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                                                                                                                                                         زـثُنلاط

ثُطجهز ث٤ٌُِز ٝ عجدش ثُشذ٤ٌز ٝ ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ٝ ص٣ٍٞغ ثُشق٘ز ٝ ؽجهز ثُرٌدؾ ٝ صْ فْجح 

ؿ٤رٌ ثُٔذجشرٌر  ُٔرجهر ٗض٣ٌرو ثُذرًٕٞٝ ىثس ٝ َٓض٢ ثُضٌجكؤ ٝ ثُضٞط٤َ ٝ كؾٞص٢ ثُطجهز ثُٔذجشٌر ػٌع ف

( ٝ ثُٔضؼرٔ٘ز صو٣ٌرخ  CNDO دجّضؼٔجٍ ؽ٣ٌوز ثلاٛٔجٍ ثُضجّ ُِضوثمَ ثُضلجػ٢ِ ) ,( دِ٘و -ٍٗي ثُض٤ًٌخ )

إؽٜرجه١ ثٌُرذِ ٝ هًثّرز صريع٤ٌ  ش( ثُضر٢ صقضر١ٞ ػِر٠ عٔرجٕ ىًثس. ًٔرج صٔر LUC ٝفرور ثُن٤ِرز ثٌُذ٤رٌر )

 ( K 0 ) ٓرٖ ثُقرٌثًر ٝ ُٔروٟ صريع٤ٌ هًؽرز ٝ ًريُي ( GPa 0000ثُر٠ ) ( GPa 0 )ٓرٖ  ثُْقخ ٝ ُٔوٟ

ؽجهرز  كر٢هو أمي دجُقْذجٕ صيع٤ٌ ؽجهز ٗوطز ثُظرلٌ . ٝ ٛيٙ ثُنٞثص ك٢( دظًٞر ٓ٘لٌهر  K 0000 )ث٠ُ 

 فَّ ثُطجهز. ك٢ثٌُدؾ ٝ ثُضظق٤قجس ثُْ٘ذ٤ز 

(  ٓررغ ثُ٘ضررجةؼ  CNDO-LUC ٙ ثُط٣ٌوررز )صررْ ثُقظررٍٞ ػ٤ِٜررج دجّررضؼٔجٍ ٛرريإٕ ٓوجًٗررز ثُ٘ضررجةؼ ثُضرر٢ 

ُورر٤ْ عجدررش ثُشررذ٤ٌز ٝ ٓؼجٓررَ ثٌُٔٝٗررز ثُقؾٔرر٢ ٝ ؽجهررز ثُررٌدؾ ٝ فَٓررز  ث  ٓٔضررجٍ ج  ثُؼ٤ِٔررزأ أرٜررٌس صٞثكورر

ؿ٤رٌ ٝ  ثُضٌجكؤأ إلا أٜٗج ًجٗش ىثس صذج٣ٖ ٝثػـ دجُْ٘ذز ث٠ُ ه٤ْ ص٣ٍٞرغ ثُشرق٘ز ٝ كؾرٞص٢ ثُطجهرز ثُٔذجشرٌر

أٓج فَٓز ثُضٞط٤َ كِْ ٣ضْ  أٗلِ ثُط٣ٌوز ْضؼَٔشٌر ٝ ثُض٢ صضلن ٓغ ٗضجةؼ ثُوًثّجس ثُْجدوز ٝ ثُض٢ صثُٔذج

 ثُؼغًٞ ػ٠ِ ه٤ٔز ػ٤ِٔز أٝ ٗظ٣ٌز ثمٌٟ لاؽٌثء ثُٔوجًٗز.

أٗٚ د٣َجهر إؽٜجه ثٌُذِ ٣وَ عجدش ثُشذ٤ٌزأ ٝ ٣َهثه ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔأ ٝ  ٝ هو صذ٤ٖ ٖٓ ثُ٘ضجةؼ

صرَهثه ؽجهرز ثُرٌدؾأ ٝ ٣رَهثه ػرٌع ز ثُضٌجكؤ ػ٘و ثُيًثس ٝ كر٢ ثُْٔرجكز در٤ٖ ثُريًثسأ ٝ صَهثه ًغجكز شق٘

 فَٓض٢ ثُضٌجكؤ ٝ ثُضٞط٤َ ٝ كؾٞص٢ ثُطجهز ثُٔذجشٌر ٝؿ٤ٌ ثُٔذجشٌر. أٓج ٗضجةؼ صيع٤ٌ إؽٜجه ثُْقخ كضظٌٜ

 ػ٘رو ثُريًثسأ ًغجكز شق٘ز ثُضٌجكؤ٣ٍجهر ك٢ ًَ ٖٓ فظٍٞ صظٌكج  ٓؼجًْج  ٌَُ ثُظلجس ثُٔيًًٞرأ ٓج ػوث 

 60 -≈ ,90-≈ )ػرٌع كؾرٞص٢ ثُطجهرز ثُٔذجشرٌر ٝ ؿ٤رٌ ثُٔذجشرٌر ٣ورَ ثُر٠ ػرـؾ  د٤٘ٔرج ٝ ؽجهز ثٌُدؾأ
GPa ُإؽٜجه ثُْقخ. ٖٓ دؼو ٛيٙ ثُو٤ْ ضَث٣و( ػ٠ِ ثُضٞث٢ُ عْ ٣ذوأ دج 

ٝ ًغجكرز   ؽجهرز ثُرٌدؾأ عجدرش ثُشرذ٤ٌزأ ٝ ًرَ ٓرٖ ٕ ٣ٍجهر هًؽز ثُقٌثًر صؤه١ ث٠ُ ٣ٍجهر كر٢ ه٤ٔرزإ

ه٤ٔرز ٓؼجٓرَ ًرَ ٓرٖ  ٗوظرجٕ كر٢ز ثُضٌجكؤ ػ٘و ثُيًثس ٝ ٗوظرجٜٗج كر٢ ثُْٔرجكز در٤ٖ ثُريًثسأ ٝ ًريُي شق٘

 ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔأ ػٌع فَٓض٢ ثُضٌجكؤ ٝ ثُضٞط٤َ ٝ كؾٞص٢ ثُطجهز ثُٔذجشٌر ٝؿ٤ٌ ثُٔذجشٌر.

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 المحتىياثقائًت 

 ........ ثُظلقز......................................................ثُضَِْْ / ثُٔٞػٞع ......
 i  ...................................................................ثُنلاطز  .......

 ii   ...........................................................هجةٔز ثُٔقض٣ٞجس  ........

 vi   ........................................................هجةٔز ثُؾوثٍٝ  ..............

 v   .......................................هجةٔز ثلأشٌجٍ  ...............................

 iv    ...............................هجةٔز ثٌٍُٓٞ ٝ ثُٔظطِقجس  ........................

 .........  ثُلظَ ثلأٍٝ  ......................................................................

 0 ...............................  ../  ثُٔووٓز  .........................................0-0

 0 ..........  ...ً  ........................................٘گ/  ٖٓ ه١ د٢ٌُٝ إ٠ُ شٌٝه0-2

 2 ..............ىًر ث٤ُٜوًٝؽ٤ٖ  .................................................../  0-3

 3 ........  ...ُ٘ظجّ ٓضؼوه ثُؾ٤ْٔجس  ...............................٘گً /  ٓؼجهُز شٌٝه0-4

 4 ..  .....................................كٞى   -ُط٣ٌوز ٛجًص١ٌ /  ثُنطٞثس ثلأّج٤ّز0-5

 4 ....  ../  ثُقجُز ثُْٔضوٌر  ...................................................0-5-0

 4 .....  ..أدُٜ٘ج٣ٌٔ  .......................................... -/  صو٣ٌخ د0-5-2ًٕٞ

 4 .....  .../  ثُٞفوثس ثُي٣ًز  .................................................0-5-3

 5 ...  ../  صو٣ٌخ ثُؾ٤ْْ ثُٞثفو  ..............................................0-5-4

 5 ..........  ../  ٓقوه ّلاصٌ  ................................................0-5-5

 6 ........  ........./  ثُضٌثًخ ثُنط٢ ُِٔوثًثس ثُي٣ًز  .......................0-5-6

 6 ..............   ..كٞى  .................................. -/  صو٣ٌخ ٛجًص0-5-7١ٌ

 00 ............  .../ ثُٔوثًثس  ...........................................................0-6

 00 ..........   ......../ ثُٔؾج٤ٓغ ثلأّج٤ّز  .....................................0-6-0

 00 /  أٗٞثع ثُٔوثًثس ثُي٣ًز  ..................................................  0-6-2



 02 /  ؽجهز ثُضٌثدؾ  .....................................................................  0-7

 02 ...................................  /  ٗظ٣ٌز هث٤ُز ثٌُغجكز  ..................0-7-0

 03 /  صلجػَ ث٤ُٜتز  ............................................................  0-7-2

 04 ُْش  ......................................... پ -/  ٗظ٣ٌز إػطٌثح 0-7-3ٌُٞٓ

 05 ..........................................    /  ؽجهز ٗوطز ثُظلٌ  ......................0-8

 06 /  ثُضظق٤قجس ثُْ٘ذ٤ز  .............................................................. 0-9

 07 /  ثُقجُز ثُظِذز  ...................................................................  0-00

 07 ؿ٤ٌ ثُذ٣ًِٞز  ...................................................  /  ثُٔٞثه 0-00-0

 07 /  ثُٔٞثه ثُذ٣ًِٞز  ........................................................  0-00-2

 08 /  أٗٞثع ثلاٝثطٌ  .................................................................  0-00

 08 /  ث٥طٌر ثلأ٤ٗٞ٣ز  ......................................................  0-00-0

 08 َُ  .......................................................  ڤجٗوًڤج/  آطٌر 0-00-2

 09 /  ث٥طٌر ثُٔؼو٤ٗز  ......................................................  0-00-3

 09 /  ث٥طٌر ثُضْج٤ٔٛز  .....................................................  0-00-4

 09 /  ٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثٌُٔؼخ  .......................................................... 0-02

 20 ..............  /  ثُٜوف ٖٓ ثُذقظ  .................................................0-03

 22 /  ثُوًثّجس ثُْجدوز  ...............................................................0-04

 ........................................  ثُلظَ ثُغج٢ٗ  ........................................

 26 ...........................................  /  ثُطٌثةن شذٚ ثُضؾ٣ٌذ٤ز  ................2-0

 26 /  ؽ٣ٌوز ثلإٛٔجٍ ثُضجّ ُِضوثمَ ثُضلجػ٢ِ  ............................................ 2-2

 28 /  إمض٤جً ثلإػِٞٓجس  ................................................................ 2-3

 29 ٞفور ثٌُذ٤ٌر  .........................................................  /  صو٤٘ز م٤ِز ث2-4ُ

 30 /  إمض٤جً م٤ِز ثُٞفور ثٌُذ٤ٌر  .......................................................  2-5

 33 ......  ...................   /  ٝفور ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر ػٖٔ ثلإٛٔجٍ ثُضجّ ُِضوثمَ ثُضلجػ2-6٢ِ



 34 /  ؽ٣ٌوز ثُضٌثدؾ ثُٞع٤ن  ............................................................ 2-7

 ........................................  ثُلظَ ثُغجُظ  ........................................  

 35 .......................................  /  ثُذٌٗجٓؼ ثُقجّٞد٢  ........................3-0

 37 /  مٞثص دًِٞر ٗض٣ٌو ثُذًٕٞ ثٌُٔؼذز ك٢ ثُظٌٝف ثلإػض٤جه٣ز  .......................  3-2

 39 /  صيع٤ٌ إؽٜجه ثٌُذِ ٝ إؽٜجه ثُْقخ ك٢ مٞثص ثُذًِٞر  ............................ 3-3

 39 ..................................................  /  ثُقؾْ  ................3-3-0

 40 /  ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ  .................................................3-3-2

 43 /  ص٣ٍٞغ شق٘ز  ثُضٌجكؤ  ..................................................  3-3-3

 47 ...................................................  /  ؽجهز ثٌُدؾ  ..........3-3-4

 48 /  فَّ ثُطجهز  ............................................................. 3-3-5

 53 /  صيع٤ٌ هًؽز ثُقٌثًر ك٢ مٞثص ثُذًِٞر  ..........................................  3-4

 53 .............................................................  /  ثُقؾْ  .....3-4-0

 54 /  ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ  .................................................  3-4-2

 55 ص٣ٍٞغ شق٘ز ثُضٌجكؤ ..................................................... /  3-4-3

 59 ؾ  ............................................................. /  ؽجهز ثٌُد3-4-4

 59 /  فَّ ثُطجهز  ............................................................. 3-4-5

 ........................................  ثُلظَ ثٌُثدغ  ........................................ 

 62      ............................................................../  ثُطجهز ث٤ٌُِز  .......4-0

 63   ........................................../  صيعٌ ثُقؾْ دجُؼـؾ ٝ هًؽز ثُقٌثًر  ...4-2

 66  ......................./  صيعٌ ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ دجُؼـؾ ٝ هًؽز ثُقٌثًر  ....4-3

 67   ..................دجُؼـؾ ٝ هًؽز ثُقٌثًر  .............ثُضٌجكؤ /  صيعٌ ص٣ٍٞغ شق٘ز 4-4

 70   ................................/  صيعٌ ؽجهز ثٌُدؾ دجُؼـؾ ٝ هًؽز ثُقٌثًر  .......4-5

 70   ................................/  صيعٌ فَّ ثُطجهز دجُؼـؾ ٝ هًؽز ثُقٌثًر  .......4-6

 76 /  ثلإّض٘ضجؽجس  ......................................................................4-7



 77 /  ثلإهضٌثفجس  .......................................................................4-8

 78 .................................................................................  ثُٔظجهً

 

 قائًت الجداول

 ثُؾوٍٝ/  ثُؼ٘ٞثٕ  ......................................................................  ثُظلقز
  فغ٤ٖ آمر٣ٌٖٓوجًٗرز ٓرغ ثُور٤ْ ثُٔ٘رجرٌر ُذرج ثُقج٢ُ ٓجس ثُْٔضؼِٔز ك٢ ثُذقظػِٞه٤ْ ثلإ (/ 2-0)

................................................................................... 

 

29 

 32  .............  ( 2/ao ) دٞفوثس ثُ٘وجؽ ػج٤ُز ثُض٘جرٌ ٝٓٞثهؼٜج ك٢ كؼجء ثُطًٞ(/  2-2)

 33   ...............................  ًهْ ثُضٌٌثً ٝ ثُو٤ٔز ثُٔوجدِز ُِطجهز ث٤ٌُِز ُِشذ٤ٌز(/  3-0)

 ثُٔقْٞدز ك٢ ػـؾ طلٌ ٝ هًؽرز ثُض٤ًٌخ ثُنٞثص ثُض٤ًٌذ٤ز ُ٘ض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثُٔج٢ّ(/ 3-2)

 39 ....................................  ( ٝ ٓوجًٗضٜج ٓغ ٗضجةؼ آم٣ٌٖ  K 300) فٌثًر

 33 ............   ٜج دظًٞر صو٣ٌذ٤زثُو٤ْ ثُٔقْٞدز ُذؼغ ثُ٘وجؽ ػج٤ُز ثُض٘جرٌ ٝ ص٤ًٌذ (/ 4-0)

 قائًت الأشكال
 ثُشٌَ/  ثُؼ٘ٞثٕ  .......................................................................  ثُظلقز

 08 ........................................  ........  ثُ٘ظجّ ثٌُٔؼذ٢ ٓضًٌَٔ ثُٞؽٞٙ(/  0-0)

 09 ................ ....دِ٘و ُ٘ض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثٌُٔؼخ  ........... -شذ٤ٌز ٍٗي(/  ص٤ًٌخ 0-2)

 36 ................................  (/  ثُٔنطؾ ثلإ٤ْٗجد٢ ُِذٌٗجٓؼ  .....................3-0)

 38 . صـ٤ٌ ثُطجهز ث٤ٌُِز ثُٔقْٞدز ٓغ عجدش ثُشذ٤ٌز ُٞفور م٤ِز ٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثٌُٔؼخ  (/3-2)

 40 .....................   ...................  ثٌُذِ ٓغ إؽٜجه فؾْ ٝفور ثُن٤ِز صـ٤ٌأ(/  3-3)

 40 .....................................  ْقخثُ ٓغ إؽٜجه فؾْ ٝفور ثُن٤ِز صـ٤ٌح(/  3-3)

 42    .............صـ٤ٌ ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ٓغ إؽٜجه ثٌُذِ  ....................أ(/  3-4)



 42   ......صـ٤ٌ ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ٓغ إؽٜجه ثُْقخ  .........................ح(/  3-4)

 44 ...    (GPa 97-(ػ٘و ػـؾ )e/V( دٞفوثس )000أ(/  ص٣ٍٞغ شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞ )3-5)

 44 ....  (GPa 0(ػ٘و ػـؾ )e/V( دٞفوثس )000ح(/  ص٣ٍٞغ شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞ )3-5)

 44  ..  (GPa 97ػ٘و ػـؾ ) (e/V( دٞفوثس )000ػ(/  ص٣ٍٞغ شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞ )3-5)

 45 ..  (GPa 97-ػ٘و ػـؾ ) (e/V( دٞفوثس )000أ(/  ص٣ٍٞغ شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞ )3-6)

 45 ...  (GPa 0ػ٘و ػـؾ ) (e/V( دٞفوثس )000ح(/  ص٣ٍٞغ شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞ )3-6)

 45  ..  (GPa 97ػ٘و ػـؾ ) (e/V( دٞفوثس )000ػ(/  ص٣ٍٞغ شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞ )3-6)

 46 ..  (GPa 97-ػ٘و ػـؾ ) (e/V( دٞفوثس )400أ(/  ص٣ٍٞغ شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞ )3-7)

 46 ...   (GPa 0ػ٘و ػـؾ ) (e/V( دٞفوثس )400ح(/  ص٣ٍٞغ شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞ )3-7)

 46  ..  (GPa 97ػ٘و ػـؾ ) (e/V( دٞفوثس )٣ٍ400غ شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞ )ػ(/  ص3-7ٞ)

 47   صـ٤ٌ ؽجهز ثٌُدؾ ٓغ إؽٜجه ثٌُذِ  ..............................................أ(/  3-8)

 48 .  صـ٤ٌ ؽجهز ثٌُدؾ ٓغ إؽٜجه ثُْقخ  ..........................................ح(/  3-8)

 49 .  ...................................أ(/  صـ٤ٌػٌع فَٓز ثُضٌجكؤ ٓغ ػـؾ ثٌُذِ  .3-9)

 49   .................................ح(/  صـ٤ٌػٌع فَٓز ثُضٌجكؤ ٓغ ػـؾ ثُْقخ  .3-9)

 50 ......................  .........أ(/  صـ٤ٌ ػٌع فَٓز ثُضٞط٤َ ٓغ ػـؾ ثٌُذِ  .3-00)

 50 .  ..........................ح(/  صـ٤ٌ ػٌع فَٓز ثُضٞط٤َ ٓغ ػـؾ ثُْقخ  ..3-00)

 50  .........................أ(/  صـ٤ٌ ػٌع كؾٞر ثُطجهز ثُٔذجشٌر ٓغ ػـؾ ثٌُذِ  .3-00)

 50 .......................ح(/  صـ٤ٌ ػٌع كؾٞر ثُطجهز ثُٔذجشٌر ٓغ ػـؾ ثُْقخ  .3-00)

 52 . ..................(/  صـ٤ٌ ػٌع كؾٞر ثُطجهز ؿ٤ٌ ثُٔذجشٌر ٓغ ػـؾ ثٌُذِ  ..أ3-02)

 52 ...................ح(/  صـ٤ٌ ػٌع كؾٞر ثُطجهز ؿ٤ٌ ثُٔذجشٌر ٓغ ػـؾ ثُْقخ  3-02)

 54 .....................................    صـ٤ٌ فؾْ ٝفور ثُن٤ِز ٓغ هًؽز ثُقٌثًر/  (3-03)

 55 ...............................    صـ٤ٌ ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ٓغ هًؽز ثُقٌثًر/  (3-04)

 56 ..  (K 0ػ٘و هًؽز فٌثًر) (e/Vدٞفوثس) (000)شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞص٣ٍٞغ /  أ(3-05)



 ػ٘و هًؽز فٌثًر (e/V) دٞفوثس (000) شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞص٣ٍٞغ /  ح(3-05)

              (0000 K)  ....  ............................................................ 56 

 57 ..  (K 0ػ٘و هًؽز فٌثًر) (e/Vدٞفوثس) (000)شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞص٣ٍٞغ /  أ(3-06)

 ػ٘و هًؽز فٌثًر (e/Vدٞفوثس ) (000) شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞص٣ٍٞغ /  ح(3-06)

              (0000 K)  .......  ......................................................... 

 

57 

 58 ..  (K 0ػ٘و هًؽز فٌثًر) (e/Vدٞفوثس) (400)شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞص٣ٍٞغ /  أ(3-07)

 ػ٘و هًؽز فٌثًر (e/Vدٞفوثس ) (400) شق٘ز ثُضٌجكؤ ُِْٔض١ٞص٣ٍٞغ /  ح(3-07)

              (0000 K)  ................................................................   

