظ ههة   شهه م 

 م  مل. (  ٌ م ت9( ع ى  لمب لً ب ق  ة هل   اج م  )400(   )200(   )110(   )001  ل  ٌب   ً  ل  مبٌمت )

 

 

 

 .كٌكا باسكال 9( تحت تأثٌر إجهاد كبس مقداره 007كثافة شحنة التكافؤ فً المستوى ) :(29-2شكل )



 

 

  .كٌكا باسكال 9( تحت تأثٌر إجهاد كبس مقداره 770كثافة شحنة التكافؤ فً المستوى ) :(20-2شكل )

 

 

 

 .كٌكا باسكال 9مقداره  ( تحت تأثٌر إجهاد كبس600( كثافة شحنة التكافؤ فً المستوى )27-2شكل )

 

  .كٌكا باسكال 9( تحت تأثٌر إجهاد كبس مقداره 200( كثافة شحنة التكافؤ فً المستوى )26-2شكل )

 

(  ٌ هم تم ه مل ع هى  ثم هس -9(  مظ ة مهأثٌة إج هم   هخض  قه  ةر )46-3( ب )45-3( ب )44-3( ب )43-3إ م   ش مل )

 ( ع ى  لمب لً.400(   )200(   )110(   )001 ل  مبٌمت )شخ س  لم م ض  ً 

 

 سحب ( تحت تأثٌر إجهاد700كثافة شحنة التكافؤ فً المستوي ) :(22-2كل )

 .( كٌكا باسكال-9مقداره ) 

 

 ( تحت تأثٌر إجهاد سحب770لمستوي )كثافة شحنة التكافؤ فً ا :(22-2شكل )

 .( كٌكا باسكال-9مقداره ) 

 

 ( تحت تأثٌر إجهاد سحب600(: كثافة شحنة التكافؤ فً المستوي )22-2شكل )

 .( كٌكا باسكال-9مقداره ) 

 

 .( كٌكا باسكال-9( تحت تأثٌر إجهاد سحب مقداره )200لمستوي )كثافة شحنة التكافؤ فً ا :(22-2شكل )

 

 رحسٚس ثبثذ انشجٛكخ كسانخ نسضجخ انحطاضح  3-01

Determination of the Lattice Constant as a Function of 

Temperature 

 



 [ :40  ل  ٌب  تم مز مل  لصٌ س  لمجةٌتٌس  لآمٌس ] ٌ  ن خ مض ثمتت  لشتٌ س ع   أٌس  ةجس خة ة  لت بة   ب سٌ  

a=5.4672+2.92*10-5(T-300)   ........................................   (23-3) 

 

 .  Tهً ثمتت  لشتٌ س ل ت بة  ع    ةجس خة ة   aخٌث 

   ةجس  لخة ة  مض ي إلى وٌم    ً ( ٌبضح  لزلاقس تٌن ثمتت  لشتٌ س ب ةجس  لخة ة  خٌث ٌلاخظ أن  وٌم 47-3 لش ل ) 

  سن  بهل  ٌةجهع إلهى ق هس  لتٌم همت  للمصهس ت هلر  300 ق  ة ثمتت  لشتٌ س.   م ٌلاخظ أن  أع ى قٌ س ل ةجس  لخة ة    مز  ت هً 

ً  ة  هس ههلر  لت بة   ن  مخٌس  ةجس  لخة ة   خٌث  ل ز ب مت  ل مهب ة  مشهٌة إلهى أن  أع هى قٌ هس ل ةجهس  لخهة ة  مه    همز مل م  ه

 (.10-1  سن   م ل ة م  ً  لسقة  ) 300 لت بة  هً 

             

 فوسفٌد   لبلورة درجة الحرارة و الشبٌكة ثابت (: العلاقة بٌن21-2) شكل    

 .لعند ضغط صفر باسكا الألمنٌوم    

 

 انجهٕضح  فٙ ذٕاصانحطاضح  زضجخ رأثٛط 3-00

Effect of Temperature on the Crystal Properties                

 

ل ة  س مأثٌة  ةجس  لخة ة   ً  لمة ٌهض  لخو هً بتزهئ  للهب ة  لسٌوٌمبٌهس ٌهم    همز مل ثمتهت  لشهتٌ س  ل خ هبض  هً  

 للك. ى( ( ب لاخظس  ل ممب   ل مةمتس ع 1-3 لسقة   ل متقس  ً  لتة م    لةبٌ ً  ) لش ل )

 

 غب خ انزطاثػ  فٙانحطاضح  زضجخ رأثٛط 3-00-0

Effect of Temperature on the Cohesive Energy                            

( ٌظ ة مأثٌة  ةجس  لخة ة   ً طمقس  لمهة تط ل ت هبة  بٌلاخهظ  هن ههل   لشه ل وٌهم   طمقهس  لمهة تط توٌهم   48-3 لش ل ) 

  ةجس  لخة ة . 

 

 عند ضغط صفر باسكال . لبلورة فوسفٌد الألمنٌوم طاقة الترابط فً( تأثٌر درجة الحرارة 28-2شكل )

  

 نهجهٕضح  انحعيٙ انزطكٛت فٙانحطاضح  خزضج رأثٛط 3-00-6

Effect of Temperature on the Band Structure of the Crystal  



أن   لمة ٌض  لخو ً لت هبة   ب هسٌ    ل  ٌهب  ٌم ٌهة توٌهم    ةجهس  لخهة ة   مٌجهس لم ٌهة ثمتهت  لشهتٌ س  خٌهث أن   هلاً  هن  

 ة . عةئ خو س  لم م ض ب جب   لطمقس ٌم مقة  هع وٌهم    ةجهس  لخهة ة  تٌ  هم ٌهو    عهةئ خو هس  لمبصهٌل توٌهم    ةجهس  لخهة

( متٌن مأثٌة  ةجس  لخة ة  ع ى  ل  ن عةئ خو س  لم م ض ب خو هس  لمبصهٌل ب جهب   لطمقهس 51-3( )50-3( )49-3ب  ش مل )

 ً جب   لطمقس  ع  ةجس  لخة ة   ل  مخص س  هن  لتة هم    لخهمل س( لزلاقfitting( م  إجة ء  لاب س)51-3ع ى  لمب لً.  ً  لش ل )

 [  ل تٌ س أ  مر :105] Varshniتم مز مل صٌ س 

 (3-24................................) 

 

  بٌ  ن إٌجم   ل زم ل   بل  ن  زة ه  لم ٌٌهة تسجهب   لطمقهس ل هل  ةجهس خهة ة  بههب Varshniم  ى  زم لات   αvar  βvar خٌث 

  سن لت بة   ب هسٌ   588     لمً م مبي  ةجس خة ة   ٌتمي ل  م ل( طتقمً ل تة م    أ م  ل زم ل  لثم ً  ٌ ثmeV/K) 0.21ٌ مبي 

   ل  ٌب . 

(  مظ ة مأثٌة  ةجس  لخة ة   هً   همبٌمت 58-3(   )57-3(   )56-3(   )55-3(   )54-3(   )53-3(   )52-3أ م   ش مل )  

 ( ع ى  لمب لً.Г0   X1C   X1V  X4V   Г6  X4C   Г15 لطمقس )

 

 عند ضغط صفر باسكال. عرض حزمة التكافؤ فً( تأثٌر درجة الحرارة 29-2شكل)

 

 

 عند ضغط صفر باسكال. عرض حزمة التوصٌل فًتأثٌر درجة الحرارة  :(20-2شكل )

 عند ضغط صفر باسكال. فجوة الطاقة فً( تأثٌر درجة الحرارة 27-2شكل )

 

 عند ضغط صفر باسكال. Г1 طاقة المستوي( تأثٌر درجة الحرارة فً 26-2شكل)

 عند ضغط صفر باسكال.X1C طاقة المستوي( تأثٌر درجة الحرارة فً 22-2شكل)

 

 

 عند ضغط صفر باسكال.X7V( تأثٌر درجة الحرارة فً طاقة المستوي 22-2شكل)

     

 عند ضغط صفر باسكال.Г72 ( تأثٌر درجة الحرارة فً طاقة المستوي28-2شكل)

 

 رٕظٚع شحُخ انزكبفؤ  فٙانحطاضح  زضجخ رأثٛط 3-00-3

Effect of Temperature on the Valance Charge Distribution                        
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(  بضهح  هً   شه مل 400(   )200(   )110(   )001أن  مأثٌة  ةجس  لخة ة   ً  ثم س شخ س  لم م ض  ً  ل  مبٌمت ) 

  سن بض ط  300مأثٌة   ةجس خة ة   ق  ةهم  ( ع ى  لمب لً  بهلر   ش مل ج ٌز م مخت3-62(   )3-61(   )3-60(   )3-59)

 صسة تم  مل.

 

 .وضغط صفر باسكالكلفن  200حرارة مقدرها  درجة ( تحت تأثٌر007كثافة شحنة التكافؤ فً المستوى ) :(29-2شكل )

 

 

 وضغط صفر باسكال. كلفن 200حرارة مقدرها  درجة ( تحت تأثٌر770كثافة شحنة التكافؤ فً المستوى ) :(20-2شكل )

  

 

 

وضغط صفر  كلفن 200مقدرها            حرارة  درجة ( تحت تأثٌر600كثافة شحنة التكافؤ فً المستوى ) :(27-2شكل )

 باسكال.

 

 

 

 

 ضغط صفر باسكال.و كلفن 200مقدرها درجة حرارة  ( تحت تأثٌر200كثافة شحنة التكافؤ فً المستوى ) :(26-2شكل )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 انفصـــم انــطاثــع 

 

 

 

 انًُب شخ 

ٔ 

 الاؼزُزبجبد 

 

 

 

 



 Discussion of the Results                  4-0-0يُب شيخ انُزيبئج  4-0

          The Empirical Parametersانعٕايم انزجطٚجٛخ 

(  لمهً ملهة ت هبة  1-3ع   إجة ء  ب و س ل زب  ل  لمجةٌتٌس  لمً م    مز مل م  ً هل   لتخث ب ل بضهخس  هً  لجه بل ) 

 ب سٌ    ل  ٌب   ع  لزب  ل  لمجةٌتٌس  ل  مز  س ل لة ت  هن قتهل تزهئ  لتهمخثٌن  لهبخظ أن ه ملهك  لملا همً تهٌن ههلر  لزب  هل.  ز ه  

ثل  قٌم مً لمبوٌع  خم ملٌس  لشخ س  لال مةب ٌس خبل  بٌمت  ل م    لص تس ب ل  مز ل  ً هل    لتخهث  للي ٌ  ζ ب و س   س  ل   ةي 

[   جه  أن قٌ هس   س  ل ه  ةي  ل  همز ل  هً ههل   لتخهث 17( بج معمهه ]Hehre ع قٌ س   س  ل   ةي  ل زطى ل لة ت  ن قتهل )

قهل   هه للأل  ٌهب  بههل  ٌه ل ع هى     هم  مبوٌهع  لشهخ س ل ت هبة  بمبوٌز هم ل ت بة  ٌ بن   تة  ن قٌ مه تمل  هتس لهلة ت  لس هسبة ب 

[  ٌ هم ٌلهة  لس هسبة  أ هم تمل  هتس للأل  ٌهب   ٌه ل ع هى     هم   لشهخ س تمل  هتس ل هلة ت ب  مشهمةهم 32ب  مشمةهم تمل  تس ل هلة ت ]