 

58 

 59   ...........................................  صـ٤ٌ ؽجهز ثٌُدؾ ٓغ هًؽز ثُقٌثًر/  (3-08)

 60 .  ............................(/  صـ٤ٌ ػٌع فَٓز ثُضٌجكؤ ٓغ هًؽز ثُقٌثًر  ....3-09)

 60 ........................فَٓز ثُضٞط٤َ ٓغ هًؽز ثُقٌثًر  ....... (/  صـ٤ٌ ػٌع3-20)

 60  .......................(/  صـ٤ٌ ػٌع كؾٞر ثُطجهز ثُٔذجشٌر ٓغ هًؽز ثُقٌثًر  ..3-20)

 60  ...................(/  صـ٤ٌ ػٌع كؾٞر ثُطجهز ؿ٤ٌ ثُٔذجشٌر ٓغ هًؽز ثُقٌثًر  .3-22)

 75 ........................َّ ك٢ ٓجهر ث٤ِ٤ٌُْٕٞ ثُٔج٢ّ ثُض٤ًٌخ  ........(/  ٗشٞء ثُق4-0)

 

  

 قائًت انريىز و الدصطهحاث
 : ثُٔظطِـ ثٌَُٓ

 .....................................  ثلادؾو٣ز ثلا٣َ٤ٌِٗز  .......................................

a عجدش ثُشذ٤ٌز : 

aa.u. ُْٔجكز د٘ظجّ ثُٞفوثس ثُي٣ًز: ٝفور ث 

ab ًٞٗظق هطٌ د : 



ac عجدش ثُشذ٤ٌز ثُي١ صذوأػ٘وٙ ثُقَّ دجُؼٞهر ث٠ُ ٓوثًثس ى٣ًز : 

AD ٓظلٞكز ثُٔضؾٜجس ثلاٗضوج٤ُز ُِن٤ِز ثلادضوثة٤ز : 

A ثلاُلز ثلاٌُض٤ٌٗٝز : 

ao ًعجدش ثُشذ٤ٌز ػ٘و ٗوطز ثلاّضوٌث : 

au ٣ًز: ٝفور ثُطجهز د٘ظجّ ثُٞفوثس ثُي 

B ػ٘و ث١ ػـؾ : ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ 

basis ػوه ثُوٝثٍ ثلاّج٤ّز ث٢ٌُِ ك٢ ٝفور ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر : 

BD ٓظلٞكز ثُٔضؾٜجس ثلاٗضوج٤ُز ُِن٤ِز ثُذٌثك٣َ٤ز : 

Bo ٌٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ػ٘و ػـؾ طل : 

oB  ٓشضوز ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ دجُْ٘ذز ُِؼـؾ :  

Bo(Te) : هًؽز فٌثًر زٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ػ٘و أ٣ 

C عجدش ثُوٞر : 

c ٌّػز ثُؼٞء : 

c-BN ٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثٌُٔؼخ : 

CBW َػٌع فَٓز ثُضٞط٤ : 

Ccp ٓؼجٓلاس صٌثًخ ثُٔوثً ثُذ١ًِٞ : 

cells ثُؼوه ث٢ٌُِ ُٞفوثس ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر : 

CLUC عجدش ٝفور ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر : 

CNDO : ؽ٣ٌوز ثلاٛٔجٍ ثُضجّ ُِضوثمَ ثُضلجػ٢ِ 

Ci ٓؼجٓلاس صٌثًخ ثُٔوثً ثُؾ٣َت٢ : 

d ػجَٓ ٣قوه هًؽز ثلاػطٌثح : 

db ؽٍٞ ث٥طٌر : 

DBG كؾٞر ثُطجهز ثُٔذجشٌر : 



e ٌٕٝشق٘ز ثلاٌُض : 

E ّثُطجهز ث٤ٌُِز ُِ٘ظج : 

Ecoh ؽجهز ثٌُدؾ : 

Ecorr. ؽجهز ثُضٌثدؾ : 

Eexa  ّثُوه٤وز ؿ٤ٌ ثُْ٘ذ٤ز: ؽجهز ثُ٘ظج 

EES  ًثٌٌُّٜٝجُذ٤ز ُِٔوث :s 

EEP  ًثٌٌُّٜٝجُذ٤ز ُِٔوث :p 

Eel ثُطجهز ثلاٌُض٤ٌٗٝز : 

Efree ( ٖؽجهز ثُٔوث٣ً :spُِيًثس ثُقٌر ) 

EHF كٞى -: ثُطجهز ثُٔقْٞدز دٞثّطز ؽ٣ٌوز  ٛجًص١ٌ 

EK ثُطجهز ثُق٤ًٌز ُِيًثس : 

Emol ثُطجهز ث٤ٌُِز ُِؾ٣َتز : 

Eo ًثُطجهز ث٤ٌُِز ػ٘و ٗوطز ثلاّضوٌث : 

E(ρ) ؽجهز ثُقجُز ثلأًػ٤ز ًوثُز ٌُِغجكز : 

Exc ؽجهز ثُضذجهٍ ٝ ثُضٌثدؾ : 

EZP ٌؽجهز ٗوطز ثُظل : 

F ٛجِٓضٕٞ -: ٓؤعٌ كٞى 

f ػجَٓ ٣قوه ٌٓصذز ثُقجُز ثُْٔضوٌر : 

Fμν ُضلجػ٢ِٛجِٓضٕٞ ػٖٔ ؽ٣ٌوز ثلاٛٔجٍ ثُضجّ ُِضوثمَ ث -: ػ٘جطٌ ٓظلٞكز كٞى 

Foq,jp ٛجِٓضٕٞ ػٖٔ صو٤٘ز ٝفور ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر -: ػ٘جطٌ ٓظلٞكز كٞى 

Fpp ٛجِٓضٕٞ ُضو٤٘ز ٝفور ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر ػٖٔ ؽ٣ٌوز ثلاٛٔجٍ  ثُضجّ  -: ػ٘جطٌ ٓظلٞكز كٞى

  ُِضوثمَ ثُضلجػ٢ِ

Goq,jp ػ٘جطٌ ٓظلٞكز ٛجِٓضٕٞ ع٘جة٤ز ثلاٌُضٌٕٝ ػٖٔ ثُذًِٞر : 



GTO  ًُٝگج: ٓوث 

h عجدش دلاٗي : 

Hcore ٓؤعٌ ٛجِٓضٕٞ ُلاٌُضٌٕٝ هثمَ ٓؾجٍ ثُ٘ٞثر : 

HD ثُضظق٤ـ ثُْ٘ذ٢ ُطجهز ثُؾٜو : 

Hel ثُٔؤعٌ ثُٜجِٓض٢ٗٞ ثلاٌُض٢ٌٗٝ ث٢ٌُِ : 

Hii  ٌثُو٤ٔز ثُٔضٞهؼز ُِٔؤع :Hcore 

Hmol ثُٔؤعٌ ثُٜجِٓض٢ٗٞ ث٢ٌُِ ُِؾ٣َتز : 

HMV ثُضظق٤ـ ثُْ٘ذ٢ ُِطجهز ثُق٤ًٌز : 

Hμν ػ٘جطٌ ٓظلٞكز ٛجِٓضٕٞ ُِخ : 

Ho ثُٔؤعٌ ثُٜجِٓض٢ٗٞ ُِ٘ظجّ ؿ٤ٌ ثُٔؼطٌح : 

HPAULI  ٌ٢ُٝپج: ٓؤع 

HSO ٌّثُٔوثً -: ثُضظق٤ـ ثُْ٘ذ٢ ُضلجػَ ثُذ 

Hoq,jp ػ٘جطٌ ٓظلٞكز ٛجِٓضٕٞ ثلافجه٣ز ثلاٌُضٌٕٝ ػٖٔ ثُذًِٞر : 

H0 ٌٕٝثُٔؤعٌ ثُٜجِٓض٢ٗٞ ثفجه١ ثلاٌُض : 

H2 ِٓض٢ٗٞ ع٘جة٢ ثلاٌُضٌٕٝ: ثُٔؤعٌ ثُٜج 

IBG كؾٞر ثُطجهز ؿ٤ٌ ثُٔذجشٌر : 

Iμ ٖؽٜو ثُضي٣ : 

INDO ثلاٛٔجٍ ثُٔضّٞؾ ُِضوثمَ ثُضلجػ٢ِ : 

Jij ًُّٞٞ صٌجٓلاس : 

Jj ًُّٞٞ ٌٓؤع : 

K  ًٞٗوطز ك٢ كؼجء ثُط : 

K ػوه ثُوٝثٍ ثلاّج٤ّز ثُلٌثؿ٤ز : 

k ثُؼوه ثُٔٞؽ٢ : 



kB ٕعجدش دُٞضَٓج : 

Kij ٌجٓلاس ثُضذجهٍ : ص 

Kj ٍٓؤعٌ ثُضذجه : 

L ًٞٗوطز ك٢ كؼجء ثُط : 

l ػوه ثٌُْ ثُٔوث١ً : 

LUC ٝفور ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر : 

M ُػوه ثُوٝثٍ ثلاّج : 

me ًٌٕٝضِز ثلاٌُض : 

ml ػوه ثٌُْ ثُٔـ٘جؽ٢ْ٤ : 

MN ًضِز ثُ٘ٞثر : 

MNDO ثلاٛٔجٍ ثُٔقًٞ ُِضوثمَ ثُضلجػ٢ِ : 

N ػوه ثلا٣ٞٗز : 

n : ػوه ثٌُْ ثلاّج٢ّ 

n* ٍػوه ثٌُْ ثلاّج٢ّ ثُلؼج : 

Nα عجدش ثُؼ٤ج٣ًز : 

NNDO ثٛٔجٍ ثُضوثمَ ثُضلجػ٢ِ ع٘جة٢ ثُيًر : 

P ثُؼـؾ : 

p ٓوثً ى١ً : 

pe ٌٍٕٝمْ ثلاٌُض : 

Pme ٓؤعٌ ثلاػطٌثح : 

Pμν ٓظلٞكز ثٌُغجكز : 

pp ٍْمْ ثُؾ٤ْ : 

R


 : ٓٞهغ ثُ٘ٞثر 



r


 : ٓٞهغ ثلاٌُضٌٕٝ 

r ثُٔضؾٚ ثُ٘ظق هط١ٌ : 

RAB ٖثُْٔجكز د٤ٖ ثُ٘ٞثص٤ : 

riA ثُْٔجكز د٤ٖ ثلاٌُضٌٕٝ ٝ ثُ٘ٞثر : 

rij ٖثُْٔجكز د٤ٖ ثلاٌُض٤ٌٗٝ : 

RLUC ٓؼلٞكز ثُشذ٤ٌز ثُٔوِٞدز : 

Rnl(r) ٖثُؾَء ثُ٘ظق هط١ٌ ُِوثُز ثُٔٞؽ٤ز ُِٜج٣وًٝؽ٤ : 

s ًى١ً : ٓوث 

s َعجدش ثُضٔغ٤ : 

SL ٌّػوه ٓوثًثس ثُذ : 

STO ٌٓوثً ّلاص : 

Sμν َصٌجَٓ ثُضوثم : 

T ثُطجهزثُق٤ًٌز : 

T̂ ٓؤعٌ ثُطجهز ثُق٤ًٌز : 

Te هًؽز ثُقٌثًر : 

Tm ًهًؽز فٌثًر ثلاٗظٜج : 

To هًؽز ثُظلٌ ثُٔطِن : 

T(ρ) ثُطجهز ثُق٤ًٌز ًوثُز ٌُِغجكز : 

u ثلاٍثفز ثُض٢ صوطؼٜج ثُيًر : 

V فؾْ ٝفور ثُن٤ِز : 

V̂ ٓٞعٌ ثُطجهز ثٌُجٓ٘ز : 

Va ثُطجهز ثٌُجٓ٘ز : 

VAB صٌجَٓ ثُؾٜو : 



VBW ػٌع فَٓز ثُضٌجكؤ : 

Vc ؽٜو ثُذًِٞر : 

Veff ٌثُؾٜو ثُٔؤع : 

VHF كٞى -: ثُؾٜو ثُٔقْٞح دٞثّطز ؽ٣ٌوز ٛجًص١ٌ 

Vion : ؽٜو ثلا٣ٞٗجس ثُنجًؽ٢ 

VNN ثُض٘جكٌ ثٌٌُّٜٝضجص٢ٌ٤ : 

Vo ًفؾْ ٝفور ثُن٤ِز ػ٘و ٗوطز ثلاّضوٌث : 

Vxc ٍؽٜو ثُضٌثدؾ ٝ ثُضذجه : 

W ًٞٗوطز ك٢ كؼجء ثُط : 

X ًٞٗوطز ك٢ كؼجء ثُط : 

X ػوه ٓقوه ٖٓ ٝفوثس ثُنلا٣ج ثٌُذ٤ٌر : 

x ػوه ثلاٌُضٌٝٗجس : 

Ylm () ث٣ٌٌُٝز : هثُز ثُضٞثكو٤جس 

Z ثُؼوه ثُي١ً : 

 .....................................  ثلادؾو٣ز ثلاؿ٣ٌو٤ز  .......................................

 ٢ُّٝگج: ثلاُ ث 

L ٓؼجَٓ ثُضٔوه ثُقٌث١ً ثُنط٢ : 

 ٓؼِْ ثُضٌثدؾ : 

AB ٓؤعٌ ثُضٌثدؾ : 

 ًٞٗوطز ك٢ كؼجء ثُط : 

 ٌػ٠ِ ثُيًر : ٓوثً ثلاٌُض ٕٝB .كوؾ 

AB ٓؼوٍ ثُض٘جكٌ ثٌٌُّٜٝضجص٢ٌ٤ : 

 ًٞٗوطز ك٢ كؼجء ثُط : 



  ٓوثً ثلاٌُضٌٕٝ ػ٠ِ ثُيًر :B كوؾ 

 ًٌٌٌٗٝ هُضج : 

i  ٌٕٝؽجهز ٓوثً ثلاٌُض : 

ij ثُو٤ْ ثُيثص٤ز ُٔؤعٌ كٞى : 

o عجدش ثُْٔجف٤ز : 

 ٌثلاُ ثُٔوث١ً ُٔوثًثس ّلاص : 

 ُْٔش: ٍث٣ٝز ث 

()  ٌؽَء ثُوثُز ثُٔٞؽ٤ز ٤ُِٜوًٝؽ٤ٖ ثُي١ ٣ؼضٔو ػ٠ِ ثُٔضـ٤ :  

D هًؽز فٌثًر ه١ دج١ : 

  ٓوثً ثلاٌُضٌٕٝ ػ٠ِ ثُيًر :A كوؾ 

  ٓوثً ثلاٌُضٌٕٝ ػ٠ِ ثُيًر :B 

p ْثُطٍٞ ثُٔٞؽ٢ ُِؾ٤ْ : 

  ٓوثً ثلاٌُضٌٕٝ ػ٠ِ ثُيًر :A 

  ٓوثً ثلاٌُضٌٕٝ ػ٠ِ ثُيًر :A 

  ٓوثً ثلاٌُضٌٕٝ ػ٠ِ ثُيًر :B 

  ٓوثً ثلاٌُضٌٕٝ ػ٠ِ ثُيًر :A كوؾ 

(r) هثُز ثٌُغجكز : 

 ًٞٗوطز ك٢ كؼجء ثُط : 

  ٓوثً ثلاٌُضٌٕٝ ػ٠ِ ثُيًر :B 

 ٌٕٝإفوثع٤جس ثُذٌّ ُلاٌُض : 

p  ٢ُِٝپج: ثُٔقوهثس ثُذ٤ٌٓز 

 َُٝثٍ: ٍث٣ٝز ث 

G  ًُٝگج: ٓوث 



i كٞى -: ثُوثُز ثلاّجُ ػٖٔ ؽ٣ٌوز ٛجًص١ٌ 

S ٌٓوثً ّلاص : 

()  ٌؽَء ثُوثُز ثُٔٞؽ٤ز ٤ُِٜوًٝؽ٤ٖ ثُي١ ٣ؼضٔو ػ٠ِ ثُٔضـ٤ : 

o

q ثُوثُز ثلاّجُ ػٖٔ صو٤٘ز ٝفور ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر : 

 ٓؼجَٓ ٣قوه ٌٓصذز ثُقو : 

 ُٔٞؽ٤ز ث٤ٌُِز ُِ٘ظجّ: ثُوثُز ث 

 ٌٕٝثُٔوثً ثُؾ٣َت٢ ُلاٌُض : 

r

a ثُوثُز ثُٔٞؽ٤ز ث٤ٌُِز ُِ٘ظجّ ػ٘وٓج ٣ٞؽو صقل٤َ أفجه١ : 

rs

ab ثُوثُز ثُٔٞؽ٤ز ث٤ٌُِز ُِ٘ظجّ ػ٘وٓج ٣ٞؽو صقل٤َ ع٘جة٢ : 

c ثُوثُز ثُٔٞؽ٤ز ُِذًِٞر : 

mol ٤ز ث٤ٌُِز ُِؾ٣َتز: ثُوثُز ثُٔٞؽ 

o ٌثُوثُز ثُٔٞؽ٤ز ث٤ٌُِز ُِ٘ظجّ ثُْٔضو : 

 ثُضٌهه ثَُث١ٝ ُِيديدز : 

ħ عجدش ه٣ٌثى : 

 

 



      الفصل الأول
 تــــــالدقدي
 

 

 

 

 



   INTRODUCTION                                                / الدقديت1 -1

 [؟0] ٓج ٛٞ ثُضظٌف ثُقو٤و٢ ُلاٌُضٌٝٗجس هثمَ ثُؾ٣َتجس

 روبرت س.موليكن                                                                                                                                              

ٝ ٜٓ٘ج ٗض٣ٌو ثُذرًٕٞٝ دشرٌَ  ذًِٞثسأ٘ذـ٢ ثلاؽجدز ػ٤ِٚ ٢ٌُ ٗلْٜ مٞثص ث٣ُٛٞ ثُضْجؤٍ ثُي١ ٛيث 

 .ضج٤ُزهه٤ن ٝ ٓؼٔنأ ٝ ٛيث ٓج ٤ّضْ صٞػ٤قٚ ك٢ ثُلوٌثس ثُ

 

 / يٍ دي برولي إلى شرودَكر1-2

                                DINGER ÖSCHR BROGLI TO-FROM DE 
هوّ ثُل٣َ٤رجة٢ ثُلٌْٗر٢ ه١ دٌُٝر٢ ؽٌفرٚ ثُري١ ٣ورٍٞ درجٕ ًرَ ٓرجهٙ صٔضِري طرلجس  0924ػجّ ك٢ 

ٓٞؽ٤ررز آ٤ٗررز صظٜررٌ دظررًٞر ٝثػررقز كرر٢ ثُؾْرر٤ٔجس ثُوه٤وررز ًجلاٌُضٌٝٗررجس, إى صٌٔررٖ ٓررٖ ًدررؾ ثٍهٝثؽ٤ررز 

 ثُظلجس ٛيٙ ػذٌ ثُٔؼجهُز: 

(1-1)                                                                             
p

p
p

h
 

 .[2] ثُؾ٤ْْ ٍم٢ْٛ   pp عجدش دلاٗي, ٝ hٞٛ  , ٝؾ٤ُِْْ ٛٞ ثُطٍٞ ثُٔٞؽ٢ pف٤ظ

ٝ ٛرٞ ٗلرِ ثُؼرجّ ثُري١  (Davisson  ٝ Germer )عذش ٛيث ثُضٞؽٚ ػ٤ِٔج  ػ٠ِ ٣رو  0927ػجّ ك٢ 

لأُٔج٢ٗ شٌٝهٌٌٗ ثهضٌثؿ ثُٔؼجهُز ثُٔٞؽ٤ز, ثُي١ ٣ضؼٖٔ فْخ ًأ٣رٚ إدروثٍ هٝثٍ ثُطجهرز ثُق٤ًٌرز هوّ ك٤ٚ ث

T  ثُطجهز ثٌُجٓ٘ز ٝVa ُِ٘ظرجّ ك٢ ٓؼجهُرز ثُطجهرز ث٤ٌُِرز E  ((2-1)ٓؼجهُرز )ٓرٖ ٗجف٤رز ثُٔ٘ظرًٞ ثٌُلاّر٢ٌ٤ 

دٔررؤعٌثس مط٤ررز 
^

T  ٝ
^

V فررَ ُٜررج ٝ ثُرري١  ك٤ٜررج ُِقظررٍٞ ػِرر٠ ٝ إهمررجٍ ثُٔؼجهُررز ثُٔٞؽ٤ررز أ٢ُػِرر٠ ثُضررٞث

 .[3]ٝطق ٓلاةْ ُِظلز ثُٔٞؽ٤ز ُِؾ٤ْْثُقظٍٞ ػ٠ِ  ٝ دجُضج٢ُ   ُِ٘ظجّ ث٤ٌُِز ٣ضٔغَ دجُوثُز ثُٔٞؽ٤ز

(1-2)                                                                           EVT a  (1-3)                                                                      




EVT )( 



 

 HYDROGEN ATOM                         / ذرة الذيدروجين1-3

صضٌٕٞ ىًر ثُٜوًٝؽ٤ٖ ٖٓ إٌُضٌٕٝ ٝثفو ٣وًٝ فٍٞ دٌٝصٕٞ ٝثفو ٣ٔغرَ ٗرٞثر ثُريًر. ٛريث ٣ؼ٘ر٢ إٕ 

شٌٝهٌٌٗ ٣ظق فًٌرز إٌُضرٌٕٝ ٝثفرو كورؾ ٓوضرٌٕ دٔؾرجٍ ٗٞثصرٚ كورؾ. إى ٣ٌٔرٖ ًضجدرز ٓؼجهُرز فَ ٓؼجهُز 

 [4شٌٝهٌٌٗ ُٜيٙ ثُقجُز ٝ دجلإفوثع٤جس ث٣ٌٌُٝز ]
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شرق٘ز  e ٝ أثُؼروه ثُري١ً Z ٝ أًضِرز ثلإٌُضرٌٕٝ me ٝ أ2π [5] ٛٞ عجدش دلاٗي ٓوّْٞ ػِر٠ ћف٤ظ 

ٍث٣ٝررز   ٝ أٍث٣ٝررز ثُْررٔش  ٝ أثُٔضؾررٚ ثُ٘ظررق هطرر١ٌ r ٝ أ]6[ثُْررٔجف٤ز ثُلٌثؿ٤ررز oٝ أثلإٌُضررٌٕٝ

 ]7[ٌٓٞٗز ٖٓ فجطَ ػٌح علاط هٝثٍ   Ψ  ٖٓ ملاٍ ػ٤ِٔز كظَ ثُٔضـ٤ٌثس ٣ٌٖٔ ؽؼَ ثُوثُز .ثَُٝثٍ