ز  س  ع  ل ب    لص تس   ً   ب م  قل  ن  لقٌ   لمً مق    ل  م βتمل  تس ل ت بة  . بق  جمءت هلر  لخملس  زم  س  ع قٌ س عم ل  لةتط 

[. بهل  ٌ  ن    ه ت لاخظس أن ع     ب صة  ً  لت بة ت م بن   ب م   تة  ن ع  هم  ً  للة ت  ب  لجوٌبهمت  12( ]Popleت م )

 ٌل عم ل  لةتط  هً  لت هبةر تز هس بطتقمً ل م  ت   من طمقس  لمسمعل  م بن  بوعس ع ى ع    تٌة  ن   ب صة  بهل  ٌض ي إلى مق

طمقس  لمسمعل  ً  للة ت  لمً م بن  بوعس ع ى ع    خ    ن   ب صة ب ن ث   وٌم    ً  ق  ة عم ل  لةتط ل هلة ت.   هم تمل  هتس 

[  بهل  12ل لة ت ]ب ل  مز  ٌن  ً هل   لتخث ل ت بة   من قٌ م  م م بن   ب م   تة  ن قٌ م  م تمل  تس  Epب  Esل زم  ٌن  لمجةٌتٌٌن 

  ً  لت بة  أب  ل ب    لص تس ٌ ب من أ ثة مة تطمً للة م  م  ن  للة   لخة  .  pب s لشًء ٌ لل ع ى  ن  ل   ةٌن 

 

 

 Cohesive  Energy                غب خ انزطاثػ 4-0-6

 هع  لقٌ هس  لز  ٌهس ب  هم  إن قٌ س طمقس  لمهة تط ع ه  ضه ط صهسة تم ه مل ب ةجهس خهة ة  صهسة   سهن  قه  جهمءت  مب  قهس 

[  ب هللك أقهةض  هن 65(    م أ  م  قةض ل  ممب   لز  ٌس  ن  ل ممب   لمً مبصل إلٌ م عٌ ى وٌن  لزمته ٌن ]2-3 بضح  ً  لج بل )

تس (. أ م ع   وٌم    ل  ن  ج هم   ل هLDA[ تم مز مل طةٌقس   لس  ل ثم س  ل بضزً )64( بج معمه ]Lee ل ممب   لمً مبصل إلٌ م )

(   18-3(   )17-3ب ج م   ل خض ب ةجس  لخة ة   ل ع ى   سة     لاخظ وٌم    ً طمقس  لمة تط ب  م هب  بضهح  هً   شه مل )

 ل تس  من ثمتت  لشتٌ س ٌ بن  قل   م ع ٌه ع    لمب ون    م   ه ٌم مقة  هع وٌهم    ج هم   ل هتس    ( ع ى  لمب لً. أ م إج م3-48)

تس ل م م ة تٌن  لال مةب مت  ل ٌو    هل   لم م ة  ع وٌم    ج م   ل تس  بهل  تملطتع  هٌض ي إلهى وٌهم   طمقهس بع س هل   لشًء تمل  

 لمة تط ب لطمقس  ل  ٌس. أ م ع    ج م   ل خض  ٌلاخظ تهمن ثمتهت  لشهتٌ س ٌ هبن   تهة   هم ع ٌهه ع ه   لمهب ون بتوٌهم    ج هم   ل هخض 

ت بة    ٌ تض للك م مقة  ً مأثٌة قبى  لم م ة تٌن  بى  للة ت  ع تزض م  تهتزئ   بم هم ة  بف مو     ل  م س تٌن  للة ت  ً  ل

  لال مةب مت  ٌ م تٌ  م  قمتل وٌم    ً قبى  لمجملض تٌن  بى  للة ت ب ل مةب مم م  ٌ م  عن للك وٌم    لطمقس  ل  ٌس بطمقس  لمة تط.

لطمقس  ل  ٌس   هب  شهمته لمهأثٌة  ج هم   ل هخض  بٌ  هن مس هٌةر ته سس مس هٌة وٌهم   أ م مأثٌة وٌم    ةجس  لخة ة   ً طمقس  لمة تط ب 

طمقس  لمة تط  ع وٌم    ج م   ل خض. بهل   لمصةف  ن وٌم   طمقس  لمة تط ب لطمقس  ل  ٌس  ع وٌم    ةجس  لخة ة   طمت  لمصةف 

  لمة ٌتٌس ب لخة ةٌس ل ل   ل ة ض .  [ ع    ة  م   ل لب ة106( بج معمه ]Sekkal مةٌ   لتبةبن  للي  ة ه )

 

 

 

 

         Energy Gapفجٕح انطب خ  4-0-3



(  ٌلاخظ تمن قٌ س 2-3ع    ب و س قٌ س  جب   لطمقس  لمً م  خ مت م  ً هل   لتخث  ع  لقٌ س  لز  ٌس  ل زطم   ً  لج بل ) 

 جب   لطمقس  ل خ بتس   تة ت ثٌة  ن  لقٌ س  لز  ٌس  إلا أن هلر  ل مٌجس  م هت  مبقزهس ب مب  قهس  هع  غ هض  ل مهمب   لمهً مه   لخصهبل 

[.  بٌةجهع  ل هتض  هً للهك إلهى   همز مل عه    تٌهة  هن  لمقةٌتهمت  هع طةٌقهس 61 32 هبك ] –قهس ههمةمةي ع ٌ م  ن   مز مل طةٌ

 بك  ضلا عن  لمقةٌتمت  ل  مز  س  ً طةٌقس  اه مل  لمم  ل م  لل  لمسمض ً تملاعم م  ع ى أ  بض ل ٌس  لبخ    ل تٌة   –همةمةي 

(LUC-CNDO : ب ن أه  هلر  لمقةٌتمت ) 

) βSμνته سس  لقهٌ    إل أن  ٌ  هم  جهب   لطمقهس مم م هض  هع  pب sع  قٌ س عم ل  لةتط ب  س  ل   ةي ل ل  ن  ل   ةٌن  -1

 .  ζمم م ض  ع Sμν ((   خٌث  ن  صسب س  لم  لل 7-2 زم لس )

وٌههم    لزهه    لههلةي  إه ههمل مههأثٌة  لق ههبض   ٌب ٌههس  ههً  لمبوٌههع  لال مةب ههً  ههً  لخملههس  لت بةٌههس   بهههل   لمههأثٌة ٌههو     ههع -2
 ل ز مصة  إل أن  لج ب  قةض  ل ب   ق  موٌ   جب   لطمقس .  

 هً  4s  خٌهث أن  لهل  لال مةب همت 3dب 4s لاعم م  ع ى  ل   ة ت  لم م ضٌس  قط أي ع    ململ   همبٌمت ألهةى  ثهل  -3

ل  جهب   لطمقهس. بقه  أجهةى للهك  ً أع ى  جب  خو س  لم م ض بتللك  مق s-p للة   ً خو س  لم م ض ٌ تض قب   و ب ج 

Painter [ ع ى ت هبة   ل همةتبن ببجه ب  إن ه همك   لسهمئ  هً  جهب   لطمقهس  إلا أن إ لهمل  ل ه  ة ت 107بج معمه ]

  لاضم ٌس ل  ة تمت  ل  ب س  ن أ ثة  ن ع صة ٌ بن تملغ  لمزقٌ  بٌخممج إلى تة     ضم ٌس ب مطبة . 
طبٌ س  ل  ى ت ظة  لاعمتمة للال  ل زهم لات شهته  لمجةٌتٌهس  إل أن ههل   لمهة تط  ع    لل مصخٌخمت  لمة تط ل مة تطمت -4

 ٌض ي إلى ة ع ق س خو س  لم م ض ب  لسمئ  ً قزة خو س  لمبصٌل بهل  ٌض ي إلى مق ٌل  جب   لطمقس. خٌث لبخظ  ن 
 oxide)لهت لت هبة ت  لاب  هٌ   ب – ل مهةبن  5-3إ لمل  لمة تط  لطبٌل  ل  ى ٌهض ي إلهى مق ٌهل  جهب   لطمقهس ت قه  ة 

crystals) [108 109. ]  
(. بههل   لمصهةف 21-3أ م ع   وٌم    ج م   ل تس   لاخظ خ بث وٌهم    هً  جهب   لطمقهس ب  هم ههب ظهمهة  هً  لشه ل )

ب  X1C لسةق تٌن ( إن خ مض  جب   لطمقس ٌم   ن خ مض 5-3ٌ  ن مس ٌةر تملاعم م  ع ى  قمط  لم مظة ب  م أ  س م  متقم  ً  لسقة  )

Г25( للمة تزلاقس طمقس26-3   بت لاخظس  لش ل  )  قطس  لم مظة X1C  ع  ج م   ل تس ٌلاخهظ إن وٌهم    ج هم   ل هتس مهض ي إلهى 

 لمً ع  ت   قطس  ة وٌس ثمتمس )  مبٌس ل صسة(  ب مٌجس ل ل  مو     جب   لطمقس Г25 وٌم   قٌ س طمقس  قطس  لم مظة هلر  ع تقمء قٌ س 

 ع وٌم    ج م   ل تس .  

بمصةف وٌم    جب   لطمقس  ع  ج م   ل تس   مثل لمصةف  غ ض أشتمر  ل بصلات  م ع    ل  ٌ بن   ز ى  تٌل  ل ثهمل 

 [ وٌم    ً  جب   لطمقس ل مةٌ   لتبةبن  ع وٌم    لض ط  ل   ط . 110( بج معمه ]Onoderaلا  لخصة لاخظ )

جس  لخة ة   ٌخ ث  لز س  ن للك م م م   إل أن وٌم    ج م   ل هخض أب  ةجهس  لخهة ة  أ م  ً خملس  ج م   ل خض أب  ة

مض ي إلى وٌم    ً قٌ س ثمتت  لشتٌ س بوٌم    ل  م س تٌن  للة ت بهل  ٌض ي إلى مق ٌل قهبى  لم هم ة تهٌن  هبى  لهلة ت ب هللك قهبى 

 ل بى ب ل مةب مم م ب ن ث   قصمن  جب   لطمقس.  ب ن  قصمن  جهب    لم م ة تٌن  لال مةب مت بهل  ٌض ي إلى وٌم   قبى  لمجملض تٌن

[   بٌمس   هع مصهةف   مثهل تمل  هتس  شهتمر 58] Passler لطمقس  ع وٌم    ةجس  لخة ة  لسب سٌ    ل  ٌب  ٌمس   ع  م مبصل إلٌه 

 لطمقهس  هع  ةجهس  لخهة ة  ههً أن ههل   [. ب ل لاخظهس  لةبٌ هس  هً مصهةف  جهب 111 ل بصلات  ثل  ل  ٌ بن ب ة  ٌ   ل هملٌب  ]

 لم مقة ٌ بن ص ٌة ً  ً  ةجمت  لخة ة   لب طبس  بٌت أ هل   لم مقة توٌم     تة  هً  ةجهمت  لخهة ة   ل مب هطس  لمهً م هبن  قهل 

 ةجهس  مهأثٌة  سن بهل   لم مقة لهٌس لطٌهم.  إلا أن   تخهمث  لمهً  ة هت  588بهً  θD  >T ن  ةجس خة ة   ٌتمي ل ت بة   أي 

 لخة ة   لزملٌس  لمً م بن   تة  ن  ةجس خة ة   ٌتمي ل  م    ً  جبر  لطمقس أ  ت  ن هل   لم مقة ٌصتح لطٌمً  ً هل   ل  ى  هن 