 :ثلاص٤ز ٌَُ ٝثفو ٜٓ٘ج فَ فْخ ثُٔؼجهلاس

(1- 5)                                                    )()()(),,(   rRr 

 Θ  ٝ()Φ()٢ٛ ثُؾَء ثُ٘ظق هط١ٌ ُوثُز ث٤ُٜوًٝؽ٤ٖ ثُٔٞؽ٤رزأ د٤٘ٔرج ثُروثُض٤ٖ  R(r) ثُوثُزحيث 

  . إٕ ٛيٙ ثُوٝثٍ ثُغلاعز صٔغَ دجُظ٤ؾ ث٥ص٤ز:ص٠ْٔ دجُضٞثكو٤جس ث٣ٌٌُٝز
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 أٗظرق هطرٌ درًٞ abػوه ثٌُْ ثٌُة٢ْ٤,  nٔوث١ً, ػوه ثٌُْ ثlُ ػوه ثٌُْ ثُٔـ٘جؽ٢ْ٤,  mlف٤ظ             

 ٝ ُو٣٘ج

(1- 9)                                                                  )1.(,0  lnk n   

(1-11)                                                                           cosw 

       

                   / يؼادنت شرودَكر نُظاو يتؼدد الجسيًاث1-4
    PARTICLE SYSTEM-DINGER EQUATION FOR MÖSCHR 

ٝ  MNىٝثس ثٌُضِررز  ٣ٞٗررزٓررٖ ثلأ Nإٕ ثدْررؾ طررًٞر ُِٔررؤعٌ ثُٜررجِٓض٢ٗٞ ُ٘ظررجّ ٣قضرر١ٞ ػِرر٠ ػرروه 

ثُٔٞثهغ
NR

r ملاٍ ثُٔٞثهغ x ٛٞ ًٔج إٔ ثُؼوه ث٢ٌُِ ُلاٌُضٌٝٗجس أ


 ٢ٛ ًج٥ص٢: [8] 
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  (1-11)                                                     
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٣ٔغررَ  iٝ أ(  N ر )ِرري٣ًُٔغررَ ثُؼرروه ثُرري١ً  ZNأ ٝ ثُٔررؤعٌ ثُٜررجِٓض٢ٗٞ ثٌُِرر٢ ثُؾ٣َترر٢ ٣Hmolٔغررَ 

ُر٤ِ  ((11-1)ثُٔؼجهُرز )إٕ ثُضؼجَٓ ٓرغ  .( A٘ٞثر ) ٣ٔغَ ٓؤعٌ لادلاُ ُِ Aٝ  أٓؤعٌ لادلاُ ُلاٌُضٌٕٝ

دجُُْٜٞز ثُض٢ رٌٜس دٜج ىًر ث٤ُٜوًٝؽ٤ٖ ف٤ظ صقضجػ إ٠ُ ٓؼجِٓز أًغٌ صؼو٤وث  ُِقظٍٞ ػ٠ِ ثُقَ ٝثُري١ 

 ج .صج٤ُٖ ٤ّ٤ذ

 

 

 



 

 

 فىك -نطريقت هارتري سااسايت/ الخطىاث الأ1-5

                      FOCK METHOD-FOR HARTREE BASIC STEPS 

                                               STEADY STATE/ اىحبىخ اىَظزقزح 1-5-1

و ػِر٠ ثُرَٖٓ ٝ ؿ٤رٌ ٓؼضٔر ج  ٛجِٓض٤ٗٞر ث  إٕ صذ٢٘ ؽجهز ؽٜو ٓؼضٔور ػ٠ِ ٓٞهغ ثُؾ٤ْْ كوؾ ٣لٌٍ ٓؤعٌ

 .[00,9]صـ٤ٌٙ

 

   ثْٖبيَزٗأ -ُر/ رقزيت ث1-5-2٘

BORN-OPPENHEIMER APPROXIMATION                                       

 أٛيث ثُضو٣ٌخ أػضٔرو ػِر٠ ثُضٞثكرن ث٥ٗر٢ در٤ٖ فًٌرز ثلإٌُضرٌٕٝ ٝ ثُضـ٤رٌ ثُقجطرَ كر٢ ٓٞهرغ ثُ٘رٞثر

ٌّػضٚ أًذرٌ ٝ صيهِٔرٚ ٓرغ  كئٕ ٤ٌ ٖٓ ًضِز ثُ٘ٞثر ٝ دجُضج٢ٌُٓصٌَ ػ٠ِ فو٤وز إٔ ًضِز ثلإٌُضٌٕٝ أطـٌ دٌغ

ٝ  أ[00كضظررذـ ثُظرر٤ـز ث٣ٌُجػرر٤ز ُِٔررؤعٌ ثُٜررجِٓض٢ٗٞ ٓررغ ٛرريث ثُضو٣ٌررخ] ج أثُضـ٤ررٌثس ثُٔق٤طررز ٣ٌررٕٞ آ٤ٗرر

 ٢ٛ ثُٞفوثس ثُي٣ًز ثُٔٞػقز ك٢ ثُلوٌر ثُضج٤ُزأ ؼٔجٍدجّض
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 ( ٝ ثلاٌُضٌٕٝ )  A ثُ٘ٞثر ) ثُْٔجكز د٤ٖ rAiأ ٝ ث٢ٌُِ ثُٔؤعٌ ثُٜجِٓض٢ٗٞ ثلاٌُض٢ٌٗٝ Helف٤ظ ٣ٔغَ 

i). 

 

      ATOMIC ( HARTREE ) UNITS ( ٕبررزي / اى٘حذاد اىذريخ )1-5-3



ٛريٙ ثُٔؼرجهلاس  ٗظجّ ثُٞفوثس ٛيث ُِضنِض ٖٓ عٞثدش ثلأػوثه ثٌُغ٤ٌر ٢ً ٣ظذـ ثُضؼجؽ٢ ٓغأدضٌٌ 

  ٢ٛ [ 00أ04أ05]ٝ ثُضق٣ٞلاس[ 02أ03(]ħ=e=me=c=0إٔ ) ف٤ظ كٌع أأَّٜ
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 ثُطجهز د٘ظجّ ٛجًص١ٌ.  ٝفوثس ثُْٔجكز ٝ aa.u.  ٝ auإى صٔغَ 

                                                                                                       

 ONE PARTICLE APPROXIMATION    / رقزيت اىدظيٌ اى٘احذ1-5-4

دٚ دق٤رظ إٕ ٛريٙ ثُروٝثٍ ثُٔٞؽ٤رز ٖٓ ثُٔلاةْ دظًٞر أًغٌ ٝطق ًَ إٌُضٌٕٝ دوثُز ٓٞؽ٤ز مجطز 

 ثُلٌه٣ز ُلاٌُضٌٝٗجس صْجْٛ ك٢ ص٣ٌٖٞ هثُٚ ٓٞؽ٤ز ٤ًِٚ ُِؾَة٤زأ فْخ

(1-15)                                                                        ),( 


r 

ψ ٌُضٌٕٝ,ص٠ْٔ أ٣ؼج ثُٔوثً ثُؾ٣َت٢ ُلإ ثُوثُز ثُٔٞؽ٤ز ُلإٌُضٌٕٝ ٝ ٢ٛ ٝ 

 إفوثع٤جس ثُذٌّ. 

 

                                 SLATTER DETERMINANT / ٍحذد طلارز1-5-5

صضٌرٕٞ ٓرٖ هٝثٍ ثُٔروثًثس ثُؾ٣َت٤رز ُٔقض٣ٞجصٜرج فْرخ  ( Ψ )ثُوثُز ثُٔٞؽ٤ز ُ٘ظجّ ٓضؼوه ثُؾ٤ْٔجس

رٌ إىث ٓج فظرَ صـ٤٤رٌ كر٢ إفروثع٤جس ثُؾْر٤ٔجس ثهضرٌؿ ثُلوٌر ثُْجدوز, ُٝؼًٌٝر ثُقلجر ػ٠ِ ٓذوأ ثُلاص٘ج

 :[06أ07]ج٥ص٢ ّلاصٌ إٔ صظجؽ ٛيٙ ثُوثُز ػ٠ِ شٌَ ٓقوه ً
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 / اىززامت اىخطي ىيَذاراد اىذريخ1-5-6

LINEAR COMBINATION OF ATOMIC ORBITALS  

لاّررضؼٔجٍ ثُٔرروثًثس ثُي٣ًررز  ٕثلأٓررٌ ثُرري١ هررجه ًٝعررج أٓؼوررور ثُشررٌَؾ٣َت٤ررز دقررو ىثصٜررج ثُٔرروثًثس ثُ

 [08لإػطجء ٝطق ُِٔوثً ثُؾ٣َت٢ ػ٠ِ أّجُ ثُضٌثًخ ثُنط٢ ُٜج ]
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 .ثلاّج٤ّز ثُوٝثٍ ػوه M ٝ أثُٔوثً ثُؾ٣َت٢ ٌثًخٓؼجٓلاس ص Ci ٝ أثُوثُز ثلأّجُ iصٔغَ 

 

 HARTREE-FOCK APPROXIMATION  ف٘ك -/ رقزيت ٕبررزي1-5-7

 ((11-1)ثُٔؼجهُرز )٣نضرٍَ فرَ  إى أدٜ٘ج٣ٌٔ -ًٕصو٣ٌخ دٞ ؼٔجٍجّض[ ٣ذوأ د07كٞى] -صو٣ٌخ ٛجًص١ٌ        

 :[09]ث٥ص٤ز دجُظ٤ـز ٤ٌِز ُِ٘ظجّ صٌٕٞثُثُطجهز ٝ دجُضج٢ُ كجٕ  أٝ ٣قظٌٙ دجُوثُز ثُٔٞؽ٤ز ثلاٌُض٤ٌٗٝز

(1-18)                                                                       NNel V E E   

 [20ف٤ظ ُو٣٘ج]
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إػجكز إ٠ُ إٔ ثُٔؤعٌ . ثلاٌُض٤ٌٗٝز ث٤ٌُِز طجهزثُ Eelٝ  أثُض٘جكٌ ثٌٌُّٜٝضجص٢ٌ٤ د٤ٖ ثلا٣ٞٗز VNN ٣ٔغَ

 ٙ إ٠ُ ثٝدٜ٘ج٣ٌٔ ٣ٌٖٔ شطٌ -صو٣ٌخ دًٕٞ ك٢ Hel ثلاٌُض٢ٌٗٝ ثُٜجِٓض٢ٗٞ

(1-21)                                                                     21 HHH el   



أ جة٢ ثلاٌُضرٌٕٝ٘غثُٛٞ ثُٔؤعٌ ثُٜجِٓض٢ٗٞ  H2 فجه١ ثلاٌُضٌٕٝأ ٝثلأٛٞ ثُٔؤعٌ ثُٜجِٓض٢ٗٞ  H0ف٤ظ 

 ًٔج إٕ ط٤ـض٤ٜٔج صٌٞٗجٕ ًج٥ص٢:
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 ز:ثُٔؼجهلاس ث٥ص٤ ٗقظَ ػ٠ِ أًضٌٕٝلأث
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 ∂iτ∂ ٝ jτ أ أٓرجٗرجصؼ ٓرٖ ًرٕٞ ًرَ ٓروثً ٣ؼرْ إٌُضر٤ٌٖٗٝ ((26-1))ثُٔؼجهُرز ك٢  ( 2 إٕ ثُؼجَٓ ) .ثُضذجهٍ

 ـصظرذ ثُطجهز ث٤ٌُِز ُلإٌُضرٌٕٕٝ كئٓٔج ّذن  .( ػ٠ِ ثُضٞثi ( ٝ )  j٢ُ ) ٤ٖكضٔغَ ػ٘جطٌ ثُقؾْ ُلأٌُضٌٝٗ

 ث٥ص٤ز: دجُظ٤ـز
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 ٓغ ثُٔؼجهُز ثػلاٙ ٗقظَ ػ٠ِ [3]صؼجٓلاس ٣ًجػ٤ز مجطز ؼٔجٍٝ ٖٓ ملاٍ ثّض    
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 ٠ْٔ٣Jj  ٝKj  ف٤ظًُّٞٞ ٝ ثُضذجهٍ ٝ ػ٠ِ ثُضٞث٢ُأ دٔؤعٌثس 
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 دجُظ٤ـز:((32-1))ثُٔؼجهُز ٝ ٣ٌٖٔ ًضجدز 

(1-35)                                                                     
j

jijiF   

. إٕ ثُٔؼجهُرز ثلام٤رٌر ٣ٌٔرٖ F ٣ٔغرَ ثُور٤ْ ثُيثص٤رز ُِٔرؤعٌ ijٝ  أٛرجِٓضٕٞ -٣ٔغَ ٓرؤعٌ كرٞى Fف٤ظ 

 :ًضجدضٜج دجُظ٤ـز
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 ٛجٍ ٣٘ضؼ ُو٣٘ج -ٝ دئهمجٍ صو٣ٌخ ًٝعجٕ .ؽجهز ٓوثً ثلاٌُضٌٕٝ iف٤ظ 
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 ٓظلٞكز دجُشٌَ
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 ٛجِٓضٕٞ دجُظ٤ـز: -دجُضج٢ُ ٣ٌٖٔ ًضجدز ٓؤعٌ كٞى
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 ٝ ػ٠ِ ثُضٞث٢ُ ض٤ٖث٥ص٤ض٤ٖ ٝ ًيُي ٣ٌٖٔ ًضجدز صٌجَٓ ًُّٞٞ ٝ ثُضذجهٍ دجُظ٤ـ
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)( ف٤ظ   ٝ)(  ٝ ص٠ْٔ ثُضٌجٓلاس ثُغ٘جة٤زأ  ٖٓ ًَ ٝ  ٣ٔغلإ ٓروث٣ًٖ ػِر٠ ثُريًر

B. ض٤ٖثلأص٤ ض٤ٖصٌضخ دجُظ٤ـ إٕ ٛيٙ ثُضٌجٓلاس: 
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 دجُظ٤ـز: ٓٔج ّذن كئٕ ٓؼجهُز ثُطجهز ث٤ٌُِز ٣ٌٖٔ إٔ صٌضخ
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 ٝ صيمي ثُشٌَ ث٥ص٢: ٢ٛ ٓظلٞكز ثٌُغجكز Pμνف٤ظ 
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 خ ٣ٌٝضخ دجُظ٤ـز:ك٤ٔغَ ػ٘جطٌ ٓظلٞكز ٛجِٓضٕٞ ُِ   Hμν أٓج
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 THE ORBITALS                                                  / الدداراث1-6

                                                BASIS SETS  خ / اىَدبٍيغ الأطبطي1-6-1

ز كرر٢ ٓلٌررٞى ثُضٌثًررخ ثُنطرر٢ ُِٔرروثًثس ثُي٣ًررز صقرروه ثُوهررز ؼِٔػرروه ثُرروٝثٍ ثلأّجّرر٤ز ثُْٔررضإٕ 

[ 3ثّجّر٤ز] علاط ٓؾرج٤ٓغ إ٠ُهْٔش ٛيٙ ثُوٝثٍ  أ ٝ هوثٌُٔؿٞدز ُِٔوثًثس ثُؾ٣َت٤ز ٌَُ ىًر هثمَ ثُ٘ظجّ

٢ٛ: 

 ثُض٢ صضؼٖٔ ٓوثًثس ثُضٌجكؤ كوؾ. أ( Valence basis set ) يخؤػخ الأطبطيبد اىزنبف/ٍد1-6-1-1َ٘

, ثُضر٢ صضؼرٖٔ ٓروثًثس ثُضٌرجكؤ ٝ (Minimal basis set  ) /ٍدَ٘ػةخ الأطبطةيبد اىَحدَةخ1-6-1-2

أهُمِرش ػ٤ِرٚ  كورو هًؽرز ػج٤ُرز ٓرٖ ثلإفجؽرز دجُ٘ظرجّ ٠ٝ ٖٓ أؽَ ثُٞطٍٞ دٜريث ثُ٘رٞع إُر أثُوشٌر ثُوثم٤ِز

 :ًج٥ص٢ ؼغ ثُضق٤ْ٘جس ٢ٛٝد

 ٣ز ثُٔ٘شطٌر.ؤٓؾٔٞػز ثلأّج٤ّجس ثُضٌجك - أ

 ٓؾٔٞػز ثلأّج٤ّجس ثُٔ٘ضشٌر. - ح

 ٓؾٔٞػز ثلأّج٤ّجس ثُْٔضوطذز. - س

 [.9ٓؾٔٞػز ثلأّج٤ّجس ػج٤ُز ثَُمْ ثَُث١ٝ] - ط

ثُضر٢ صضؼرٖٔ ثُٔؾرج٤ٓغ ثلأّجّر٤ز  أ(Extended basis set  ) /ٍدَ٘ػخ الأطبطيبد اىََزذح1-6-1-3

 ٤ٗز إػجكز إ٠ُ أ١ ػوه ٖٓ ثُٔوثًثس ثُي٣ًز ثُنجًؽ٤ز.ثلأ٠ُٝ ٝ ثُغج

 

 

 

            TYPES OF ATOMIC ORBITALS / أّ٘اع اىَذاراد اىذريخ1-6-2

ًٝعجٕ ٝ ثُٔؾج٤ٓغ ثلأّج٤ّز صذٌٍ ػًٌٝر صٌٖٔ ك٢ إٔ ثُٔروثً ثُري١ً ثلأًغرٌ شر٤ُٞٔز إٕ ٓؾٔٞػز 

 ث رٌٜس علاعز أٗٞثع ٖٓ ثُٔوثًثس ثُي٣ًز:ُٜٝي أأًغٌ ٝثهؼ٤ز ُِ٘ظجّ ج  ؽ٣َت٤ ث  ٢ ثُٞطق ٣ؼط٢ ٓوثًك

 [20صٔضِي ثُظ٤ـز]ٝ ثُض٢ , (Slater type orbitals (STO))/ ٍذاراد طلارز1-6-2-1
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 ζ  ألأُ ثُٔوث١ًث٢ٛ  ٝn* ٍأثُؼوه ثٌُٔر٢ ثلأّجّر٢ ثُلؼرج ٝ s َأ ٝ [3أ22] عجدرش ثُضٔغ٤رYlm() 

٤َٓر ٛيٙ ثُوٝثٍ ثُٞطرق ثُضرجّ ُِٔروثًثس ثُي٣ًرز ٌُرٖ ثُضؼجٓرَ ث٣ٌُجػر٢ إٕ  .صٔغَ هثُز ثُضٞثكو٤جس ث٣ٌٌُٝز

 .خٓؼٜج طؼ

 , ٝثُض٢ صٔضِي ثُظ٤ـز(Gaussian type orbitals (GTO)) ٗصگب/ ٍذاراد 1-6-2-2
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 ٛٞ عجدش ثُؼ٤ج٣ًز ٝ ٣ٌضخ دجُشٌَ ث٥ص٢: Nα ف٤ظ
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ٛرريث ثُ٘ررٞع ٣ٌررٕٞ ّررَٜ ثُضؼجٓررَ  كررئٕ ػِرر٠ ثُ٘ورر٤غ ٓررٖ ٓرروثًثس ّررلاصٌ .ّٝرر٢ُگجٛررٞ ثلأُ ث α إٕ 

ٝ ثُلرٌم ثُٞف٤رو در٤ٖ  أمجطز دجُْ٘ذز ُِٔروثًثس ثُذؼ٤رور ث  ٣ًجػ٤ج د٤٘ٔج ٝطلٚ ُِٔوثًثس ثُي٣ًز ٣ٌٕٞ هجطٌ

 وط١ٌ.ُثثُ٘ٞػ٤ٖ ٣ٌٖٔ ك٢ ثُؾَء ٗظق 

ُٝ ٓض٘ررجرٌر جگ, ٝٛرر٢ ػذررجًر ػررٖ هٝثٍ ّررلاصٌ أٝ ( Lobe functions ) / اىةةذٗاه اىيةةةيخ1-6-2-3

 [.23صق٤ؾ دجُ٘ٞثر دوٍ ثُضٞثكو٤جس ث٣ٌٌُٝز ُِقظٍٞ ػ٠ِ هٝثٍ ِّٜز ثُذٌٓؾز ٝ ثلاٗو٤جه ]

 

 CORRELATION ENERGY                           / طاقت انترابط1-7



 ( EHF )كرٞى -ثُ٘ظجّ ثُٔقْٞدز دٞثّطز ؽ٣ٌوز ٛرجًص١ٌ ز٢ٛ ثُلٌم د٤ٖ ؽجه(  Ecorr )ؽجهز ثُضٌثدؾ 

 [24](  ؿ٤ٌ ثُْ٘ذ٤ز )( E exa )ثُوه٤وز  ثُطجهز ٝ

(1-54)                                                                   exaHFcorr. E - E  E                              

ًٔرج إٕ  أ[07]ج  ٓضؼجًْ ج  ثلاٌُضٌٝٗجس ثُٔضٌثدطز ٝ ثُض٢ صٔضِي دٌٓ ػٖ إٛٔجٍ فًٌزٛيث ثُلٌم ٗجصؼ 

ٛرٞ ّرذخ آمرٌ. ُريث كرئٕ  [08فًٌز ثلاٌُضٌٝٗجس ثُٔضشجدٜز ثُذٌّ ] ثُ٘جصؼ ػٖ ضٌثدؾجُد ػوّ ثلإفجؽز ثُضجٓز

ػ٠ِ ٛريٙ  كٞى ىثس ثُٔؾجٍ ثُٔضٞثكن ىثص٤ج  صقضجػ إ٠ُ دؼغ ثُقْجدجس ثلإػجك٤ز ُِقظٍٞ -ؽ٣ٌوز ٛجًص١ٌ

 .[20ثُطجهز ٜٓ٘ج]

 

  DENSITY FUNCTIONAL THEORY       / ّظزيخ داىيخ اىنثبفخ1-7-1

أّجُ ٛيٙ ثُط٣ٌوز ٛٞ ثػضٔجه ًغجكز ثُشق٘ز صقش صيع٤ٌ ؽٜو مجًؽ٢ ًٔضـ٤ٌ دوٍ ثُوثُرز ثُٔٞؽ٤رز إٕ 

ٕ ؽجهررز ثُقجُررز إػررجكز إُرر٠ صطذ٤ررن صريع٤ٌثس ثُضذررجهٍ ٝثُضررٌثدؾ ٝ دلررٌع إ أز آٗلررج  ؼِٔ[ ثُْٔررض25ُلإٌُضرٌٕٝ]

 ٢ٛ هث٤ُز شجِٓز ٌُغجكز ثُشق٘ز ف٤ظ E(ρ) ثلأًػ٤ز

(1-55)                                         )()()()()(  xcHFion ETVVE  

 أكرٞى -ٛٞ ثُؾٜرو ثُٔقْرٞح دٞثّرطز ؽ٣ٌورز ٛرجًص١ٌ VHF أٛٞ ؽٜو ثلأ٣ٞٗجس ثُنجًؽ٢ Vion ف٤ظ

T(ρ) أًوثُررز ٌُِغجكررز ثُطجهررز ثُق٤ًٌررز Exc  ص٘ررضؼ ُررو٣٘ج  ((55-1)ٓؼجهُررز )      . ٓررٖثُضذررجهٍ ٝثُضررٌثدؾؽجهررز

ٝثُضرر٢ صشررذٚ إُرر٠ فررو ٓررج ٓؼررجهلاس  أُٞطررق ثُ٘ظررجّ ( Kohn-Sham )ٓؼررجهلاس ؽو٣ررور صْرر٠ٔ ٓؼررجهلاس 

 ٢ٛٝ  أكٞى -ٛجًص١ٌ
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 ٣ٌٕٞ ُو٣٘ج ف٤ظ
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ثُقرَ ُرٚ  هٝ ثُي١ ٣ٌٔرٖ إ٣ؾرج [26ٛٞ ؽٜو ثُضٌثدؾ ٝ ثُضذجهٍ]  ٣Vxcٔغَ ثُؾٜو ثُٔؤعٌ ٝ  Veffف٤ظ   

 . [27أ28( ث٢ٌُٔ]Monte-Carlo  دٞثّطز ٤ٌٓج٤ٗي )

 

                       CONFIGURATION INTRACTION / ريبػو اىٖيئخ1-7-2

٣ٌٔرٖ إٔ  ٝ ٝ ثُضر٢ صٔغرَ دشرٌَ ٓقروه ث٤ُٜتز ٢ٛ ثُضٌص٤خ ث٤َُٔٔ لإشـجٍ ٓوثًثس ثُذٌّ ثلاٌُض٢ٌٗٝ,

 ج  ًرجٕ أفجه٣رأكٞى ثلأط٢ِ إىث ًجٕ ٛ٘جى أ١ صقل٤َ ّٞثء  -ٓقوه ٛجًص١ٌ ٣يمي أًغٌ ٖٓ صٌص٤خ ٣نضِق ػٖ

 ف٤ظ أثُل.. ج  علاع٤ ّأ ج  ع٘جة٤ ّأ

(1-59)                                           


rs

ab

srba

rs

ab

r

a

ra

r

aoo CCC
,

 

oΨ ٌأ٢ٛ ٓقوه ثُ٘ظجّ ثُْٔضو ٝr

a ٝrs

ab ع٘رجة٢  ٝ ثُ٘ظجّ ػ٘وٓج ٣ٞؽو صقل٤َ أفجه١ ٢ٛ ٓقوهثس

 [.08ػ٠ِ ثُضٞث٢ُ]

كرئٕ ٛريٙ ثُط٣ٌورز صْر٠ٔ  أSLػ٘و أمي ؽ٤ٔغ ثلافضٔجلاس ثُض٢ ٣ٌٖٔ إٔ صضٌصرخ ك٤ٜرج ٓروثًثس ثُذرٌّ ٝ

 ٝ ثُؼوه ث٢ٌُِ ُِٔقوهثس ثُض٢ ٣ٌٖٔ إٔ ص٘شي ٣قْخ ٖٓ  أ[29صلجػَ ث٤ُٜتز ثُضجّ ]
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[ 30 ]إّرضؼٔجلا  ٖٓ أًغٌ ثُطٌثةن ثُط٣ٌوز إٕ ٛيٙ  .[07ٛٞ ػوه ثُوٝثٍ ثلأّج٤ّز ثُلٌثؿ٤ز ] Kف٤ظ 

 [. 08لاٌُضٌٝٗجس ىثس ثُذٌّ ثُٔضؼجًِ ]َُ ثُضٌثدؾ ثُٔضٌٕٞ ٔكٞى ثلأ٢ُٝ ٣ٜ -لإٔ ٓقوه ٛجًص١ٌ

 

 ىظذپ -ٍ٘ىز إضطزاة/ ّظزيخ 1-7-3

MØLLER-PLESSET PERTURBATION THEORY   

كٌٌر ٛيٙ ثُ٘ظ٣ٌز صضٔقًٞ فٍٞ إٌٓج٤ٗز إ٣ؾجه ثُوٝثٍ ثُٔٞؽ٤ز ُِ٘ظجّ صقش صيع٤ٌ ٓؾرجٍ مرجًؽ٢, إٕ 

 ( Møller )   ٝPlesset               إى كررٌع أإىث ًجٗررش ُررو٣٘ج هٝثُررٚ ثُٔٞؽ٤ررز ثُوه٤وررز ٝ ؿ٤ررٌ ثُٔشٞشررز

 ث٥ص٢:
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 Ho أُِ٘ظجّ ك٢ ثُقجُرز ؿ٤رٌ ثُٔؼرطٌدز ٛٞ ثُٔؤعٌ ثُٜجِٓض٢ٗٞ ٝ  Pme ٞثُ٘رجصؼ  ثلاػرطٌثحٓرؤعٌ ٛر

 ٕصٔرغلا ((64-1)ٝ (63-1ثُٔؼجهُضرجٕ ))ٝ  أٛٞ ٓؼجَٓ ٣قوه ٌٓصذز ثُقو كورؾ ٝ  أػٖ صٌثدؾ ثلاٌُضٌٝٗجس

٣ٔغرَ  dٝ  أٛرٞ ػجٓرَ ٣ٔغرَ ثُقجُرز ثُْٔرضوٌر ثُضر٢ ٣ضٞثؽرو دٜرج ثُ٘ظرجّ f ٝ ز ثُٔٞؽ٤ز ٝ ثُطجهز ُِؾ٣َتز,ثُوثُ

 ثُٔؼجهُش ث٥ص٤ز: ٣ضٌٕٞ ُو٣٘ج ((64-1)  إ٠ُ  (61-1)  ثُٔؼجهلاس ٖٓ)ػ٘و ؽٔغ  .ػطٌثحهًؽز ثلا
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ًٔرج  أٖٓ ثُظلٌ إ٠ُ ثُوًؽز ثُغج٤ٗز ػِر٠ ثُضرٞث٢ُ ثلاػطٌثحثُٔؼجهلاس ثُغلاعز ثلأم٤ٌر صٔغَ هًؽز 

ٝ ًرَ ٓؼجهُرز صٔغرَ ؽجهرز ٝ هثُرز ثُٔٞؽرز  أؼجهلاس ٣ٌٖٔ إٔ صْضٌٔ ُِقظٍٞ ػِر٠ ثُوًؽرز ثُٔطِٞدرزإٔ ثُٔ

 [. 7أ30] ٓقوهر ثػطٌثحٌُصذز 

 

  POINT ENERGY      -ZERO                  /  طاقت َقطت انصفر1-8

ث٤ٌُٔج٤ٗي  ٝٝ ٢ٛ ٖٓ ثُلٞثًم ثُٜٔٔز د٤ٖ ث٤ٌُٔج٤ٗي ثٌُلا٢ٌ٤ّ ٝ صوػ٠ ث٣ؼج دطجهز ثُظلٌ ثُٔطِن 

ى إٔ ؽجهرز ٗوطرز ثُظرلٌ ٛر٢ ؽجهرز ثُقجُرز ثلاًػر٤ز ثٝ إ .[32ُٔذروأ ثُلاههرز ] ج  ٝ صٔغرَ ثٗؼٌجّر [00]ث٢ٌُٔ

ف٤رظ ٣ٌٔرٖ  أػ٘رو هًؽرز فرٌثًر ثُظرلٌ ثُٔطِرن [7ثُض٢ ٣ٌٔرٖ ثٕ ٣ٔضٌِٜرج ثُٜٔضرَ ثُضرٞثكو٢ ] ثُطجهز ثلاهَ

مٍٔٞ ف٢ًٌ ٓجػوث صيدريدٜج  ٜٗج صظذـ ك٢ فجُزػ٠ِ ثُٔضيديح ثُضٞثكو٢ لا ثػضذجً ثُؾ٣َتز ع٘جة٤ز ثُيًر ٓغجلا  

٣ٌٔرٖ  كر٢ فر٤ٖ أث١ ثٜٗج صظذـ كر٢ فجُرز ّرٌٕٞ ٓرٖ ٝؽٜرز ثُ٘ظٌثٌُلاّر٤ٌ٤ز أ[00فٍٞ ٓٞػغ ثصَثٜٗج ]

 :[33] ثُٔؼجهُز ٖٓ ثُ٘ظ٣ٌز ث٤ٌُٔز فْخ فْجح ؽجهز ٗوطز ثُظلٌ
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 :[34] ٖٓ ثُٔؼجهُز ٝأ

(1-69)                                                                       DBZP kE 
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( ُ٘ض٣ٌررو ثُذررًٕٞٝ  eV 0.0647 صْررج١ٝ ) ٛرر٢ صٔغررَ ؽجهررز ٗوطررز ثُظررلٌ ٌُررَ ىًر ٝ  EZPف٤ررظ 

 ثُضر٢ صْرج١ٝ ) هًؽرز فرٌثًر ه٣ذرج١ Dθ ٝ أعجدش دُٞضَٓرجٕ  kBٝ  أَُث١ٝ ُِيديدزٛٞ ثُضٌهه ث ω ٝ أٌؼخثُٔ

0700 K ) ُٔ[.35أ36] ٌؼخُ٘ض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ث 

 RELATIVISTIC CORRECTIONS     /  انتصحيحاث انُسبيت1-9

٣رضْ ثهمرجٍ ثُضريع٤ٌثس ثُْ٘رذ٤ز كر٢  ٓرج هه٤وز ػٖ ثُض٤ًٌرخ ثلاٌُضٌٝٗر٢ ُٔرجهر ٓؼِٞٓجس ُِقظٍٞ ػ٠ِ

ثٝدٜ٘ج٣ٌٔ ثُوط١ٌ  -دشٌَ ٣لٞم صيعٌٛج دضظق٤ـ دًٕٞثُض٢ صضيعٌ دٜج ك٢ دؼغ ثلاف٤جٕ  ٝ [37دجس ]ثُقْج

كرر٢ ٛرريث  .[40ٝٛررٞ صظررق٤ـ فررو٣ظ ؿ٤ررٌ ْٗررذ٢ ٣َ٣ررو ههررز ثُذ٤جٗررجس ] [39(] ثُضظررق٤ـ ثُٔضررٞثٍٕ ) [38]

  ًج٥ص٢: ٝ ثُضظق٤قجس ٢ٛ أ[40ثُذقظ صْ ثمي ه٤ْ ثُضظق٤قجس دظًٞر ؽجَٛر ٖٓ ثُٔظوً ]

(  l ≠ 0 ( ٝ ٣ٌٕٞ صجع٤ٌٙ ػ٠ِ ثُٔروثًثس ) HMV ق٤ـ ثُْ٘ذ٢ ُِطجهز ثُق٤ًٌز أٝ فو ٌّػز ثٌُضِز )ثُضظ .0

 [.40(] l = 0 ثًذٌ ٖٓ ثُٔوثًثس )

 (. l = 0 ) ػ٠ِ ثُٔوثًثس ٣ؤعٌٝ  [4أٝ فو هث٣ًٖٝ] ( HD ) ثُضظق٤ـ ثُْ٘ذ٢ ُطجهز ثُؾٜو .2

 [.43(] l≠0  ثس )[ ٝ ٣ؤعٌ ػ٠ِ ثُٔوث42ً]( HSO )ثُٔوثً -صظق٤ـ صلجػَ ثُذٌّ .3

 :٣يص٢ٝ ٛيٙ ثُضظق٤قجس صٔضجٍ دٔج 

 [.٣40َهثه صيع٤ٌٛج د٣َجهر ثُؼوه ثُي١ً] .0

 [.4ُ٘ظ٣ٌز ثُضٞثكن ثُيثص٢ ثُْ٘ذ٤ز ثُضجٓز ] ج  صو٣ٌذ وصؼ .2

ؽ٣ٌورز ثُضـرج٣ٌ, ف٤رظ  ؼٔجٍثلا٠ُٝ ٖٓ ملاٍ فَ ٓؼجهُز ه٣ٌثى ٝ ثُغج٤ٗز دجّض ؛٣ٌٖٔ فْجدٜج دط٣ٌوض٤ٖ .3

 ًج٥ص٢: [44]( HPAULI ٢ُٝپج ٢ٌُِ )٣ٌٕٞ ثُٔؤعٌ ثُٜجِٓض٢ٗٞ ث
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ٛررررٞ ؽٜررررو  Vcأ ٝ ٍمررررْ ثلاٌُضررررٌٕٝ Peٝ  أ[37أ42]ُٝرررر٢جِپثُٔقرررروهثس ثُذ٤ٌٓررررز  P ف٤ررررظ صٔغررررَ

 .[37ثُذًِٞر]

 

  SOLID STATE                                         / الحانت انصهبت1-11

 :ط٘ل٣ٖ٤ٌٖٔ صو٤ْْ ثُٔٞثه ثُظِذز إ٠ُ 

  NONCRYSTALLINE MATERIALS  ريخ    / اىَ٘اد غيز اىجي1-11-1٘

 ص٣ٍٞغ ػشٞثة٢ ك٢ ثلأدؼجه ثُغلاعز.ىثس ىًثصٜج أٝ ؽ٣َتجصٜج  ٌٕٞٝ ٢ٛ ثُٔٞثه ثُض٢ ص 

 

 CRYSTALLINE MATERIALS                   / اىَ٘اد اىجي٘ريخ1-11-2

ٓقروهر ٝ ىثس صٌرٌثً ه١ًٝ ٝ ٓ٘رضظْ كر٢ ثلأدؼرجه ثُغلاعرز,  ٝ ٢ٛ ثُٔٞثه ثُض٢ صٔضِي ٌٓٞٗجصٜج أشرٌجلا  

 ٛيٙ ثلأشٌجٍ ثُٔقوهر ٌُٔٞٗجصٜج ص٠ْٔ دًِٞثس ٢ٛٝ دوًٝٛج صٔضِي:

٣ٌٔرٖ إٔ ثُضر٢ (  ثلأشٌجٍ ), ٝ ٛٞ ثلأٝػجع ثُٜ٘و٤ّز ثُٔ٘ضظٔز ٝ ثُٔضؼوهر / اىززميت اىجي٘ري1-11-2-1

 [.45صضنيٛج ثُذًِٞر ]

, ٛر٢ ثُٔٞثهرغ ثُٜ٘وّر٤ز ثُٔ٘ضظٔرز ٝ ثُو٣ًٝرز ثُضر٢ ٣ٌٔرٖ إٔ صضنريٛج ثُ٘ورجؽ / اىشجينخ اىجي٘ريخ1-11-2-2

ثُشرذ٤ٌجس ثُذٌثك٣َ٤رز ٜٓ٘رج )  إى صٔضِري أ( كر٢ ثُلرٌثؽ ثُيًثس أٝ ثُؾ٣َتجس ثٌُٔٞٗز ُِذًِٞر ٢ٝ ٛ )ثلأّجُ 

ثُ٘ظررجّ  ثُغلاعرر٢ ث٤ُٔررَ ٝ ثُ٘ظررجّ  أٍػررز ػِرر٠ ّررذؼز أٗظٔررز أّجّرر٤زٓٞ ج  أًدؼررز ػشررٌ ٗٞػرر علاع٤ررز ثلادؼررجه (

ثُ٘ظرجّ ثٌُٔؼذر٢  ٝ  ثُورجةْ ثُ٘ظجّ ثٌُدرجػ٢ ٝٝ ثُ٘ظجّ ثُٔؼ٢٘٤ ثُوجةْ  ثُضٔجعَ ثلأفجه١ ث٤َُٔ ٝ ثُ٘ظجّ ثُغلاع٢



ُؾْرْ ٝفور ثُن٤ِز ثلادضوثة٤ز ٝ ٝفور ثُن٤ِز ٓضًٌٔرَر ث ؛٢ٛ , ٝ أًدغ ٝفوثس د٣ٞ٤٘ز أ٤ُٝزٝثُ٘ظجّ ثُْوث٢ّ

 .ٝ ٝفور ثُن٤ِز ٓضًٌَٔر ثُٞؽٞٙ ٝ ٝفور ثُن٤ِز ٓضًٌَٔر ثُٞؽ٤ٜٖ ثُٔضوجد٤ِٖ

 .(0-0ٗضؼجَٓ ٓغ ثُ٘ظجّ ثٌُٔؼذ٢ ٓضًٌَٔ ثُٞؽٞٙ ٝثُٔٞػـ ك٢ ثُشٌَ ) ّٞف ٝ ٛ٘ج

 

 

 

 

 

 

 

 TYPES OF BONDS                               أَىاع الأواصر / 1-11

 س ك٢ ثُٔٞثه دوٟٞ ٝ ثٝثطٌ أْٛ ثٗٞثػٜج ٢ٛ: صٌصذؾ ثُيًثس ٝ ثلا٣ٞٗجس ٝ ثُؾ٣َتج

                                                  IONIC BOND / الآصزح الأيّ٘يخ1-11-1

 [.6] ٝ ٢ٛ ثُضلجػَ ثٌٌُّٜٝضجص٢ٌ٤ د٤ٖ ثلأ٣ٞٗجس ثُض٢ صٔضِي شق٘جس ٓضؼجًْز

 

                                     VANDER-WALLS BOND ىشڤبّذرڤب/ آصزح 1-11-2

ثُضؾررجىح ثُقجطررَ درر٤ٖ ثُرريًثس أٝ ثُؾ٣َتررجس  ٗض٤ؾررز ثُررَمْ ثُغ٘ررجة٢ ثُ٘جشررب ػررٖ ثُض٣ٍٞررغ ؿ٤ررٌ  ٢ٛرر

 [.46ثُٔضؾجِٗ ُِشق٘جس ثُٔٞؽذز ٝ ثُْجُذز ػ٤ِٜج أٝ دضيع٤ٌ ثُقظ ]

اىْظبً اىَنؼجي ٍزَزمش اى٘خ٘ٓ.  ي٘ضح (1-1اىشنو )          

 



 

 

                                                METALLIC BOND / الآصزح اىَؼذّيخ1-11-3

درر٤ٖ ىًثس ثُٔؼرروٕ دْررذخ  صلجػررَ ثُـررجٍ ثلاٌُضٌٝٗرر٢ ٓررغ ثلأ٣ٞٗررجس ثُٔٞؽذررز ثُقجطررَ ضٔجّرري ٛرر٢ ثُ

 [.00ُيًثصٚ ]

 

                                             COVALENT BOND / الآصزح اىزظبَٕيخ1-11-4
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 BN) -CUBIC BORON NITRIDE (c كؼ  / َتريد انبىروٌ الد1-21

دِ٘ررو أٝ ثٌُدررجػ٢ ثُْررطٞؿ  -أٝ ٍٗرري [ أٝ ثٌُٔؼذرر35٢ثُْررلجٌُث٣ش أٝ ثُٔجّرر٢ ] ٕذررًٞٝٗض٣ٌررو ثُإٕ 

 رج  دٔوروثً ًدرغ ٝفرو٣ر٣ضٌٕٞ ٖٓ شذ٤ٌض٤ٖ ٖٓ ٗٞع ٓضًٌَٔر ثُٞؽرٞٙ ٓرَثفض٤ٖ هطٌص٤ًٌخ  ٝ[ ى47ثلأ٢ُٝ]

أًدؼررز ٜٓ٘ررج ُِذررًٕٞٝ دجلإفرروثع٤جس  أوه ٗوررجؽ ثُشررذ٤ٌز ٌُررَ م٤ِررز ٛرر٢ عٔج٤ٗررزٝ ػرر أدجصؾررجٙ دؼؼررٜٔج ثُررذؼغ
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 .اىَنؼت ىْززيذ اىج٘رُٗثيْذ  -سّلرزميت شجينخ  ي٘ضح (2-1شنو )

 

B 

N 



 

ٖ إٔ ٣ٞػرـ ثُنرٞثص ثُٔضووٓرز [ ٣ٌٔر6ثُٔجّر٢ ] ٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝإٕ ثُض٤ًٌخ ثُٔضشجدٚ د٤ٖ ثُٔجُ ٝ 

 W/cm 7.4 صذِؾ ) [48صٞط٤ِ٤ز فٌث٣ًز ػج٤ُز ] ٓجهر ٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثُٔج٢ّ إى صٔضِي أ[35ُٜيٙ ثُٔجهر ]

oC  )ٝ كؾٞر ثُطجهرز  أ ٝثٌُغجكز ٝثؽتزٝ  أ[49د٤٘ٔج ثُلؼج٤ُز ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ٝثؽتز ] أإّضوٌث٣ًز فٌث٣ًز ػج٤ُز أ

[ إى صؼضذرٌ عرج٢ٗ أطرِخ ٓرجهر دؼرو 36ثُظرلادز ػج٤ُرز ؽروث  ] أ ٝ[٤50ز ]ػجُ ثٌٌُٜدجة٤ز ثُٔوج٤ٓٝز أ ٝٝثّؼز

ُلأشؼز كٞم  زشلجك ٢ٛ أ ٝ[52ثُقو٣و ثُلٞلاى ]ضلجػَ ٓغ لا ٣ أ[50عجدش ثُؼٍَ ثٌٌُٜدجة٢ ه٤َِ ] ثُٔجُأ ٝ

إى  أٌٓجٗز ٤ٔٓرَر كر٢ ػرجُْ ثُظر٘جػز جٛيٙ ثُظلجس ؽؼِش ُٜإٕ  .ثُذ٘لْؾ٤ز ثُو٣ٌذز ٝ ثلأشؼز صقش ثُقٌٔثء

أ  ٝ ًٔجهر فجًٚ ؽلاء ثُذظ٣ٌجس ثُض٢ صْضؼَٔ ثلأشؼز صقش ثُقٌٔثء ٝ ثلأشؼز كٞم ثُذ٘لْؾ٤زأ ك٢ ْضغٌٔص

 ؼَْٔضصًٔج ٝ  أ[54]ٝ ًيُي ك٢ أهٝثس ثُوطغ ٝ ثُطقٖ  أ[53ثُغو٤َ ] ؼٔجٍصو٣ًغ ثُٔٞثه ىثس ثلاّضك٢ ٝ 

 ك٢ ثُضٌُ٘ٞٞؽ٤جس ثُض٢ صؼَٔ ػ٘و هًؽجس فٌثًر ػج٤ُز.