[. أ م  لشًء  ل     ً هلر  ل ة  س ل ةجس  لخة ة  ب جب   لطمقس   ً أن خمل م  خمل ج ٌع  ل ة  مت   لةى 58 ةجمت  لخة ة  ]

خة ةي هً  زملجمت مزمل   للة ت  لا ٌ ٌم  بل هل  ٌجهض أن مخمهبي ع هى تزهئ   لطهمء إل أن  لمهأثٌة ت  ل  ٌهس قه   ً  ل  بلج  ل

  سن بهلر  لمهأثٌة ت م هبن    هس  هً  ةجهمت خهة ة   300أه  ت  بن  لز ل  لخملً  ةس هلر  لت بة   ً  ةجمت خة ة  أقصمهم 

 س هلر  لت بة   ً  ةجمت خة ة  أع ى  ن ههل   ل ه ى    هم أ ه س م  همتقم ههب [. أ م  تض ع    ة 106[ قل  ن  ةجس خة ة   ٌتمي

لز   مب ة  لتٌم مت  للمصس تملخة ة  ل لر  لت بة    إل أن   لزلاقهس  لمجةٌتٌهس  ل  همز  س ل ة  هس مهأثٌة  لخهة ة  م همز ل ضه ن  ل ه ى 

   سن.  300-0 ل خصبة تٌن

 

 عطض حعيخ انزكبفؤ ٔحعيخ انزٕصٛم 4-0-4
  

Valance and Conduction Band Widths 



 

(   خٌث ٌمتٌن  ن 2-3إن قٌ  عةئ خو س  لم م ض ع    ةجس خة ة  صسة   سن بض ط صسة تم  مل  تٌ س  ً  لج بل ) 

 ل تٌهة  هل   لج بل إن  ل ممب   لمً خص  م ع ٌ م تم مز مل طةٌقس  اه مل  لمم  ل م  لل  لمسمض ً تملاعم م  ع ى أ  بض ل ٌس  لبخ   

(LUC-CNDO(  ٌقةٌتس  ن  لقٌ   لمً م  خ مت م تم مز مل مقةٌض   لس  ل ثم س عن طة )Froyen [ بج معمه )بٌةجع  ل تض 62   ]

 ً هل   لمقمةض إلى   مز مل  ل   ة ت  لم م ضٌس ل مزتٌة عن  ل ب ل    مس.   م أن  هل   لسمةق  لق ٌل   تٌم  ً  لخ متمت ٌةجهع إلهى 

 مل   مبٌمت عملٌس  ن  لمقةٌتمت ل م م لات ث مبٌس  ال مةبن. ع     مز 

أ م عةئ خو س  لمبصٌل      ج  قٌ س ع  ٌس أب  ظةٌس ل  قمة س  بل ن  مبقع أن ه مك   خة  مً تش ل  تٌة  ً قٌ م م عن  

م ضٌهس.  بل هل  بل هةئ بصهف خو هس  لقٌ س  لز  ٌس  ب ل تض هب ع    ململ  لخملات  ل م ٌجس   بلى ب لاقمصهمة ع هى  لخهملات  لم 

 [ . 60 لمبصٌل تصبة  أ ثة  قس ٌجض ع ى   قل  ضم س خملس  لم ٌ    بلى ل  ب ل    مس ]

أ م ع   وٌم    ج م   ل تس   لاخظ أن عةئ خو س  لم م ض ٌو    تٌ  م ٌ لسئ عةئ خو س  لمبصٌل  بهل   بضح  ً  

 ن إٌضمم للك  ملآمً : ( ع ى  لمب لً بٌ  20-3( ب )19-3 لش  ٌن )

ق  عة ت  متقم.  ز   وٌم    لض ط Г25 ب Г1( خٌث Г25 – Г1( أن خو س  لم م ض مخ ض  ن  لزلاقس )5-3ل ة م  ً  لت   ) 

ممقمةض  لال مةب مت  ن  لق بض   ٌب ٌس  بهل  ٌ تض وٌم    ً قب   لمجملض تٌن  لق بض   ٌب ٌس ب لال مةب همت تخ هض قهم بن  بلهب  

لي ٌ هبن أع هى   هه   )ع ى  لةغ   ن أن  لق بض   ٌب ٌس ٌو     لم م ة تٌ  م(  ب ن  ل  مبي  لابطم ٌ بن أ ثة مأثة ً  ن  ل  مبي  له

بههل  ههب  هتض  لزهةئ  هً خو هس  لم هم ض.  هن ج هس  Г25م لسئ ت ق  ة   تة  ن طمقس  ل  همبي  Г1بتللك  ج  إن طمقس  ل  مبي 

ألةى  من  قصمن عةئ خو س  لمبصٌل  ع وٌم    ج م   ل تس ٌ  ن إةجمعه إلى  سس     بض  هً  ل  مقشهس  لهلي مه   هً مس هٌة 

( 30-3( ب )26-3  بع ه   لاخظهس  لشه  ٌن )X1Cب X4C إل أن خو س  لمبصٌل مخ ض  هن  زة هس  لسهةق تهٌنعةئ خو س  لم م ض  

م هبن   تهة  هن  X1Cمو    طمقم  م توٌم    ج م   ل تس بل ن  ع  لاخظهس أن  لوٌهم    هً  ل  همبي  X4Cب  X1Cٌلاخظ أن  ل  مبٌٌن 

ل م م ة تٌن  ل مةب مت  لم م ض ب ل مةب مت  لمبصٌل   م ٌض ي إلى ة ع   بٌةجع  ل تض  ً للك إلى خصب X4C لوٌم    ً  ل  مبي 

. أ م مأثٌة وٌم    ج م   ل خض ب ةجس  لخة ة    ب تز س  م ٌخصل  ً  ج هم   ل هتس   خٌهث ب  هم ٌلاخهظ  هً X1Cطمقس  ل  مبي 

س  لم هم ض  هع وٌهم    هل  هن ( وٌم   عةئ خو هس  لمبصهٌل ب قصهمن عهةئ خو ه50-3(   )49-3(  )23-3(   )22-3  ش مل )

  ج م   ل خض ب ةجس  لخة ة  . 