( ػِر٠ 0957ػرجّ ) جصضؼوه ٝ صضطًٞ ٓ٘ي دوأ ثًضشجكٜإٗضجؽٜج ن ثةجهر أميس ؽٌدْذخ ثُقجؽز ُٜيٙ ثُٔ

دط٣ٌورز أمرٌٟ ٝ ٛر٢  ٜجك٤رٚ طر٘ؼ شك٢ ٗلِ ثُؼرجّ ثُري١ أًضشرلصْ إى  أو ث٥ٕق[ ٝ 56ُأ55] ف٣و ٣ٝ٘ضًٞ

 ) ٓررٖ ثُطررًٞ ثُؼشررٞثة٢ شًٔررج  طرر٘ؼ .[57ٓررٖ ثُطررًٞ ثُْوثّرر٢ ] جثُؼررـؾ ٝ ثُقررٌثًر ثُؼررج٤٤ُٖ ُض٣ٌٜٞ٘رر

Amorphous ) ( 0350 دوًؽرز oC صقرش ػرـؾ )       ( 7.7 GPa [ )52]أٝ ٓرٖ ثُطرًٞ ثُْوثّر٢  أ

 [.58( ] GPa 5.6 ػ٘و هًؽز فٌثًر ثُـٌكز ٝػـؾ ) ( Rhombohedral ) ثُٔٞش١ًٞ
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ثُض٢ صْضؼَٔ دشرٌَ ٝثّرغ كر٢ ثُظر٘جػز ٝ ُٔج ُٜيٙ ثُٔجهر ٖٓ طلجس أش٤ٌ إ٤ُٜج ك٢ ثُلوٌر ثُْجدوز ٝ 

إى إٔ  أثُضٌِ٘ٞؽ٤ج ثُٔضووٓز. ٝ دجُضرج٢ُ كرئٕ ٝؽرٞه ٌٛريث هًثّرز ُِٔرجهر ٣ؼضذرٌ مطرٞر ٜٓٔرز ػ٤ِٔرج  ٝ طر٘جػ٤ج  

٤َٔٓثس ٛريٙ ثُٔرجهر ؽؼِضٜرج كر٢ درؤًر ثلاٛضٔرجّ ُِؼو٣رو ٓرٖ ثُذقرٞط ثُضر٢ ًًرَس دشرٌَ ًذ٤رٌ ػِر٠ هًثّرز 

ثُؼرـؾ أٝ  إٓرج ز ٓقروهرأ إٓرج درجُظٌٝف ثلاػض٤جه٣رز أٝ صقرش صريع٤ٌثُض٤ًٌخ ثلاٌُضٌٝٗر٢ أٝ طرلجس ك٣َ٤جة٤ر



ٝ ثُقؾْ ٝ ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ٝ فجُز ثُضٜؾ٤ٖ  ثُطجهز ث٤ٌُِزفْجح ٣ٜوف ثُذقظ إ٠ُ  أهًؽز ثُقٌثًر

ُِٔوثًثس ثُضٌجكؤ٣ز ٝ شق٘ز ثُضٌجكؤ ٝ ؽجهز ثٌُدؾ ٝ ػرٌع فَٓضر٢ ثُضٌرجكؤ ٝ ثُضٞطر٤َ ٝ كؾرٞص٢ ثُطجهرز 

هًؽز  دجُؼـؾ ٝ ثُنٞثصٛيٙ صيعٌ  ٝ ًيُي هًثّز ُٔجهر ٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثُٔج٢ّ ٤ٌ ثُٔذجشٌرثُٔذجشٌر ٝ ؿ

 .ثُقٌثًر

ٝفرور ٝ ثُٔضؼرٔ٘ز صو٣ٌرخ  (CNDO/2) 2ثلإٛٔرجٍ ثُضرجّ ُِضروثمَ ثُضلجػر٢ِ/ؽ٣ٌورز إمض٤جً  ٝ هو صْ

ٝ  [59ه أمررٌٟ]ْضقظررِز دٞثّررطضٜج دؼررو صطذ٤وٜررج ُٔررٞثُِٔوهررز ٝ ٓٞعٞه٤ررز ثُ٘ضررجةؼ ثُ (LUC) ثُن٤ِررز ثٌُذ٤ررٌر

ثمضظجًٛج ُِٞهش ثُلاٍّ ُض٘ل٤ي ثُذٌٓؾ٤جس ٓوجًٗرز درجُطٌثةن ثلامرٌٟ مجطرز ٝ إٔ ثُٔرجهر ه٤رو ثُروًُ ٛر٢ 

 ٤ْش ػ٘ظٌث  ٝ ٓج ٣ضطِذٚ ىُي ٖٓ صؼو٤و ك٢ ثُض٘جٍٝ ث٣ٌُجػ٢ ٝ ثُذٌٓؾ٤جس ثُلآٍز.ًٌُٓخ ٝ



 STUDIES-EX                                   اندراسااث انسابقت   /1-14

ٗظٌث  لا٤ٔٛز ٓجهر ٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ُلاؿٌثع ثُظ٘جػ٤ز ٝ ثُضٌِ٘ٞؽ٤ز كورو فظ٤رش دجٛضٔرجّ ثُذرجفغ٤ٖ ٝ 

 ٗيًٌ ٜٓ٘ج ث٥ص٢: ػورأؽ٣ٌُش ػ٤ِٜج ثُؼو٣و ٖٓ ثُوًثّجس دجّضؼٔجٍ صو٤٘جس ٝ ؽٌثةن 

ُ٘ض٣ٌرو ثُذرًٕٞٝ  دقْرجح كؾرٞر ثُطجهرز [60](Kleinman  ٝ Phillips هرجّ ًرَ ٓرٖ ) 0960ك٢ ػجّ  .0

٣ٞؽروثٕ كر٢ ًٌٓرَ ٓ٘طورز د٤ِ٣ٌرٕٞ ٝ  ٝ ٝؽوث ثٕ هٔز فَٓرز ثُضٌرجكؤ ٝ هؼرٌ فَٓرز ثُضٞطر٤َ أج٢ّثُٔ

ثٕ ثُؾٜو ٓضؼوه ثُوطذ٤ز ٣شطٌ فَٓز ثُضٌرجكؤ ثُر٠  ٝ ًيُي ثهضٌفج أ( ػ٠ِ ثُضٞث٢ُ 000 ػ٠ِ ّطقٜج )

ع٤ٌ ثُضذرجهٍ ٝ دجّضؼٔجٍ ؽٜو ثُذِرًٞر ثُٔضٞثكرن ىثص٤رج  ٝ ثُٔضؼرٖٔ صرج ض٤ٖ عج٣ٞٗض٤ٖ صْ فْجدٜٔج ث٣ؼج  ٓفَ

 خ ّلاصٌ ُلاٌُضٌٕٝ ثُقٌ.٣صوٌػ٠ِ دجلاػضٔجه 

 )ِ[ دقْرجح ثٗظرجف ثلاهطرجً ثُضْرج٤ٔٛز 60](Phillips  ٝ Vechten ٓرٖ ) َهرجّ ًر 0970ك٢ ػرجّ  .2

دجلاػضٔجه ػ٠ِ ٤ٌٓج٤ٗي ثٌُْ ٝ ثّرضؼٔجٍ  أ( دًِٞر ًدجػ٤ز ثُْطٞؿ دؼٜٔ٘ج ٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثُٔج٢ّ 39

ًدؼررز ٝ ٓؼِٔرر٤ٖ فرر٣ٌٖ ثع٘رر٤ٖ كوررؾ ٛٔررج ٗظررق ثُوطررٌ ثُرري١ً ٝ ثؽررٞثٍ ثلاٝثطررٌ لاٗررٞثع ثُٔررجُ ثلا

 .٤زثلاصؾجٛ

دقْجح ثُنٞثص ثُذظ٣ٌز ٝص٤ًٌخ فَّ  [62](Hemstreet  ٝ Fong ) ًَ ٖٓ هجّ 0972ك٢ ػجّ  .3

( دجّرضؼٔجٍ 3C-SiC  ٝBP  ٝ BN دِ٘رو ٝ ٛر٢ ) -ثُطجهرز ُغلاعرز ٓرٞثه شرذٚ ٓٞطرِز ىثس ص٤ًٌرخ ٍٗري

ؽ٤روث  در٤ٖ ثُور٤ْ ثُؼ٤ِٔرز ٝ  ج  ؾٜو ثٌُجىح ثُضؾ٣ٌذر٢أ ٝ هرو ٝؽروث صٞثكورثُظًٞر ؿ٤ٌ ثُٔضًٌَٔر ُط٣ٌوز ثُ

 . دؼ٤ور ( كٌجٗش BN ُٔجهر ) ( أٓج ثُو٤ْ ثُٔقْٞدز3C-SiC  ٝ BP ثُ٘ظ٣ٌز ُٔجهص٢ )

صظررٌف ؽجهررز ثُررٌدؾ ٝ ػٞثٓررَ [ 55] (Zunger  ٝ Freeman )ًررَ ٓررٖ  هًُ 0977ػررجّ كرر٢  .4

ؼٔجٍ َثٕ ُ٘ض٣ٌررو ثُذررًٕٞٝ ثُٔجّرر٢ ٓررغ ثُؼررـؾ دجّررضثّررضطجًر ثلأشررؼز ثُْرر٤٘٤ز ٝ عجدررش ثُشررذ٤ٌز ُلاصرر

ٝ ًجٗش ثُ٘ضجةؼ ىثس صٞثكن ؽ٤رو ٓرغ  أثُقْجدجس ثلأ٤ُٝز ُِٔؾجٍ ثُٔضٞثكن ىثص٤ج  ُظ٤ـز ثٌُغجكز ثُٔضًٌَٔر

 ثُٔؼط٤جس ثُضؾ٣ٌذ٤ز.

ثلأشؼز ث٤٘٤ُْز ٝ صق٤ِلاس ثلإشرـجٍ  صش٤ٌَ ػٞثَٓ[ 63]ٝ ؽٔجػضٚ (( Dovesi هًُ  0980ػجّ ك٢  .5

ُِقجُررز  ( c-BN )ُؽجهررز ثُررٌدؾ  ثُقَٓرر٢ ٝ ثصؾج٤ٛررز ثّررضطجًر ًررٞٓذضٖ ٝ ثُطجهررز ث٤ٌُِررز ٝٝ ثُض٤ًٌررخ 

أ ًٝجٗش ٓؼظْ كٞى ٓغ ٓؾٔٞػز ثلأّج٤ّجس ثُٔقؾٔز -ثُقْجدجس ثلأ٤ُٝز ُٜجًص١ٌ ؼٔجٍثلأًػ٤ز دجّض

 .ثُظلجس ثُض٢ صْ فْجدٜج صنضِق دشٌَ ٝثّغ ػٖ ثُو٤ْ ثُضؾ٣ٌذ٤ز ُٜج

ٝعجدش ثُشـذ٤ٌز   ٢ثُقؾٔثٌُٔٝٗز  ٓؼجَٓ [ 36]ٝ ؽٔجػضٚ ( Wentzcovitch )هًُ  0986ػجّ ك٢  .6

ٝ ؽجهز  ثٌُدؾ  ٝ صٌههثس   ثُلٌع  ثُذظ١ٌ ثُْٔرـضؼٌػز  ُِقرـجُز ثلأًػر٤ز دجّرضؼٔجٍ طر٤ـز ثُؾٜرو 



( ٝ كّٞررل٤و  BN ٗض٣ٌررو ثُذررًٕٞٝ )ِضٌررجكؤ ثُف٤ررظ ٝؽررو إٔ ًغجكررز شررق٘ز  أثٌُررجىح ٌُِغجكررز ثُٔضًٌٔررَر

 ( III-V )كز شق٘ز ثُٔجُ ٝ ثُٔٞثه شذٚ ثُٔٞطِز ثُ٘ٔٞىؽ٤ز ىثس ثُض٤ًٌخ ٌُغج زٓشجدٜ ( BP ثُذًٕٞٝ )

 ػ٘و ٗوظجٕ ثُقؾْ.  ( BN ) ِٝ صَهثه  ( BP )ِد٤٘ٔج كؾٞر ثُطجهز صض٘جهض  أػ٠ِ ثُضٞث٢ُ

إٗضجػ ٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثُٔج٢ّ ػج٢ُ ثُظلادز ٖٓ  [64]ؽٔجػضٚ ٝ   ( Horiuchi )هًُ 0998ػجّ ك٢  .7

ػ٤ِٔررز ثُطقررٖ  ٗض٤ؾررز شررذ٤ٌ٤ز ًجلإٗنلاػررجس ٝ ؿ٤ٌٛررج ػ٤ررٞح ثُقررج١ٝ ػِرر٠ٗض٣ٌررو ثُذررًٕٞٝ ثُْوثّرر٢ 

 .( oC 0250 )   ٝ هًؽز فٌثًر ( GPa 7.7 )قٍٞ ثُي١ ٣ذوأ ػ٘و ػـؾ ضُض٤َْٜ ثُ

ٝ  ٢ثُقؾٔررثٌُٔٝٗررز  ٓؼجٓررَ عجدررش ثُشررذ٤ٌز ٝ [65]ٝ ؽٔجػضررٚ ( Ferhat ) هًُ  0998ػررجّ كرر٢  .8

ثُقْرجدجس ثلأ٤ُٝرز ٓرغ ؼٔجٍ دجّرض ثُٔجّر٢( BSb ) ِز ٣رز ث٤ٌُِرؤثُض٤ًٌرخ ثُقَٓر٢ ًٝغجكرز ثُشرق٘ز ثُضٌجك

ٓوجًٗرز ثُ٘ضرجةؼ ٓرغ  شًٔرج صٔر أثُؾٜو ثٌُرجىح ٝ ثٌُغجكرز ثُٔضًٌٔرَر ُٔلٌرٞى ثُٔٞؽرز ثُْٔرض٣ٞز سصو٣ٌذج

 .( BN, BP, BAs ) ثُنٞثص ثلاٌُض٤ٌٗٝز ُذؼغ ثُٔٞثه ثلأمٌٟ ٓغَ 

ٓررَ جوطررز ثلاّررضوٌثً ٝ ٓؼعجدررش ثُشررذ٤ٌز ػ٘ررو ٗ [ 66]ٝؽٔجػضررٚ  ( Zheng )هًُ  0999ػررجّ كرر٢  .9

ًػر٤ز ُِٔقج٤ُرَ ثُٜؾ٤٘رز در٤ٖ ٓغ ٓشضوضٚ دجُْ٘رذز ُِؼرـؾ ٝ ؽجهرز ثُضٌر٣ٖٞ ُِقجُرز ثلا ٢ثُقؾٔثٌُٔٝٗز 

 صٖ ثُنط٤ز. -ؽ٣ٌوز هث٤ُز ثٌُغجكز ثُٔضًٌَٔر ُٔوثًثس ٓٞكٖ ؼٔجٍدجّض أٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثُٔج٢ّ ٝ ثُٔجُ

ُؼور ثٗٔجؽ د٘جة٤ز ُٔرجهر  طًٞثُ زث٣ًثّضوٌدلقض  أ[50]ٝ ؽٔجػضٚ ( Kádás ) هجّ 2000ػجّ ك٢  .00

ٛٔررج إٔ ؽرر٣ًٖٞ كوررؾ  ٝثثُؾٜررو ث٤ٔ٤ٌُررجة٢ ٤ُِ٘ضررٌٝؽ٤ٖأ ٝ ٝؽررو ٗض٣ٌررو ثُذررًٕٞٝ ثُٔجّرر٢ إػضٔررجهث  ػِرر٠

( ُٜرري٣ٖ ثُطرر٣ًٖٞ 000ُِْٔررض١ٞ ) دوًثّررز ثُض٤ًٌررخ ثُرري١ً ٝ ثُقَٓرر٢  ٞثٝ ٓررٖ عررْ هررجٓ .ثُْٔررضو٣ٌٖ

 ٌُغجكز ثُٔضًٌَٔر. ثُٔضؼٔ٘ز ؽ٣ٌوز هث٤ُز ثٝ ثُقْجدجس ثلأ٤ُٝز  دجّضؼٔجٍ

ؿ٤ٌ ٌُدؾ ٝ كؾٞر ثُطجهز ثُٔذجشٌر ٝ ؽجهز ث [67]هًُ ػ٠ْ٤ ٣ٍٖ ثُؼجدو٣ٖ فْٖ 2000ػجّ ك٢  .00

 ٢ثُقؾٔرثٌُٔٝٗرز  ٓذجشٌر ٝ ػٌع فَٓرز ثُضٌرجكؤ ٝ فجُرز ثُضٜؾر٤ٖ ٝ ص٣ٍٞرغ شرق٘ز ثُضٌرجكؤ ٝ ٓؼجٓرَ

ثُقج٣ٝز ػ٠ِ  ثٌُذ٤ٌرؽ٣ٌوز ٝفور ثُن٤ِز ؼٔجٍ دجّض أٓج٤ّز ثُض٤ًٌخ (BN  ٝAlP ٝ  GaAs )ُذًِٞثس 

 ُلإٛٔجٍ ثُضجّ ُِضوثمَ ثُضلجػ٢ِ. ( ىًر 06 )

٤ٌٓج٤ٌ٤ٗرز ص٘ر١ٞ ٗض٣ٌرو ثُذرًٕٞٝ ثُٔجّر٢  [52(]Zhu  ٝ Huang ) ًَ ٓرٖ هًُ 2002ػجّ ك٢  .02

 هًؽز ؼٔجٍّضإ أ ٝ ٖٓ ملاٍ ٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثُْوث٢ّٖٓ  دوًٝٙ ٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثُؼشٞثة٢ ثُٔضٌٕٖٞٓ 

 (. oC  ٝ 7.7 GPa 0350دٔووثً )ٝ شو٣و٣ٖ ثُثُقٌثًر ٝ ثُؼـؾ 

د٤ٖ ثُ٘ضجةؼ ثُؼ٤ِٔز ٝ ثُ٘ظ٣ٌز ُط٣ٌوز  [49]ٝ ؽٔجػضٚ ( Jayawardane )هجًٕ   2000ػجّ ك٢  .03

ص٤ًٌخ ثُقجكز ثُو٣ٌذز ُنْجًر ثُطجهز ُلإٌُضٌٕٝ ُِذًٕٞٝ ٝ ثُ٘ضٌٝؽ٤ٖ ك٢ ٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثُٔج٢ّ ػ٘و 

 .د٤ٖ ٗضجةؾٜٔج ثُ ٓٔضجٍ ج  صٞثكو ٝثأ ٝهو ٝؽوُ٘لجىثُٔؾٌٜ ثلاٌُض٢ٌٗٝ ث ؼٔجٍدجّض  ( K )فجكز ثُطجهز 



إٗغررجُذ٢ ثُضٌرر٣ٖٞ ثُٔررٞلا١ً ثلأّجّرر٢ ُ٘ض٣ٌررو [ 57]( Tomszkiewicz ) فرروه 2002ػررجّ كرر٢  .04

ثُذًٕٞٝ ثُٔج٢ّ ٝ إٗغجُذ٢ ثلاٗضوجٍ ثُٔضؼروه ٓرٖ ٗض٣ٌرو ثُذرًٕٞٝ ثُْوثّر٢ إُر٠ ٗض٣ٌرو ثُذرًٕٞٝ ثُٔجّر٢ 

 ؼٌ صلؾ٤ٌ.دط٣ٌوز فٌم ثُؼ٤٘جس ك٢ ؿجٍ ثُلًِٞ هثمَ ْٓ

ُغلاعرز ص٤ًٌذرجس ٓنضِلرز  ه در٤ٖ ثُريًثسٞثُؾٜردقْرجح  [68]ٝؽٔجػضٚ  ( Liu ) هجّ 2002ػجّ ك٢  .05

( ٝ صو٤٘رز Chenدجّضؼٔجٍ ثُقْجدجس ثلأ٤ُٝز ثُٔضؼٔ٘ز ؽ٣ٌوز ٓوِرٞح شرذ٤ٌز ) ُ٘ض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثُٔج٢ّ

ٓلاس ثٌُٔٝٗررز ٓررٖ فْررجح عٞثدررش ثُشررذ٤ٌز ٝ ٓؼررج ٞثصٌٔ٘ررٓررٖ مررلاٍ ٛرريٙ ثُؾٜررٞه  ٝثُشررذ٤ٌز ثُقو٤و٤ررز. 

( ٝ دلجًم ؽل٤ق ػرٖ ثُقْرجدجس c-BNِ)ثُقؾ٤ٔز ٝ عٞثدش ثٌُٔٝٗز ٝ صشضش ثُلٞٗٞٗجس ٝ ؽجهز ثٌُدؾ 

 .ثُؼ٤ِٔز

 ,II-V ) [ دجّضؼٌثع ثُضٌث٤ًخ ثُشجةؼز ًٌُِٔذجس50]ٝ ؽٔجػضٚ ( Mujica )هجّ   2003ػجّ ك٢  .06

III-V, IV )   ٝدجس ثُ٘ظ٣ٌرز ثُضر٢ ثؽ٣ٌرش ٝ ًريُي ثُقْرج أثُؼرـؾ ثُشرو٣و صظٌكٜج ػ٘رو صؼٌػرٜج ثُر٠

ٖٓ مرلاٍ ٓوجًٗرز  هجد٤ِز ثُطٌثةن ثُض٢ صضؼٜٔ٘ج ثُقْجدجس ثلا٤ُٝز ثُقو٣غزدضٞػ٤ـ  ٞثػ٤ِٜجأ ٝ ًٔج هجٓ

                                                 .  ٗضجةؾٜج ٓغ ثُ٘ضجةؼ ثُؼ٤ِٔز
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 METHODS SEMIEMPIRICAL      ق شبه انتجريبيتائ/ انطر2-1

ثُقْررجدجس ٌُٜ٘ررج كرر٢  أهم ٝ ثطررؼخ ؽ٣ٌوررز لإؽرٌثء[ 9] (ab-initio) صو٤٘ررز ثُقْررجدجس ثلا٤ُٝرز وصؼر

ّرذَ ٓؼجُؾرز  ٝ ثُضر٢ صؼضٔرو ن شرذٚ ثُضؾ٣ٌذ٤رزثةصؼضٔو ػ٠ِ ٗلِ ثُٔذجها ثُض٢ صٌصٌَ ػ٤ِٜج ثُطٌ ثُٞهش ىثصٚ

ثلآرٌ ثُري١ ٣ُٞررو  أإى صررضْ دئدروثٍ دؼرغ ثُضٌرجٓلاس دورر٤ْ صؾ٣ٌذ٤رز أكر٢ ثُقجُرز ثلأُٝر٠ جثّرٌع ٓٔرج ٛرٞ ػ٤ِٜرر

كرر٢ ثُوهررز ٝ دجُضررج٢ُ صٌررٕٞ دقجؽررز إُرر٠ صقْرر٤٘جس صؼررجف ػ٤ِٜررج ُلإًصوررجء دجُوهررز إُرر٠ ثُورر٤ْ ثُ٘ٞػ٤ررز  ج  ٗوظررجٗ

ثلإٛٔررجٍ ثُضررجّ  أ[ ٜٓ٘ررج ػِرر٠ ّررذ٤َ ثُٔغررج69ٍؽو٣ررور ]ٛرريٙ ثُضقْرر٤٘جس صظٜررٌ ػِرر٠ شررٌَ أٗررٞثع  أثُٔطِٞدررز

ٝ إٛٔرجٍ ثُضروثمَ ثُضلجػر٢ِ  (INDO)ٝ ثلإٛٔجٍ ثُٔضّٞؾ ُِضروثمَ ثُضلجػر٢ِ  (CNDO)ُِضوثمَ ثُضلجػ٢ِ 

 [.69ٝ ؿ٤ٌٛج ] (MNDO)[ ٝ ثلإٛٔجٍ ثُٔقًٞ ُِضوثمَ ثُضلجػ٢ِ 3] (NNDO)ثُغ٘جة٢ ثُيًر 

 

                             اضهي/ طريقت الإهًال انتاو نهتداخم انتف2-2

METHOD                     OVERLAPT OF DIFFERENTIAL EGLECMPLETE NOC

                                                                    

ذرٌس ضػث  إى  أ(CNDOٝ ٣ٌَٓ ُٜج إمضظجًث  ) ن شذٚ ثُضؾ٣ٌذ٤زثةَ ثُطٌثةٖٓ أٝ ٢ٛ ٛيٙ ثُط٣ٌوزإٕ 

ثلاٌُضٌٝٗرجس  إٕ ٝ أثُضٌرجكؤ إٔ ثُيًر ٌٓٞٗز ٖٓ ؽَة٤ٖ أفوٛٔج طِخ ٣ٔغَ ثُِخ ٝ ثلامٌ صٔغِٚ ثٌُضٌٝٗرجس

ف٤رظ ٣ْر٠ٔ ٛريث ثلاهضرٌثؿ دجُضروثمَ ثُضلجػر٢ِ  ٢ٔ ث٠ُ ثُيًر ٗلْٜج لا صضوثمَ ٓرغ  دؼؼرٜج ثُرذؼغثُض٢ ص٘ض

( كر٢  0 ثُٔروثً أٝ صْرج١ٝ )( كر٢ فجُرز ٗلرِ 0  )    إٓرج صْرج١ٝ ((41-1)ثُٔؼجهُرز ) كرئٕٝ ػ٤ِرٚ  .ثُظل١ٌ

 دجُشٌَ ث٥ص٢: ( صظذـ(46-1)ثُقجلاس ثلامٌٟأ ٝ )ثُٔؼجهُز 



(2-1)                                                            )()(  

(2-2)                                                                        AB )( 

(2-3)                                                                             S 

 . هثُز ٢ًٌٌٌٛٗٝ   ٝ أٛٞ ٓؼوٍ ثُض٘جكٌ ثٌٌُّٜٝضجص٢ٌ٤ ABγف٤ظ 

 جسثٌُضٌٝٗرصظرذـ ٓروثًثس  دق٤رظُٔوثًثس ثلاٌُضٌٝٗرجس ٛٞ ثُلظَ ثُضجّ  مٌٝ ثلإهضٌثؿ ثٌُة٤ِ ث٥

ٝ ٗض٤ؾضرٚ  أٝ ٛيث ٓج ٠ْٔ٣ دجلإٛٔجٍ ثُضرجّ ُِضروثمَ ثُضلجػر٢ِ أٓٞؽٞهر دظًٞر ٓطِوز ػ٠ِ ىًثصٜج ثُنجطز

 إٔ صظذـ ثلاٌُضٌٝٗجس ٓٞطٞكز دولاُز هٝثٍ ٓٞؽ٤ز ؽو٣ور ٢ٛ

(2-4)                                                                   AB)( 

 Bٛٔرج ٓروث٣ًٖ ػِر٠ ثُريًر   ٝدظرًٞر صجٓرزأ ٝ ًرَ ٓرٖ A ٛٔرج ٓروث٣ًٖ ػِر٠ ثُريًر   ٝ ف٤رظ

طرٌ ٓظرلٞكز كرٞى جٝ ػ٘ ((39-1)ٛرجٍ  -ٓؼجهُرز ًٝعرجٕ)ٛيٙ ثُضو٣ٌذجس كجٕ  ؼٔجٍدجّض دظًٞر صجٓز أ٣ؼج .

 صظذـ دجُشٌَ

(2-5)                                                               iii CCF 


   

(2-6)                                       )()(
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1  



 PPHF  

(2-7)                                                         )(
2
1  PHF  

      ف٤ظ

(2-8)                                                                 



)( AB

ABVUH    

(2-9)                                                   AAAZAIU  )()(
2
1

2
1  

(2-11)                                                                        ABBAB ZV   

(2-11)                                                                        SH o

AB 



ٓرٖ مرلاٍ إّرضغٔجً ثُٔؼرجهلاس أػرلاٙ ٣ضٌرٕٞ ُرو٣٘ج ثُٔؼرجهلاس ثُٜ٘جة٤رز  .Bػِر٠ ثُريًر ٓوثًث    صٔغَ

 :ٞى ٝ ثُطجهز ث٤ٌُِز ػٖٔ ٛيٙ ثُط٣ٌوزكطٌ ٓظلٞكز جُؼ٘

(2-12)         AB

AB

BBBAAAAA ZPPZPAIF  
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(2-13)                                                          AB

o

AB PSF  
2

1
 

(2-14)                                              



BA AB

BA

R

ZZ
FHPE


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1
 

oٝ  أثلأُلررز ثلاٌُض٤ٌٗٝررز ثُي٣ًررز Aμٝ  أٜررو ثُضرري٣ٖؽ Iμف٤ررظ 

ABأٛررٞ ٓررؤعٌ ثُضررٌثدؾ ٝ VAB  َٛررٞ صٌجٓرر

ٛر٢ ثُْٔرجكز ثُلجطرِز  RABٝ  أ١A ُِيًر ؤٓغ أ١ ثٌُضٌٕٝ صٌجك  Bٝ ثُي١ ٣ؼ٢٘ ثُضلجػَ د٤ٖ ُخ ثُيًر أثُؾٜو

 A  ٝB [3.] ٤ٖد٤ٖ أ٣ٞٗز ثُيًص

 

    PARAMETERS CHOICE                   اثيلُأػهى/  اختيار ا2-3

ز كر٢ صو٤٘رز ثُقْرجدجس ٓطجدورز ؼِٔٓقجُٝرز ؽؼرَ ثُذ٤جٗرجس ثُْٔرض ٢جس ٛرٓرػِٞثُٞر٤لز ثٌُة٤ْز ُلأإٕ 

ٝ  أ[59] (0-2ًٝٔج ٓٞػرقز دجُؾروٍٝ ) صؾ٣ٌذ٤زجس صٌٕٞ ؼِٔد٤٘ٔج ه٤ْ ٛيٙ ثُٔ أجُِّ٘ظ ؼ٤ِٔزُِٔؼِٞٓجس ثُ

. ػِٔرج  إٔ هر٤ْ [3](Parameterization) زؼ٤ِٔرص٠ْٔ ػ٤ِٔز ثُٞطٍٞ دٜج ُٔطجدوز ثُ٘ضجةؼ ثُضؾ٣ٌذ٤رز دجُٔ

ؾ ًجٗش ٖٓ ثؽَ هًثّز صيع٤ٌ ثُؼـ( 0-2فز دجُؾوٍٝ )ثُٔٞػٞٝ  ثلاػِٞٓجس ثُْٔضؼِٔز ك٢ ثُذقظ ثُقج٢ُ

ٝ ٛيث ٓج  أ أٓج دو٤ز ه٤ْ ثُٔظجهً ثلامٌٟ كٌجٗش ُٔؾٌه هًثّز ص٤ًٌخ ثُٔجهرٝ هًؽز ثُقٌثًر ك٢ ثُنٞثص

 . ( د٤ٖ ثُذقظ ثُقج٢ُ ٝ دو٤ز ثُذقٞط EES   ٝEEPأهٟ ث٠ُ رًٜٞ كجًم ًذ٤ٌ د٤ٖ ه٤ْ )

 s )ُِٔروثًثٌٌُّٜٝجُذ٤ز  ؼِْٝ ٓ أ( ζ )ثلأُ ثُلٌثؿ٢  ؼِْٝ ٓ أ( β )ثٌُدؾ  ؼ٢ِْٛ ٓ ٓجسػِٞلأٛيٙ ث

) ٞٛٝ ( EES )ثٌٌُّٜٝجُذ٤ز ُِٔوثً  ؼِْٝٓ أ( p ) ٞٛ ٝ( EEP ) [3 .] 

(2-15)                                                                    ss AIEES 
2
1  

(2-16)                                                                   
pp AIEEP 

2
1 



 

 ٍغ اىقيٌ اىَْبظزح ىجبحثيِ آخزيِ. ٍقبرّخ  اىحبىي  اىَظزؼَيخ في اىجحث ػيٍ٘بد( ي٘ضح قيٌ الا1-2خذٗه)

EEP (eV) EES (eV) ζ (aa.u.) -eVاىخ٘اص 

N B N B N B N B ًثُٔظو 

[67] 7.500 4.028 9.058 5.0 0.957 0.530 03.95 7.452 

7.375 4.000 09.306 9.549 0.95 0.3 25 07 [3] 

22.728 04.666 34.766 28.406 0.95 0.53 00.95 8.455 
ثُؼَٔ 

 ثُقج٢ُ

 

 انكبيرة / تقُيت خهيت انىحدة2-4

                                TECHNIQUE)  LUC (ARGE UNIT CELL L 

ىثس مجطرز  ج  ِري ٗوجؽر٣ٔض ُِٔرٞثه ثُظرِذز ثُقؾْ ثُقو٤و٢ ثُٔضٔجعَ ٝ ثُو١ًٝ ك٢ ثُلؼرجء ثُقو٤ور٢إٕ 

ٝثُي١ صٔغَ ٓ٘جؽن ( k) كؼجء ثُطًٞػ٠ِ  ٣٘طذنٗلِ ثُشب  .[29] ص٘جرٌ ٓؼ٤ٖ ك٢ ثُلؼجء علاع٢ ثلادؼجه

ٓغرَ ثُظرلجس  ٛجٓرز مجطرز صرٞكٌ ٓؼِٞٓرجس ج  صٔضِري ٗوجؽر يٙ ثُٔ٘رجؽنٝ ٛر أ[6] ٓضٔجعلا   ج  فؾٔ ك٤ٚ د٤ِ٣ٌٕٞ

ٛيٙ ثُ٘وجؽ صٌٕٞ ىثس هًٝ ْٜٓ إىث ٓجػِٔ٘ج إٔ ٓ٘جؽن  كئُٕيث  أًغجكز ثُشق٘ز ٝ ثُطجهز أ[70ثُؼ٤ج٤ٗز ُِٔجهر ]

 [.70د٤ِ٣ٌٕٞ ٢ٛ ه٣ًٝز ك٢ ًَ ثلاصؾجٛجس ]

ثُري١ ٣ٔضِري ٗضرجةؼ ىثس صٞثكرن ؽ٤رو ٓرغ ثُٔؼط٤رجس  ٛيٙ ثلاهضٌثفجس صٔغَ صو٣ٌخ ٝفور ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر

ك٢ ثُٔؼجهلاس  ًٔج كٞى -أٗٚ ٣ٌٖٔ ط٤جؿضٚ ُلاٗظٔز ثُٔـِوز ثُوشًٞ ٝ ٓغ صو٣ٌذجس ٛجًص١ًٌٔج  أ٣ٌذ٤زؾثُض

 ث٥ص٤ز:

(2-17)                                                      ),()(),( rkkCrk p

cells

p

cpc  

(2-18)                                               )()exp(),( 2/1 rikRXrk
basis

j

pjjp   

(2-19)                                                            ),(),( Xrkrk cc  



. إٕ ٓؼجٓلاس صٌثًخ ثُٔوثً ثُذ١ًِٞ Ccp(k) صٔغَ أ ٝثٌُذ٤ٌر ٝفوثس ثُنلا٣جٖٓ  ث  ٓقوٝه ث  ػوه ٣Xٔغَ 

 :هلاس ثُغلاعز صٔغَ ثُظ٤جؿز ُضو٣ٌخ ٝفور ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر ف٤ظجٛيٙ ثُٔؼ

 ٢ٛ ٓلٌٞى مط٢ ُِٔوثًثس ثُؾ٣َت٤ز أc(k,r) صٔغَ ثلاهضٌثؿ دجٕ ثُٔوثًثس ثُذ٣ًِٞز ((17-2)ثُٔؼجهُز ) .0

 ُلاٌُضٌٕٝ.

صؾؼَ ثُٔوثًثس ثُؾ٣َت٤ز ُلاٌُضٌٕٝ دوًٝٛج ًٔلٌرٞى مطر٢ ُِٔروثًثس ثُي٣ًرز  ((18-2)ثُٔؼجهُز )د٤٘ٔج  .2

 ٓغ هثُز دِٞك ُؼٔجٕ ثُو٣ًٝز.

ٛر٢  ٔؼجهُزٝ ٛيٙ ثُ أُِقوٝه ثُو٣ًٝز ( Born-von Kármán )ُشٌؽ  ؼٔج٢ٍٛ إّض ((19-2)ٓؼجهُز ) .3

 ٖ ثُو٣ًٝز ُٞفور ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر.ثُض٢ صؼٔ

 دجُظ٤ـز ث٥ص٤ز:ديث ٣ظذـ ثُٔوثً ثُذ١ًِٞ ث٢ٌُِ 

(2-21)                                   )()exp()(2/1 rikRkCN pjj

cells

p

basis

j

cp 
 ),( rkc 

 ٛجٍ دجُشٌَ ث٥ص٢: -ٝ صظذـ ٓؼجهُز ًٝعجٕ

(2-21)                                          
cells

p

cpqpccp

cells

p

qp kCkSkEkCkF )()()()()( 

 ٓررٖ ٣ٌررٕٞ ًررلا   ف٤ررظكررٞى ُِٔررجهر ثُظررِذزأ  -ٛررجًص١ٌ -صْرر٠ٔ ٓؼجهُررز ًٝعررجٕ ((21-2)ثُٔؼجهُررز )إٕ 

 :٤ٖضظ٤ـض٤ٖ ث٥ص٤دجُ Spq ٝ ٓظلٞكز ثُضوثمَ Fqp ٓظلٞكز كٞى

(2-22)                                                        )exp()( , j

basis

j

jpoqqp ikRFkF  

(2-23)                                                        )exp()( , j

basis

j

jpoqqp ikRSkS  

 :٤زصٌضخ دجُظ٤ـز ث٥ص  Foq,jp طٌ ثُٔظلٞكزجٝ ػ٘

(2-24)                                                               jpoq,jpoq,jpoq, G  H F       

 أ ٝ ٛٞ دجُظ٤ـز ث٥ص٤ز:[72]ُِذًِٞر ط٣ٌز ُِخػ٘جطٌ ٓظلٞكز ٛجِٓضٕٞ ثُو ٣Hoq,jpٔغَ 

(2-25)                                            )(
2

1
)( 12

, irZiH j

p

A

icAi

o

qjpoq  



 :ٝ ٛٞ ًج٥ص٢أ [73]ػ٘جطٌ ٓظلٞكز ٛجِٓضٕٞ ع٘جة٤ز ثلاٌُضٌٕٝ ُِذًِٞر ٣Goq,jpٔغَ  ًٔج

(2-26)                           )])(2/1()[(
,,

,

j

p

f

s

d

t

o

q

f

s

d

t

j

p

o

q

basis

st

rs

cells

fd

jpoq PG    

  :كئٕ [72] ٖٓ ٝ

(2-27)                                                                    )( oq

o

q Rr  

كر٢ ٝفرور  ثُوٝثٍ ثلاّج٤ّز ًَ ( صٔغَ basis د٤٘ٔج ) ثٌُذ٤ٌرأ ثُنلا٣جٝفوثس ًَ صٔغَ (  cells ) ف٤ظ

oأ ٝثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر

q ُٝفور ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌ ك٢ لأّجُوثُز ثصٔغَ ث. 
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علاع٢ ثلأدؼجه ُٞفور ثُن٤ِز ثلأط٤ِز ٖٓ ملاٍ ػرٌح ٓضؾٜجصٜرج  ث  ٝفور ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر صٔغَ ثٓضوثهإٕ 

فؾرْ ٝفرور ثُن٤ِرز ثٌُذ٤رٌر ًِٔرج هرَ ٝ ًِٔج ٍثه  .[59]ٝٛٞ عجدش ٝفور ثُن٤ِز ثٌُذ٤ٌر  CLUCغجدش دثلاٗضوج٤ُز 

 ث  ثلآرٌ ثُري١ ٣لرٌع ػروه أ[74أ73] زفؾْ ٓ٘طوز د٤ِ٣ٌٕٞ ٝ ثُض٢ ص٠ْٔ ػ٘وٛج ٓ٘طورز د٤ِ٣ٌرٕٞ ثُٔنضَُر

( ٣ٔغررَ ٛرريٙ 2-2[ ٝػرروه ثًذررٌ ٓرٖ ثُ٘وررجؽ ػج٤ُرز ثُض٘ررجرٌ. ٝ ثُؾروٍٝ )72ثهرَ ٓررٖ ٗورجؽ ثُشررذ٤ٌز ثُٔوِٞدرز ]

 [. 75ثُ٘وجؽ ٝ ٓٞثهؼٜج]

[ 76أ70طلجس ثُذِرًٞر ] ٤ز ثُض٘جرٌ ٝ ؿ٤ٌٛج ٖٓ ثلاٗٞثع ٣ٌٖٔ ثُقظٍٞ ػ٠ِٖٓ ملاٍ ثُ٘وجؽ ػجُ

  [.  77ػ٠ِ ّذ٤َ ثُٔغجٍ ثٌُغجكز ث٤ٌُِز ُِشق٘ز ثلاٌُض٤ٌٗٝز ] أ ٜٓ٘جٝ دوهز ػج٤ُز

 

[75] . ( 2/ao ) ( ي٘ضح اىْقبط ػبىيخ اىزْبظز ٍٗ٘اقؼٖب في فضبء اىط٘ر ث٘حذاد2-2ذٗه)خ   

زدٔ اىَ٘خخٍ   k اىْقبط ػبىيخ اىزْبظز  

 (1,1,1) 

 (1/2,1,1) 

 (1/2,1/2,1) 

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

X (1,1,1) 



W (1,1/2,1) 

K (3/4,3/4,1) 

 

ثُٔؼجهُرز )فْرخ  ADٕ ٝفور ثُن٤ِز دوًٝٛج ٣ٌٔرٖ إٔ صٌرٕٞ ثدضوثة٤رز دٔظرلٞكز ثُٔضؾٜرجس ثلاٗضوج٤ُرز إ

, ًٔرج ٣ٌٔرٖ ثُضق٣ٞرَ ٓرٖ ((29-2)ٔؼجهُرز ثُ)فْرخ  BDأٝ دٌثك٣َ٤ز دٔظلٞكز ثُٔضؾٜجس ثلاٗضوج٤ُز  أ((2-28)

, [43] ٛٞ عجدش ثُشرذ٤ٌز ao, ػِٔج  إٔ ((31-2)ثُٔؼجهُز )ثُشذ٤ٌز ثلادضوثة٤ز إ٠ُ ثُشذ٤ٌز ثُذٌثك٣َ٤ز دجّضؼٔجٍ 

    ث٥ص٢: ٝ فْخ
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(2-31)                                                          DD AB 
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  ((31-2) ثُٔؼجهُز)   ؼَٔ( ْٗض ٓ٘طوز د٤ِ٣ٌٕٞ إ٠ُ ثُشذ٤ٌز ثُٔوِٞدز ) زُِضق٣َٞ ٖٓ ثُن٤ِز ثلادضوثة٤ ٝ

 ٝ ٢ٛ ًج٥ص٢: [6](RLUC  ) ُِقظٍٞ ػ٠ِ ٓظلٞكز ثُشذ٤ٌز ثُٔوِٞدز
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   LUCو نهتداخم انتفاضهيادة الخهيت انكبيرة ضًٍ الإهًال انتح/ و2-6

                                                   IN CNDO                    



ٝ ثٌُضٌٝٗجس ثُضٌجكؤ كوؾ ٝ صٌجٓلاس ًُّٞٞ ٝ إٛٔجٍ  صو٣ٌخ ثُضوثمَ ثُضلجػ٢ِ ثُظل١ٌ ؼٔجٍدجّض

 [ ًٔج ك72٢ثلاٌُضٌٕٝ] –صٌجٓلاس ثُضوثمَ ًضو٣ٌذجس ُِضٌجٓلاس ثُغ٘جة٤ز 

(2-32)                                                                       qpojjpoqS . 