 

 

 

 Symmetry Points    َةبغ انزُبظط 4-0-5

( قٌ   قمط  لم مظة  ل بجب    هً   طقهس تةلٌهبن   بلهى  هً  ضهمء  مجهه  ل بجهس ع ه  ضه ط صهسة 3-3ٌمض ن  لج بل ) 

مط  لم مظة  لمً م   لخصبل ع ٌ م  مسمبمس  ل قس  ع  لقٌ   ل مب ة   تم  مل ب ةجس خة ة  صسة   سن  بٌلاخظ   ه أن  لقٌ   لل مٌس ل ق

ت م  ن خٌث أن   لقٌ   لل مٌس ل قمط  لم مظة  ل  ب س لخو س  لم م ض م بن  قةض إلى  لقٌ   ل مب ةر. بٌو      خة ف  لقٌ   لل مٌس    م  قمة

 Г2ل ةت  ً مس ٌة عةئ خو س  لمبصٌل.   م ٌلاخهظ أن قٌ هس  طمقمت  قمط  لم مظة لخو س  لمبصٌل بل سس    تمض  ل متقس  لمً

ب لمً م بن ل ت خملس ممصة  ن  ل   ة  Г15للأل  ٌب  م بن  قل  ن  لخو س  3sل س سبة ب 3sبهً  لخملس  ل ضم   ل ممصة  ن    ة 

3p 3للأل  ٌب  بp [112] نٌل س سبة  بهل  ٌمس   ع  غ ض  ة تمت أشتمر  ل بصلات أل  ب س  ن  ل ج بعم V-III  إضم س ل ة تمت 

للاٌهبن  ل بجهض  لهلي ههب  ٌهبن  لس هسبة  s ٌزم   ع هى  لمسمعهل تهٌن  ل ه  ة  Г15 قل  ن  Г2[. أ م  تض  بن 50 ل ج بعس  لة تزس ]

[. أ هم  لمسمعهل تهٌن  ل ه  ة ت 113 بلت ]- ل مةبن 4.86 ل ملض  للي هب  ٌبن   ل  ٌب  بهل   لمسمعل ٌت غ  ق  ةر  للاٌبن sب ل   ة 

p  لممتزس ل خو س  Г05  ب لٌس تل ت   ه ٌس إل أ ه ٌ بن ص ٌة ً  قمة س تمسمعل  ل   ة ت  s  . 

م ثهل  قهل  قطهس  هً  sً م بن ل ت خملس  ممصة   ن  ل ه  ة  لم Г1 ٌلاخظ إن  ل قطس  Г25 ب Г1أ م تمل  تس ل قطمً  لم مظة  

م هبن أع هى  قطهس  هً خو هس  لم هم ض  بههل  ب ضهح  هن  p لمً م بن ل ت خملس  مضم    ن  ل   ة  Г25خو س  لم م ض  تٌ  م  لخو س 

خٌث ٌمتٌن  ن  Xه ٌ طت  ع ى  ل قطس  لقٌ   لمً م م   م هلر  لخو  أب  ل قمط  بهل  أٌضم ٌمس   ع تمقً أشتمر  ل بصلات. ب ل لا  ل م

   X4C. ب ن  لجه ٌة تملهل ة أن  X4Vم بن  قل  ن  ل قطس  X1V  ب للك  من  ل قطس  X4Cم بن  قل  ن  ل قطس  X1C( أن  3-3 لج بل )



X4V  م م ك خملاتs  مةم و ع ى  لاٌب همت  ل بجتهس بخهملاتp ن  لز هس ههب مةم هو ع هى  لاٌب همت  ل هملتس ع هى  لمهب لً  تٌ  هم ٌ هب

 . X1C   X1V  لصخٌح تمل  تس ل 

  أ م  ل قمط  Г2   Г15   X1C   X4Cأ م ع   وٌم    ج م   ل تس  ٌلاخظ وٌم    ً قٌ س  ل قمط  ل  ب س لخو س  لمبصٌل بهً  

 لطمقهس لان قهٌ  ههلر  ل  ب س لخو س  لم م ض  إ  م مصتح أ ثة  ملتٌس  بههل  ٌمسه   هع عهةئ خو هس  لمبصهٌل ب لم هم ض بوٌهم    جهب  

  ل  مبٌمت مخ   عةئ هلر  لخو    م ل ة م  ً  لسقة ت  ل متقس. أ م ع   وٌم    ج م   ل خض ب ةجس  لخة ة   ٌخ ث  لز س .

 

 Bulk Modulus    يعبيم انًطَٔخ انحجًٙ 6 -4-0

 لز هل  قمةتهس بتشه ل  تٌهة إلهى  ( قٌ س  زم ل  ل ةب س  لخج ً  لمً م  خ مت م  بق  جمءت  ممب  هل 4-3ٌظ ة  لج بل ) 

[.   هم ع ه  مهأثٌة 57(بج معمهه ]Mujica[ ب)62(بج معمهه]Froyen ل ممب   ل ظةٌس ب لز  ٌس  ل متقس بلا ٌ م  ل خ بتس عن طةٌه )

  ج ههههههههههههههههههههم   ل ههههههههههههههههههههتس  ههههههههههههههههههههً  زم ههههههههههههههههههههل  ل ةب ههههههههههههههههههههس  لخج ههههههههههههههههههههً  ههههههههههههههههههههٌلاخظ  ههههههههههههههههههههن  لشهههههههههههههههههههه ل 

ى وٌم    ق  ة  زم هل  ل ةب هس  لخج هً. أ هم  قه  ة ههل   لم ٌٌهة ( ن  لزلاقس م بن طة ٌس لطٌس أي أن وٌم    لاج م  مض ي إل3-15)

بهب  م ٌمس  أٌضم  ع  ل ممب   لز  ٌس   ب ل تض  ً هلر  لوٌم   هب أن   لض ط ٌوٌ   ن  لمسمعل تٌن  للة ت   هه ٌهض ي  4.24 ٌ بن 

إلى مق ٌل  زم ل  ل ةب س  لخج ً ب  م هب  بضح [. أ م مأثٌة  ج م   ل خض  من وٌم مه مض ي 114إلى مق ٌل  ل  م س  لسمص س تٌ  م ]

(. بع ى  لةغ   ن ع    ة  س  لزلاقس تٌن  ةجس  لخة ة  ب زم ل  ل ةب س  لخج ً   ه ٌمط ض  ل جبء إلى  زم لس 16-3 ً  لش ل )

ى  زٌن  ن  مجه ( بمة    لسب ب مت ض ن   Grüneisen Parameters لخملس بهل  ت بةر ٌخممج إلى  زة س  زم لات  ة   ٌن )

 ل بجس بض ن  ةجمت خة ة   زٌ س  إلا أن  لزلاقس  ل مبقزس ههً م همقة  زم هل  ل ةب هس  لخج هً  هع وٌهم    ةجهس  لخهة ة  بههل  

 لم ٌة ٌ بن ص ٌة ً  قمة س تم ٌة  لض ط. ب ل تض  ً  لم مقة هب أن وٌم    ةجمت  لخة ة  موٌ   ن  ل  م س تٌن  لهلة ت ب هن ثه  

 [ . 114 ل  ل ةب س  لخج ً  بهل   لمصةف  ل مبقع ٌشمته مصةف  ل مس ع   وٌم    ةجس  لخة ة  ] قصمن  ً  زم
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ٌلاخظ  ن   ش مل  للمصس ت ثم س  لشخ س ع    ةجس خة ة  صسة   سن بض ط صسة تم ه مل  ن م ة هو  لال مةب همت أب  

مب ج هم م بن  ً أع ى قٌ س ل م ع    ة و  ل ب   بممضمءل  ثم س  لال مةب مت    م  تمز  م أ ثهة عهن  ل بٌهمت أي أ  هم م ٌهل   خم ملٌس

لاململ ش ل  ل   ة ت    م ٌلاخظ  ن هلر   ش مل أن  لة   لس هسبة م هبن   تهة  هن لة    ل  ٌهب  تتضهع  هة ت  بههل  ٌض ه  جهب   

خ متمت.   م  ل شمه    ل ثٌة  للا متمر  ً   ش مل   ً  ن  ة و  للة  ٌ بن عتمة  عهن ق هض صه ض  هن  ل  بلج  ل  مز ل  ً هلر  ل

 بن بجب  أي    ة ت ب ل تض   م  به م  متقم هب أ  م   مز   م  ً هلر  لخ متمت  ل   ة ت  لم م ضٌس  قط بلهب مه    همز مل  ه  ة ت 

   ج م   ل تس  من هل  ٌض ي إلى  قمة ض  للة ت  ن تزض م   بٌ م  عن للك وٌم    قل ل م ت  للة  أبضح  ً  ل ة و. أ م ع   وٌم 

م  لل  ل ه  ة ت  للةٌهس  ٌهو    مة ٌهو  لشهخ س  لال مةب ٌهس خهبل  ل بٌهمت ب  لسمضه م  هً  ل ه  ة ت   ع هى. أ هم مهأثٌة وٌهم    ج هم  

س  لخهة ة  إلا إن  لمهأثٌة   لٌهة ٌهض ي إلهى م ٌٌهة ت صه ٌة   ل خض  ٌض ي إلى مأثٌة  زم س لاج م   ل تس  ب ل  مأثٌة وٌم     ةج

 ل   م ب ضخس  ل زمل  . 
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 ل ت بة ت أب  ل ب    لص تس ملم ف عن قٌ  م ل لة ت . EPب ESب  ζإن قٌ   لزب  ل  لمجةٌتٌس  -1

ل ت بة ت هً   ب م  قل    م ل جوٌبمت أب  للة ت بٌةجع للهك ل زه    ل تٌهة  هن   ب صهة  لهلي  βإن  لقٌ س  ل ط قس لزم ل  لةتط  -2

 م م  ه  ل ب    لص تس  ب  لت بة ت . 

إن قٌ س  جب   لطمقس هً   ب م   تة ت ثٌة  ن  لقٌ   لز  ٌس  بهل  ٌزب  لز    لل  لخملات  ل م ٌجس   بلى ت ظة  لاعمتمة باه مل  -3

ق بض   ٌب ٌس ع ى  لمبوٌع  لال مةب ً  ً  لخملس  لت بةٌس   ضلاً عن  عم م  قٌ هس ب خه   تمل  هتس إلهى  هل  هن  لزهم  ٌن مأثٌة  ل

 . pب  ل   ة sل    ة  βب ζ ن لمجةٌتٌٌ

 مزطً هلر  لطةٌقس  ممب   قمةتس ل  ممب   لز  ٌس ل ل  ن طمقس  لمة تط بثمتت  لشتٌ س ب زم ل  ل ةب س  لخج ً.  -4

 لقٌ س  ل ط قس لطمقس  لمة تط مم مقة  ع وٌم    ل  ن  ج م   ل تس ب  ج م   ل خض ب ةجس  لخة ة . خٌث أن هلر  لوٌهم   مزهب   -5

 إلى  لم ٌة تملطمقس  ل م  س ل ت بة   لمً مم ٌة  ع  ل هلر  للب ة . 