(2-33)                                                     od

ABtsdfqpoj

f

s

d

t

j

p

o

q  )( 

 دجُظ٤ؾ ث٥ص٤ز: جٕصظذق ((26-2) ٝ (25-2)٤ٖ ثُٔؼجهُض)كئٕ ٝ دجُضج٢ُ 

(2-34)                                                                  jpoq

o

ABjpoq SH ,,  

(2-35)                                                                  )( BA
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AB  
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1  

(2-36)                                                                  oj

AB

oj

qpjpoq PG 
2
1,

  

 ٢ٛ ًج٥ص٢: ثُوط٣ٌز ُِخٝ ػ٘جطٌ ٓظلٞكز ٛجِٓضٕٞ 
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 ) ثُ٘وطزصٌجكب ك٢ ٓ٘طوز د٤ِ٣ٌٕٞ ثُٔنضَُز ٝثُض٢ (  Гَ   ( k=0 ) ) مٞثص ثُض٘جرٌ ُِ٘وطز   ؼٔجٍدجّض

( k=0 )Г  )دجُشٌَ ث٥ص٢: كٞى ُٔظلٞكز ثُظًٞر ثُٜ٘جة٤ز ٗقظَ ػ٠ِ أك٢ ٓ٘طوز د٤ِ٣ٌٕٞ ثلاػض٤جه٣ز ٝ 
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     BINDIHG METHOD -TIGHT        / طريقت انترابط انىثيق2-7

ثُطجهررز [ ٝ فْررجح 78ثُْٔررضؼِٔز ُوًثّررز ص٤ًٌررخ فررَّ ثُطجهررز ] نثةررٛرريٙ ثُط٣ٌوررز ٛرر٢ إفرروٟ ثُطٌ

ثُيًثس ك٢ فجُضٜج  ٝ ثُوٞر د٤ٖ أٝ ؽجهز ثٌُدؾ أٓغَ ثُؼَّ ثُٔـ٘جؽ٢ْ٤ أمٌٟ مٞثصٝ ًيُي  [79] ث٤ٌُِز

 ثلاًػ٤ز.

ف٤رظ صضروثمَ  أ[80ؽ٣ٌوز ثُضٌثدؾ ثُٞع٤ن صيص٢ ٖٓ ثّجُ ٝ ٛٞ ثُضٌثًخ ثُنط٢ ُِٔوثًثس ثُي٣ًرز ]

 [ ٝ دجُضج٢ُ فَّ ؽجهز ٗجصؾرز78[ ُض٣ٌٖٞ ٓوثًثس ؽ٣َت٤ز صٌثدط٤ز ٝأػوثه ثُضٌثدط٤ز ]6ثُٔوثًثس ثُي٣ًز ]

ثُضظٌف ٛٞ صلجػَ ًُّٞٞ د٤ٖ ثلاٌُضٌٝٗجس ٝ ثُوِٞح ٝ ثٌُْ ًٝثء ٛيث  أإٗشطجً ٛيٙ ثُٔوثًثس ثُي٣ًز ٖٓ

 [.6ثُي٣ًز ]

( ٌُٝعررجٕ ٝ ًرريُي ٗررٞه  6-5-0ٓٞػررـ كرر٢ ثُلوررٌر ) ثُٔٞػررٞعإٕ ثُؾررَء ثلاًغررٌ دْررجؽز كرر٢ ٛرريث 

 (.4-2دذؼغ ثُضلجط٤َ ك٢ ثُلوٌر )

 



        الفصل الثالث
 الحساباث
 و انُتائج

 

 

 
 

 

 



  THE COMPUTER PROGRAM           الحاساىبي انبرَايج/  3-1

[ ىثس ػرِغ ؽُٞرٚ 67ىًثس ُضٌر٣ٖٞ ٝفرور م٤ِرز ًذ٤رٌر] 8ٝفرور م٤ِرز ٌُرَ ٜٓ٘رج  27 ؼٔجٍػ٘و إّرض

(3a)دجُضرج٢ُ ٝ ٓرٖ   .[43]ُٜريث ثٌُٔؼرخ ثٌُجٓرَ ج  ثٌُضٌٝٗر 864ٗرٞثر ٝ  206ىًر ك٤ٜرج  206 ج٣ضٞكٌ ُرو٣٘ أ

ثُض٢ ٖٓ  ٝأ ٛجؤجػ٤ز ثُٞثؽخ ثؽٌث٤٣ز ُٜيٙ ثلاًهجّ ٣ٌٖٔ ثّض٘ضجػ ثٌُْ ثُٜجةَ ٖٓ ثُقْجدجس ثٌُُٝثُ٘ظٌر ثلأ

 ( ٝ ) Moviemol ثٌُٖٔٔ ص٤َْٜ ص٘ل٤يٛج ٖٓ ملاٍ ٝػؼٜج دشرٌَ دٌٗرجٓؼ فجّرٞد٢ دِـرجس ػرور ٓغرَ ) 

Matlab ( ٝ ) Gaussian 98[ )80هو ثّض ٝ  ]ِٔك٢ ٛيث ثُذقظ ثُي١ ثػضٔو ػِر٠  90ًٞصٌثٕ ش ُـز كؼ

ٓؼرٌ أفٔرو ػذرو ثُْرضجً ٝ ص٘ل٤ريٛج ػِر٠ فجّرٞح ى١ ٓؼرجُؼ ٓرٖ ٗرٞع  ذجفرظدرٌثٓؼ ٓٞػرٞػز ٓرٖ هذرَ ثُ

(P4). ( ٌَ٣ٞػررـ ثُٔنطررؾ ثلاْٗرر٤جد٢ ُٜرريث ثُذٌٗررجٓؼ ثٌُِرر٢ ًٔررج ٝ ثٕ ثُ٘وررجؽ ث0٥-3ٝ ثُشرر )ز صٞػررـ ص٤رر

 ثُنطٞثس ثٌُة٤ْ٤ز ك٤ٚ 

 ثهمجٍ ؽٍٞ عجدش ثُشذ٤ٌز. .0

 .(0-2ثُؾوٍٝ )ثهمجٍ ٓٞثهغ ثُيًثس ٝ ه٤ْ ثُغٞثدش ثُٔٞػقز ك٢  .2

 فْجح ٓظلٞكز ٛجِٓضٕٞ ٝ ٓظلٞكز ثُضوثمَ ٝ ثُضٌجٓلاس ثُغ٘جة٤ز ثلاٌُضٌٕٝ. .3

 ( ُِوثُز ثُٔٞؽ٤ز ثلا٤ُٝز. Fqp ٛجِٓضٕٞ ) -فْجح ٓظلٞكز كٞى .4

 ( هط٣ٌز. Fqp ( ٖٓ ملاٍ ؽؼَ ٓظلٞكز ) Pμν فْجح ٓظلٞكز ثٌُغجكز ) .5

 (. Pμν هز ث٤ٌُِز ٖٓ ملاٍ )فْجح ثُطج .6

 فْجح ٓظلٞكز كٞى ثُؾو٣ور ٖٓ ملاٍ ثُو٤ْ ثُيثص٤ز ثُؾو٣ور. .7

 ثُنجْٓز ٝ ثُْجهّز ُق٤ٖ ثُٞطٍٞ ث٠ُ ثُضٞثكن ثُيثص٢.  جٕصؼجه ثُنطٞثص .8

 Convergenceّرٔجف٤ز ثُضورجًح )إىث ًرجٕ كرٌم ثُطجهرز ث٤ٌُِرز در٤ٖ ثُورٌثءص٤ٖ ثلام٤رٌص٤ٖ ثًذرٌ ٓرٖ  .9

tolerance ) ٞٓررٖ ّررٔجف٤ز ٝ إىث ًررجٕ ثُلررٌم أهررَ أثس ثُنجْٓررز ٝ ثُْجهّررز ٝ ثُْررجدؼزصؼررجه ثُنطرر 

 صغذش ػ٘وٛج ه٤ْ ثُطجهز ث٤ٌُِز ٝ عجدش ثُشذ٤ٌز. ثُضوجًح

 

 

 

 

 

 



    دؼو صغذ٤ش ثُ٘ضجةؼ ك٢ ثُنطٞر ثُضجّؼز ٣ضْ فْجح ثُنٞثص ثُل٣َ٤جة٤ز ُِذًِٞر. .00
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 الطاقة متقاربة

 أم لا

 حساب الطاقة الكلية

 Pμν حساب

 حل المعادلة

  0)()()()(  kCkSkEkF cpqpc

cells

p

qp 

 a إهمجٍ ه٤ٔز  البداية

 إدخال مواقع الذرات و قيم الثوابت

 التخمين الاولي للدالة الموجية حساب التكاملات الثنائية الالكترون
حساب تكاملات التداخل و تكاملات 

 هاملتون للب

 Fqpحساب 

 إحسب الخواص الفيزيائية

 نعم

 لا

 ةالنهاي

 ( ي٘ضح اىَخطظ الإّظيبثي ىيجزّبٍح.1-3اىشنو )

 

 

 



 ف الإػتياديتروظفي ان الدكؼبت خىاص بهىرة َتريد انبىروٌ/ 2-

PROPERTIES  OF CUBIC  BORON  NITRIDE  CRYSTAL AT 

                                                              ONSNORMAL CONDITI 

ٝ صغذررش ػ٘رروٓج  أ(Pμνثُلوررٌر ثُْررجدوز صٞػررـ ثٕ ثُطجهررز ث٤ٌُِررز صقْررخ ٓررٖ مررلاٍ ٓظررلٞكز ثٌُغجكررز )

 eV ٤ررٌص٤ٖ كرر٢ هًٝر ثُضٌررٌثً أهررَ ٓررٖ عجدررش ثُٔوجًٗررز ثُرري١ ٣ْررج١ٝ )٣ٌررٕٞ ثُلررٌم درر٤ٖ ثُوررٌثءص٤ٖ ثلام

أ ػ٘رو ( ػوه ثُضٌٌثًثس ٝ ه٤ٔز ثُطجهز ث٤ٌُِرز ثُٔقْرٞدز ٓوجدرَ ًرَ هرٌثءر0-3( ٝ ٣ذ٤ٖ ثُؾوٍٝ ) 0.0036

 .( GPa 0 ( ٝ ػـؾ ) K 0 هًؽز فٌثًر )

 

 يطبقخ اىنييخىاىَقبثيخ قيَخ اى( ي٘ضح رقٌ اىزنزار ٗ 1-3خذٗه )

 .ىيشجينخ

 (eV) اىطبقخاىنييخ اىَقبثيخ رظيظو اىقزاءح

1 -1369.1948 

2 -1413.1124 

3 -1417.1711 

4 -1417.5222 

5 -1417.5211 

 

ٝ ٛرريث  أٝفررور ثُن٤ِررز غجدررش شررذ٤ٌزإػررجكز إُرر٠ ىُرري كررئٕ ثُطجهررز ث٤ٌُِررز ثُٔقْررٞدز هررو ًّررٔش ًوثُررز ُ

 ث٥ص٤ز: [82(]Brich-Murnaghan  ٓطجدوضٚ ٓغ هثُز ) ش( ثُي١ ص2ٔ-3ٓٞػـ دجُشٌَ )

 (3-1)                                           
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ثُقؾْ ػ٘و ٗوطز  ( Vo )ٝ أٝفور ثُن٤ِز فؾْ ( V )ٝ ثُطجهز ث٤ٌُِز ػ٘و ٗوطز ثلاّضوٌثًأ ( Eo ) ف٤ظ

oB ) ٝ أ( 3Å 43200269 ثلاّررضوٌثً ٝ ٣ْررج١ٝ )  ) [66]( 3.79 جدررش درروٕٝ ٝفرروثس ٣ْررج١ٝ )ٛررٞ ع 

(  Bo )ٝ أ٣ٔغررَ ٓشررضوز ٓؼجٓررَ ثٌُٔٝٗررز ثُقؾٔرر٢ دجُْ٘ررذز ُِؼررـؾ ثٌُٔؼررخ ٝ ٛررٞ دجُْ٘ررذز ُ٘ض٣ٌررو ثُذررًٕٞٝ

 .ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ػ٘و ػـؾ ٣ْج١ٝ طلٌ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(أ ٝ  Ecoh (أ ٝ ؽجهرز ثُرٌدؾ ) Bo (أ ٝ ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ) ao صْ فْجح عجدش ثُشذ٤ٌز ) يُيً 

( ٝ  VBW (أ ٝ ػررٌع فَٓضرر٢ ثُضٌررجكؤ )IBG  ( ٝ ؿ٤ررٌ ثُٔذجشررٌر ) DBG كؾررٞص٢ ثُطجهررز ثُٔذجشررٌر )

  هًؽرز فرٌثًر ) ٝ (GPa 0  )      ػرـؾ ػ٘رو(أ 2-3(أ ٝ ثُٔٞػرقز كر٢ ثُؾروٍٝ )CBW  ثُضٞطر٤َ )

300 K ثُض٢ صٌٕٞ صقش ٗلِ ثُظٌٝف ُٔوجًٗضٜج ٓغ ٗضجةؼ ثُوًثّجس ثُْجدوز ( أ ٝ ىُي.  
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 (Å) ثبثذ اىشجينخ

 ( ي٘ضح رغيز اىطبقخ اىنييخ اىَحظ٘ثخ ٍغ ثبثذ اىشجينخ ى٘حذح خييخ ّززيذ اىج٘رُٗ اىَنؼت.2-3اىشنو )
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 في ضغظ صيز ٗ درخخ حزارح  ( اىخ٘اص اىززميجيخ ىْززيذ اىج٘رُٗ اىَبطي اىَحظ٘ثخ2-3خذٗه )

( 311 K ) ٍغ ّزبئح آخزيِ ٗ ٍقبرّزٖب. 
 اىخ٘اص اىحبىي اىزدزيجي [67] [83] [84] [34] [36]

3.616 3.63 3.623 3.58 3.6 3.617[51] 3.6192 ao (A) 

367 361 365.3 412 1132 368[51] 367.73 Bo(GPa) 

14.3 13.9 6.711 15.8 8.131 13.2[31] 13.21 - Ecoh(eV) 

4.2    12.34 6,6.4>[35] 21.949 IBG(eV) 

8.6    16.11 14.5[49] 23.929 DBG(eV) 

21.3    21.78 21.6[49] 21.121 VBW(eV) 

      14.15 CBW(eV) 

 

        بهىرةإجهاد انكبس و إجهاد انسح  في خىاص ان /  تأثير3-3

ON THE AND TENSILE STRESS  STRESS EFFECT OF COMPRESIVE

                                         CRYSTAL PROPERTIES                      
 ز ٝ ثلاٌُض٤ٌٗٝرز٤رثُض٤ًٌذ دؼرغ ثُنرٞثص ك٢( K 0  ُوو صْ فْجح صيع٤ٌ ثُؼـؾ ػ٘و هًؽز فٌثًر )

   :ٝ ٢ٛ زٌٔؼذٗض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثُُذًِٞر 

    

 THE VOLUME    /  اىحدٌ                                        3-3-1

شرٌَ  ٝفجُز ثُْرقخ أ(3-3فؾْ ٝفور ثُن٤ِز ك٢ فجُز ثٌُذِ شٌَ ) ك٢ُوو صْ فْجح صجع٤ٌ ثُؼـؾ 

 :( ٝ ٢ٛ ًج٥ص٢ Murnaghan ِ)ثُقجُز  ٔؼجهُزُ [85ثٌُصذز ثلا٠ُٝ ] ؼٔجٍح( دجّض3-3)

(3-2)                                                               
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 ث٥ص٤ز:ٖٓ ثُٔؼجهُز  ٣قْخ ( ٝ GPa 370.4394 ٣ْج١ٝ ) Bo  ف٤ظ

(3-3)                                                                    5.3
1772


 bo dB 



 db[ ٝ ك٤ٜرج 66( ]  Zinc-Blendeٔغرَ ػلاهرز صؾ٣ٌذ٤رز ُِٔرٞثه ثُٔضذِرًٞر د٘ظرجّ )ثُٔؼجهُز ثلام٤ٌر ص
 [.36(]  Å 025639) ٝ ٣ْج١ٝ ٣ٔغَ ؽٍٞ ث٥طٌر

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 (GPaاىضغظ )

 .اىنجضإخٖبد  ٍغحدٌ ٗحذح اىخييخ رغيز ضح ( ي٘أ3-3شنو )اى

( 
دٌ
ح
اى

Å
3

)
 

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

0 20 40 60 80 100 120



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                     THE BULK MODULUS   /  ٍؼبٍو اىَزّٗخ اىحدَي3-3-2

-Brich )ِ ٓؼجهُرز ثُقجُرز  دجّرضؼٔجٍ أ( ٓغ ثُؼرـؾ B ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ) ُوو صْ فْجح صـ٤ٌ

Murnaghan  )[87] ٝ فْخ ث٥ص٢: 

 (GPaاىضغظ )

 اىظحت.إخٖبد ٍغ  حدٌ ٗحذح اىخييخ رغيز ة( ي٘ضح3-3اىشنو )
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(3-4)                                                                        PBBB oo
  

ثٌُرذِ ٝ ثُْرقخ إؽٜجه ثُقؾ٢ٔ ٓغ  ح( ٣ٔغلإ صـ٤ٌ ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز4-3أ 4ٝ-3) ًَ ٖٓ  ثُش٤ٌِٖ

 ػ٠ِ ثُضٞث٢ُ.
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 (GPaاىضغظ )

 اىنجض.إخٖبد ٍغ  ٍؼبٍو اىَزّٗخ اىحدَي رغيزأ( ي٘ضح 4-3شنو )
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 VALENCE CHARGE DISTRIBUTION   اىزنبفؤ /  ر٘سيغ شحْخ3-3-3

 إٕ ص٣ٍٞغ شق٘ز ثُضٌجكؤ ػ٘و أ١ ٗوطز ٣ٌٖٔ فْجدٚ ٖٓ ثُٔؼجهُز 

(3-5 )                                                           )()()( rrPr 



   

ص٣ٍٞرغ  كر٢ ٝ ثلاشرٌجٍ ثُضر٢ صٞػرـ صريع٤ٌ ثُؼرـؾ  أ[08, 3] ص٣ٍٞغ ثُشق٘ز ثلاٌُض٤ٌٗٝرز ρ(r)ف٤ظ 

  :ٓؾج٤ٓغ ٢ٛ علاطهْٔش ث٠ُ  أثٌُغجكز دٞفوثس ثٌُضٌٕٝ ٌَُ فؾْ ٝفور م٤ِز

 0 )( ٝ ػرـؾ  GPa 97- ػ( صٞػـ صيع٤ٌ ػـؾ ثُْقخ )5-3ح 5ٝ-3أ 5ٝ-3ٓؾٔٞػز ثلاشٌجٍ ) .0

GPa ( ِػرـؾ ثٌُرذ ٝ ) 97 GPa  )أ ٣٘ذـر٢ ثٕ ( ػِر٠ ثُضرٞث000٢ُص٣ٍٞرغ ثُشرق٘ز ُِْٔرض١ٞ ) كر٢

-0 ( صيمري ثُٔروٟ) GPa 97- )             و ػـؾ٘ٗش٤ٌ ٛ٘ج ث٠ُ ثٕ ًغجكز شق٘ز ثُضٌجكؤ ٤ُِ٘ضٌٝؽ٤ٖ ػ

≈0000 e/V ( أ د٤٘ٔج ػ٘و ػـٞؽ)0 GPa   ٝ 97 GPa( صٔضو ثٌُغجكز ث٠ُ ) 250 e/V  ٝ ضْ ٣رُْ (أ

ٝ ًرريُي إؽررٌثء ثُٔوجًٗررز دشررٌَ  أؽررَ ثُقلررجر ػِرر٠ ٝػررٞؿ ثُظررًٞر ُررٚإهًثؽٜررج ػررٖٔ ثُٔنطررؾ ٓررٖ 

 .ٓ٘طو٢

 0 ( ٝ ػرـؾ ) GPa 97- ػ( صٞػـ صيع٤ٌ ػـؾ ثُْقخ )6-3ح 6ٝ-3أ 6ٝ-3ٓؾٔٞػز ثلاشٌجٍ ) .2

GPa ِػـؾ ثٌُذ ٝ ) ( 97 GPa  )( ػ٠ِ ثُضٞث000.٢ُص٣ٍٞغ ثُشق٘ز ُِْٔض١ٞ ) ك٢ 

 0 ( ٝ ػرـؾ ) GPa 97- ػ( صٞػـ صيع٤ٌ ػـؾ ثُْقخ )7-3ح 7ٝ-3أ 7ٝ-3) ٓؾٔٞػز ثلاشٌجٍ .3

GPa (ِػـؾ ثٌُذ ٝ ) 97 GPa  )( ػ٠ِ ثُضٞث400.٢ُص٣ٍٞغ ثُشق٘ز ُِْٔض١ٞ ) ك٢ 
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 .(GPa 97-(ػْذ ضغظ )e/Vث٘حذاد ) (111يَظز٘ي )اىزنبفؤ ى ر٘سيغ شحْخ أ( ي٘ضح5-3شنو )

 (.GPa 1ػْذ ضغظ )(e/Vث٘حذاد ) (111)يَظز٘ي اىزنبفؤ ى ر٘سيغ شحْخة( ي٘ضح 5-3شنو )

 (.GPa 97ػْذ ضغظ ) (e/Vث٘حذاد ) (111)يَظز٘ي فؤ ىاىزنب ر٘سيغ شحْخج( ي٘ضح 5-3شنو )

B 

N 

B 

N 

B 

N 



35-42

28-35

21-28

14-21

7-14

0-7

 

800-1000

600-800

400-600

200-400

0-200

 

 

 

 