 هس  لم هم ض ب  قصهمن  هً عهةئ خو هس  لمبصهٌل إن وٌم    ج م   ل تس ع ى  لت بة  ٌض ي إلى وٌم    ل  ن  جهب   لطمقهس بخو -6

 بل ل   ل تض  من  ب سٌ    ل  ٌب  ٌ ٌل لان ٌ بن أ ثة عولا ع    لض بط  لزملٌس .

إن وٌم    ل  ن  ج م   ل هخض ب ةجهس  لخهة ة  ع هى  لت هبة  مهض ي إلهى  قصهمن  عهةئ خو هس  لم هم ض ب جهب   لطمقهس بوٌهم    -7

 ت بة  ل ت مبصٌ س   تة ع   وٌم   هلٌن  لمأثٌةٌن .عةئ خو س  لمبصٌل. بهل  ٌجزل  ل

 إن  زم ل  ل ةب س  لخج ً ٌو    لطٌمً توٌم    ج م   ل تس  تٌ  م ٌم مقة هل   ل زم ل لطٌمً  ع وٌم    ج م   ل خض . -8

ت  سهمء  جٌه   . ب هن ثه  بجب  مة ٌو للال مةب مت  ً  ل  مط   لقةٌتس  ن  ل بٌمت ٌض   أن طةٌقهس  لج هع  للطهً ل  ه  ة ت ل  -9 

  من بصف  ثم س  لشخ س  لم م ضٌس  من ل   سمء  عملٌس أٌضم .

إن وٌم    ج م   ل تس ٌض ي إلى  قمة ض  لهلة ت تزضه م تهتزئ بٌ هم  عهن للهك وٌهم   مه  لل  ل ه  ة ت  للةٌهس  ٌهو    مة ٌهو  -10

أ هم ع ه  وٌهم    ج هم   ل هخض ب  ةجهس  لخهة ة    لشخ س خبل  ل بٌمت ب  لسهمئ مة ٌهو  لشهخ س ع ه   ل  هم س تهٌن  لهلةمٌن.

  ٌخ ث  لز س .

إن مأثٌة  ج م   ل خض ع ى  للب ة مخت  ل ة  س هب  سس مأثٌة  ةجهس  لخهة ة  بههل  ٌةجهع لوٌهم   ثمتهت  لشهتٌ س  هع ههلٌن  -11

  لزم  ٌن .  

ً مخ ث ع   وٌم    لض ط   بهل   ل هلا  ٌضٌه ر  لم ٌة ت  ً  للب ة ع   مأثٌة  لخة ة  م بن  قل خ م ٌس   تس ل م ٌٌة ت  لم -12

  لم ٌٌة  لت ٌط  ً ج ٌع  للب ة قٌ   ل ة  س تمأثٌة  لخة ة  ب لم ٌٌة    ثة  ً خملس مأثٌة  لاج م  . 
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 إ لمل  لخملات  ل م ٌجس   بلى ت ظة  لاعمتمة  بخ مض عم ل مشمٌت   شزس  ل ٌ ٌس بخملات  لم جٌن.  -1

   مز مل    ة ت  مببس ت لا  ن    ة ت   ٌمة  ً أ  بلج  لل ٌس  ل تٌة . -2

هلر  لت بة ت تم مز مل أ  بلج   ة  س  للب ة  ل   مطٌ ٌس ب ل  ةتمبٌس ل ت بة ت ب ة  س مأثٌة  لض ط ب     ةجس  لخة ة   ً -3

 بخ    لل ٌس  ل تٌة .
 64  ب16(  لمهً مخمهبي ع هى   LUC-CNDO  مز مل طةٌقس  اه مل  لمم  ل م  لل  لمسمض ً  ع   هبلج بخه    لل ٌهس  ل تٌهة  ) -4

بخه    لل ٌهس  هبف لة  ل ة  س  لمة ٌض  لخو ً ب للصمبة  لتصةٌس ب ل م س  لسزملس ل ت بة    خٌهث أن وٌهم   خجه   128أب

ٌض ي إلى   م مل صبة   لمة ٌض  لخو ً توٌم   ع    قمط  لم مظة  هً  ضهمء  مجهه  ل بجهس ع هى  لهةغ   هن أن ههلر  لطةٌقهس 

 مب ج  م صزبتمت م سٌلٌس  تٌة  ت تض  خمٌمج م إلى خم تمت أ ةع بل  ة ت   تة . 

  (  ن  ة تمت  ل ج بعهمت zinc blende م مة ٌض لمةصٌ ً) مطتٌ  هل      بض  ن  لخ متمت  ع أشتمر  ل بصلات  لمً ل -5

IV-IV  بII – VI  إل أن هلر  ل ب   ل م مة ٌض قةٌض  ن مة ٌض  ل مس   بلا مبج  أٌس  ة  همت  همتقس م همز ل طةٌقهس  اه همل

  لمم  ل م  لل  لمسمض ً  ع  ثل هل   ل بع  ن  ل ب   . 

 NDDOى  لت بة ت ل ت  لمة ٌض  للمةصٌ ً تم مز مل طة ب  مقةٌض أ ثة  سمء   ثل  ة  س مأثٌة  لض ط ب  ةجس  لخة ة  ع  -6

 بغٌةه م  إل أن هلر  لطة ب  م  ن  ن خ مض  لم م لات ث مبٌس  ال مةبن ت قس عملٌس.  MINDOب 

 (. DFT ة  س مأثٌة  لض ط ب  ةجس  لخة ة   ً هلر  لت بة  تم مز مل  ظةٌس   لس  ل ثم س ) -7

 (. ab - intioس مأثٌة  لض ط ب ةجس  لخة ة   ً  لجوٌبمت تم مز مل  لخ متمت   بلٌس )  ة  -8
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