200-250

150-200

100-150

50-100

0-50

 

 (.GPa 97-ػْذ ضغظ ) (e/Vث٘حذاد ) (111)يَظز٘ي اىزنبفؤ ى شحْخأ( ي٘ضح ر٘سيغ 6-3شنو )

 (.GPa 1ػْذ ضغظ ) (e/Vث٘حذاد ) (111)يَظز٘ي اىزنبفؤ ى شحْخة( ي٘ضح ر٘سيغ 6-3شنو )
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 (.GPa 97-ػْذ ضغظ ) (e/Vث٘حذاد ) (411)يَظز٘ي اىزنبفؤ ى شحْخأ( ي٘ضح ر٘سيغ 7-3شنو )
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 COHESIVE ENERGY                               /  طبقخ اىزثظ  3-3-4

   [43( ٖٓ ثُطجهز ث٤ٌُِز ُن٤ِز ثُٞفور ثٌُذ٤ٌر ٝ فْخ ]Ecohؽجهز ثٌُدؾ ) ٣ضْ فْجح 

(3-7)                                                     ZPfree

tot

coh EE
E

E 
8

      



 88ٝ ] EZP( ] eV 069.064 ْررج١ٝ )ص( ُِرريًثس ثُقررٌر ٝ  sp ) ٣ٖٛرر٢ ؽجهررز ثُٔرروثً Efree ف٤ررظ 

ٝ  أإؽٜرجه ثٌُرذِأ( ٣ٞػرـ صـ٤رٌ ؽجهرز ثُرٌدؾ ٓرغ 8-3ثُشٌَ ) . إٕ[34أ35أ36(]  eV 0.065صْج١ٝ )

 .إؽٜجه ثُْقخ ح( ٣ٞػـ صـ٤ٌ ؽجهز ثٌُدؾ ٓغ8-3ثُشٌَ )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ENERGY BANDS                      /  حشً اىطبقخ               3-3-5

ظ )
طبقخ اىزث

e
V

)
 

 (GPaاىضغظ )

 اىظحت.إخٖبد ٍغ  طبقخ اىزثظ رغيز ة( ي٘ضح8-3اىشنو )
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 الكبس.إجهاد مع  طاقة الربط غيريوضح ت أ(8-3شكل )ال
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ف٤رظ ٣قْرخ  أه ثُلرٌم در٤ٖ هر٤ْ ثُطجهرز ُ٘ورجؽ ثُض٘رجر٣ٌضْ فْجح ػٌع فَّ ثُطجهز ٖٓ ملاٍ إ٣ؾج

ٝ كؾررٞر ثُطجهررز ؿ٤ررٌ  أ[89أ67أ58( ]0VΓ-25VΓػررٌع فَٓررز ثُضٌررجكؤ ٓررٖ ثُلررٌم درر٤ٖ ؽجهررز ثُ٘وطضرر٤ٖ )

ٌع فَٓز ثُضٞط٤َ ػٝ  أ[36أ67]  ( 25VΓ-05CΓ) ٝ كؾٞر ثُطجهز ثُٔذجشٌر أ(25VΓ-X0C) ثُٔذجشٌر ٖٓ

( ٖٓX0C-5CX[ )90ش ث٠ُ ٓؾٔٞػجس ٢ٛٝ ثلاشٌجٍ هْٔ أ[90أ 

 صيعٌ فَٓز ثُضٌجكؤ دجٌُذِ ٝ ثُْقخ ػ٠ِ ثُضٞث٢ُ. جٕٞػق٣ح( 9-3أ 9ٝ-3)ثُشٌلإ  .0

 صيعٌ فَٓز ثُضٞط٤َ دجٌُذِ ٝ ثُْقخ ػ٠ِ ثُضٞث٢ُ. ٣ٞػقجٕح( 00-3أ 00ٝ-3)ثُشٌلإ  .2

صرريعٌ ػررٌع كؾررٞر ثُطجهررز ثُٔذجشررٌر دررجٌُذِ ٝ ثُْررقخ ػِرر٠  ٣ٞػررقجٕح( 00-3أ 00ٝ-3) ثُشررٌلإ .3

 ثُضٞث٢ُ.

صرريعٌ ػررٌع كؾررٞر ثُطجهررز ؿ٤ررٌ ثُٔذجشررٌر دررجٌُذِ ٝ ثُْررقخ  ٣ٞػررقجٕح( 02-3أ 02ٝ-3) ثُشررٌلإ .4

 ػ٠ِ ثُضٞث٢ُ.
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 انبهىرة خىاصفي الحرارة  درجت /  تأثير3-4

 TEMPERATURE ON THE CRYSTAL PROPERTIES EFFECT OF 

ز ٝ ثلاٌُض٤ٌٗٝز ُ٘ض٣ٌرو ثُذرًٕٞٝ ثُٔجّر٢ ٤دؼغ ثُنٞثص ثُض٤ًٌذ ك٢ثُقٌثًر هًؽز صْ فْجح صيع٤ٌ 

 :ًج٥ص٢ ( ٝ ٢ٛ GPa 0 ػ٘و ػـؾ )

 

 THE VOLUME/  اىحدٌ                                             3-4-1

 ٓرغ هًؽرز فرٌثًر ثلاٗظرٜجً )(  Lα )ٝؽو ديٕ فجطَ ػٌح ٓؼجٓرَ ثُضٔروه ثُقرٌث١ً ثُنطر٢ ُوو

3003 K =Tm[92]ث٥ص٤ز (, ًٔج ك٢ ثُٔؼجهُز 0.020≈ ) ٛٞ ( ٓووثً عجدش:  

(3-8)                                                                      021.0 mL T 

 Te [93] هز د٤ٖ ٓؼجَٓ ثُضٔوه ثُقٌث١ً ثُنط٢ ٝ هًؽز ثُقٌثًرٝ ٖٓ ملاٍ ثُؼلا

(3-9)                                                                     
oe

o

o

L
TT

aa

a 




1
 

 ٗؾو ((9-3)ٓؼجهُز )ك٢  ( To ٝ Tm ) ( ٝ ه٤ٔز8-3دضؼ٣ٞغ ثُٔؼجهُز ) .( To=0 K ف٤ظ )

(3-11)                                                               ]1071[ 6 eo Taa 

  ص٤ز:دجُؼلاهز ث٥ ز( ٓٞػق V ( ٓغ فؾْ ٝفور ثُن٤ِز ) a ٝ إٕ ػلاهز عجدش ثُشذ٤ٌز )

(3-11)                                                                              3aV  

 فؾْ ٝفور ثُن٤ِز ُ٘ض٣ٌو ثُذًٕٞٝ ثُٔج٢ّ. ك٢ثُقٌثًر  هًؽز ( ٣ٞػـ صيع03ٌ٤-3ٝ ثُشٌَ )

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 BULK MODULUS/  ٍؼبٍو اىَزّٗخ اىحدَي                       3-4-2

(أ ٓرٖ مرلاٍ 04-3صْ فْجح صـ٤ٌ ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ٓغ هًؽز ثُقٌثًر ٝثُٔٞػرـ دجُشرٌَ )

 ك٢ ثُٔؼجهُز ث٥ص٤ز: ((11-3)ٖٓ )ثُٔؼجهُز ٤aٔز ثُضؼ٣ٞغ ػٖ ه

(3-12)                                                                       adb  433.0 

 ( ٗقظَ ػ٠ِ ثُٔؼجهُز ث٥ص٤ز:(3-3)( ك٢ )ثُٔؼجهُز(12-3)ٝ صؼ٣ٞغ )ثُٔؼجهُز

(3-13)                                                 5.3610993.61)(
 eoeo TBTB 

 هًؽز فٌثًر. زَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ػ٘و أ٣جٛٞ ٓؼ Bo(Te)ف٤ظ 
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 VALENCE CHARGE DISTRIBUTION   اىزنبفؤ/  ر٘سيغ شحْخ 3-4-3

ضر٢ هْرٔش ثُقرٌثًر ٝ ثُوًؽز د ذ٣ًِٞزِْٔض٣ٞجس ثُُ ثُضٌجكؤ ثلاشٌجٍ ثُضج٤ُز صٞػـ صيعٌ ص٣ٍٞغ شق٘ز

 ( ٝ ٢ٛ 3-3-3ٓؾٔٞػجس ًٔج ٛٞ ثُقجٍ ك٢ ثُلوٌر ) علاطإ٠ُ 

ُِْٔررض١ٞ  ثُضٌررجكؤ ص٣ٍٞررغ شررق٘ز كرر٢ثُقررٌثًر  هًؽررز صرريع٤ٌ جٕٞػررق٣ح( 05-3أ 05ٝ-3) ثُشررٌلإ .0

أ ػِٔج  ثٕ ًغجكز ثُشرق٘ز ػ٠ِ ثُضٞث٢ُ(  K 0000 ( ٝ هًؽز فٌثًر ) K 0 فٌثًر ) ( ػ٘و هًؽز000)

 (.e/V 250-0  ) ُيًثس ث٤ُ٘ضٌٝؽ٤ٖ صيمي ثُٔوٟ

ُِْٔررض١ٞ  ثُضٌررجكؤ ص٣ٍٞررغ شررق٘ز كرر٢ثُقررٌثًر  هًؽررز صرريع٤ٌ جٕٞػررق٣ح( 06-3أ 06ٝ-3) ثُشررٌلإ .2

 ػ٠ِ ثُضٞث٢ُ.( K 0000  ( ٝ هًؽز فٌثًر ) K 0 فٌثًر ) ( ػ٘و هًؽز000)

ُِْٔررض١ٞ  ثُضٌررجكؤ ص٣ٍٞررغ شررق٘ز كرر٢ثُقررٌثًر  هًؽررز صرريع٤ٌ جٕٞػررق٣ح( 07-3أ 07ٝ-3) ثُشررٌلإ .3

 ػ٠ِ ثُضٞث٢ُ. ( K 0000 ( ٝ هًؽز فٌثًر )  K 0ٌثًر )ف ( ػ٘و هًؽز400)
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                        COHESIVE ENERGY              /  طبقخ اىزثظ 3-4-4

 .((7-3) ُزثُٔؼجه)         ٖٓ ملاٍ ( ٣ٞػـ صـ٤ٌ ؽجهز ثٌُدؾ ٓغ هًؽز ثُقٌثًر08-3إٕ ثُشٌَ )
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 ENERGY BANDS                           /  حشً اىطبقخ          3-4-5

فَٓض٢ ثُضٌجكؤ ٝ ثُضٞطر٤َ ٝ كؾرٞص٢ ثُطجهرز ثُٔذجشرٌر ٝؿ٤رٌ ثُٔذجشرٌر  ك٢ثُقٌثًر هًؽز  إٕ صيع٤ٌ

 ( ػ٠ِ ثُضٞث22.٢ُ-3ٝ  20-3ٝ 20-3ٝ  09-3ٓٞػـ دجلاشٌجٍ )
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 ( ي٘ضح رغيز ػزض فد٘ح اىطبقخ غيز اىَجبشزح ٍغ درخخ اىحزارح.22-3شنو )
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 HE TOTAL ENERGYT                           /  انطاقت انكهيت4-1

ش ثُقْرجدجس ٗر[أ ُٝٔرج ًج94ؽجهضٚ ثُق٤ًٌرز ٝؽجهضرٚ ثٌُجٓ٘رز] ٖٓإٕ ثُطجهز ث٤ٌُِز لا١ ٗظجّ ٌٓٞٗز  

جّ ظرركررئٕ ثُطجهررز ثُق٤ًٌررز ُِ٘(أ  K 0 ٝ هًؽررز فررٌثًر ) ( GPa 0 ُِطجهررز ث٤ٌُِررز هررو صٔررش صقررش ػررـؾ )

ثُري١ ٣ٌٔ٘٘رج ٓرٖ ثػضذرجً صظرٌف أ ثلآرٌ صوضظٌػ٠ِ ؽجهز ٗوطز ثُظرلٌ ثُضر٢ صؼضذرٌ ٤ًٔرز عجدضرز ٌُرَ ٓرجهر

٣ٞػرـ ُِطجهرز ث٤ٌُِرز  (2-3دريُي كرئٕ ثُشرٌَ). ثُشٌٝؽ ٛٞ ثٗؼٌجُ ُِطجهز ثٌُجٓ٘رزثُطجهز ث٤ٌُِز صقش ٛيٙ 

 :ثُ٘وطض٤ٖ ث٥ص٤ض٤ٖٛٞ  ٘ق٢٘ ثُطجهز ثٌُجٓ٘ز ُِ٘ظجّ ٝ ثُي١ أْٛ ٓج ٤ٔ٣َٖٙٓٓ ٗجف٤ز ثمٌٟ 

أ  Å 3.609 ثُضرر٢ صْررج١ٝ )( Eo, ao)و [ ػ٘رر95ثُٔ٘ق٘رر٢ ٣ٔضِرري ٗوطررز ٜٗج٣ررز طررـٌٟ]ثُ٘وطررز ثلاُٝرر٠: 

mato/eV 075.94)  ثُضرر٢ صررْ ػ٘رروٛج فْررجح ثُنررٞثص ٝ ثُْٔررٔجر ٗوطررز  ٝٛرر٢ ثُ٘وطررزػِرر٠ ثُضررٞث٢ُأ

 ثلاّضوٌثً.

( ُٔ٘ق٢٘ ثُطجهز ث٤ٌُِز ٣ٔغَ فجُز صٞثٍٕ د٤ٖ هٟٞ ثُؾيح ٝ ثُض٘جكٌأ إى إٔ  Eo ) ٛيٙ ثُ٘وطزإٕ ٝؽٞه 

د٤٘ٔج ثلأم٤ٌر صٌٕٞ د٤ٖ ثلاٌُضٌٝٗجس ٓرغ دؼؼرٜج  أ[ ٝ ث00ُٟٞ٘] ثلأ٠ُٝ صٌٕٞ د٤ٖ ثلاٌُضٌٝٗجس ثُنجًؽ٤ز

 .ٝ ٛيٙ ثُطجهز ص٠ْٔ أ٣ؼج  دطجهز صلٌي ثُظِخ أٝ ثُٟ٘ٞ ٓغ دؼؼٜج

 شجًر ه٤ٔز ثُطجهز ػ٘و ٗوطز ثلاّضوٌثً ٢ٛ ّجُذز.إثُ٘وطز ثُغج٤ٗز: 

 [.32أ96] ( ao ش٤ٌ ث٠ُ ثُقجُز ثُْٔضوٌر ٝ ثُض٢ صيمي أهظ٠ ه٤ٔز ُٜج ػ٘و )ٛيث ٣

 :يص٢أٓج ٖٓ ٗجف٤ز ِّٞى ثُٔ٘ق٢٘  كٜٞ ٣ْض٘و ػ٠ِ ٓج ٣

[ كضضروثمَ ٓروثًثصٜج ثُي٣ًرز ُضٌر٣ٖٞ 97]ٜرجصظٜرٌ هرٟٞ ثُؾريح د٤٘ ػ٘وٓج صوضٌح ثُريًثس ٓرٖ دؼؼرٜج

ىًر فرٍٞ ىًر أمرٌٟ أٝ  إٌُضٌٕٝ ك٢ ٤ًِٜٔج ٣ٌٖٔ إٔ ٣ضٞثؽو  ٛيث ثُضوثمَ ٣ُٞو فجُض٤ٖ [أ إ46ٕ]ٝثطٌثلأ



ٛريث ثُضظرٌف ىٝ أ٤ٔٛرز  ٓرٖ ثلأمرٌٟأؽرٞثً أفروٟ ثُريًثس أًذرٌ  ج  ؼر٢ ٝهضرإٔ ثلاٌُضٌٝٗجس ثُضْج٤ٔٛز صو

 ٓذجشٌر ك٢ ثُقجلاس ثُٔ٘ذغوز ٖٓ ثُضوثمَ ٝ ٢ٛ:

كررئٕ هررٟٞ ثُضؾرجىح صٌررٕٞ أًذرٌ ٓررٖ هررٟٞ  ( ao ٓرٖ ) ًذررٌ؛ ػ٘روٓج ٣ٌررٕٞ عجدررش ثُشرذ٤ٌز أثلأُٝرر٠ثُقجُرز  .0

 .ثُض٘جكٌ دْذخ ٝؽٞه ثلاٌُضٌٝٗجس ك٢ ثُٔ٘طوز د٤ٖ ثُيًثس

كرئٕ هرٟٞ ثُض٘رجكٌ صٌرٕٞ ٛر٢ ثُٔضـِذرز إى ٣رَهثه (  ao أهَ ٓرٖ )؛ ػ٘وٓج ٣ٌٕٞ عجدش ثُشذ٤ٌز ج٤ٗزثُقجُز ثُغ .2

ّررضذؼجه ٓذرروأ ثلإ دجلإػررجكز إُرر٠ إٔ ثُض٘ررجكٌ درر٤ٖ ثلاٌُضٌٝٗررجس ٓررٖ ؽٜررز ٝ درر٤ٖ ثلا٣ٞٗررز ٓررٖ ؽٜررز أمررٌٟأ

 ao َ ٓرٖ )٣ِؼخ هًٝث  ٜٓٔج  ك٢ ٓ٘غ صوجًح ثُيًثس ُْٔجكجس طـ٤ٌر صؾؼَ ٖٓ عجدش ثُشذ٤ٌز أهر ٢ُِٝپج

)[00.] 

 

 

 الحرارةدرجت  /  تأثر الحجى بانضغط و 4-2

        AFFECTION OF VOLUME BY PRESSURE AND            

                                                                           TUREARETEMP    

 ثُقؾْ ٢ٛ ٓج ٣يص٢: ك٢ ًرثُقٌث هًؽز إٕ أْٛ ثُ٘وجؽ ثُض٢ صلافظ ك٢ صيع٤ٌ ثُؼـؾ ٝ

)  ٝ ( أ3- 3)      دجُشر٤ٌِٖ  ًٔج ٛٞ ٓٞػرـ أشٌَ ٓ٘ق٢٘ػ٠ِ ثُي١ ٣ظٌٜ ثُقؾْ ٓغ ثُؼـؾ ٝ صـ٤ٌ  .0

 (. ح3-3

إٕ صٔجعَ ثلاٝثطٌ ٝ عجدش ثُشذ٤ٌز ك٢ ٝفرور ثُن٤ِرز ُ٘ض٣ٌرو ثُذرًٕٞٝ ثُٔجّر٢ ٣رؤه١ ثُر٠ إٗؼرـجؽ٤ز 

[أ ٌُرٖ ٝ دْرذخ هرٞر ثٌُٔٝٗرز كرئٕ 98ُْٔرِؾ ]ٓق٣ًٞز ٓضٔجعِز ٝ دجُضج٢ُ صـ٤رٌ مطر٢ ُِقؾرْ ٓرغ ثُؼرـؾ ث

ثُيًثس صذو١ ٓوجٝٓز ُٜيث ثلإؽٜجه ثُِْٔؾ ٝ دجُضج٢ُ ثُقرو ٓرٖ صريع٤ٌٙ ٗٞػرج  ٓرج. ًٔرج إٕ ٗضرجةؼ إؽٜرجه ثٌُرذِ 

[أ إػرجكز ثُر٠ ىُري كرئٕ 99(] c-BN )      دًِٞرِ( ٝ ؽٔجػضٚ  Solozhenko صضٞثكن ٓغ ٓج صٞطَ إ٤ُٚ )

[ ٝ ٤ًِٜٔج ى١ ص٤ًٌرخ 93[ ٝ ثُٔجُ ]47(] ZnS )            ذ٣ٌض٤و ثَُٗيٛيث ثُضظٌف ٣لافظ أ٣ؼج  ك٢ ً

 دِ٘و. -ٍٗي

 

 صيعٌ ثُقؾْ دجُْقخ أًذٌ ٖٓ صيعٌٙ دجٌُذِ. .2



( ٣ٌٖٔ صشذ٤ٜٚ د٘جدغ ٓؼـٞؽأ إى صرَهثه ؽجهرز ٌٓٝٗضرٚ د٣َرجهر ثُورٞر ثُْٔرِطز  c-BN إٕ ص٤ًٌخ )

ي١ ٣ظذـ ك٤ٚ عجدش ثُشذ٤ٌز ؿ٤رٌ هرجهً ػِر٠ صقٔرَ ػ٤ِٚ. فجُز ثلاّضوٌثً ٛيٙ د٤ٖ ثُوٟٞ صْضٌٔ إ٠ُ ثُقو ثُ

[ أٝ 86ثلإؽٜجه ثُِْٔؾأ كضوٌٓ فجُز ثُضٞثٍٕ ٝ صضقًٌ ثُطجهز ثُٔنَٝٗرز ُضظٜرٌ ػِر٠ شرٌَ صشرٞٙ هثةٔر٢ ]

[ أٝ صقٍٞ دجُطجهز. إٕ ٛيث ثُضـ٤ٌ أٝ ثُضشٞٙ ٣ذوأ ػ٘و ٓوجه٣ٌ ٓقوهر ٖٓ ثُؼـؾ ص٠ْٔ 94صشٞٙ دجلأٝثطٌ ]

 K 0 ( ػ٘و هًؽز فرٌثًر ) GPa  (ِ ) c-BN 97.74027-)   ْجدٜج ٝ صْج١ٝٝ هو صْ ف أدجُ٘وجؽ ثُقٌؽز

 [.86(أ ٌُٖ ٛيث ثُضشٞٙ ٣ْضٌٔ ٤ُيمي ٓوٟ ٓؼ٤ٖ ٖٓ ثُؼـٞؽ]

ٗض٤ؾررز ٌُِررذِأ كررئٕ ثُْٔررجكز درر٤ٖ ثُرريًثس صوررَأ ك٤ررَهثه ػرروه ثُرريًثس ثُٔضوجًدررز ٝ ٣ررَهثه أ٣ؼررج  صررٌهه 

ٗؼـجؽ٤ز ٝ دجُضج٢ُ صَهثه ثُٔوجٝٓرز ُضريع٤ٌ ثٌُرذِ. [أ كضوَ ثلا94[ ٝ ٣وَ ػوهٛج ]000ثُلٞٗٞٗجس ثُٔض٤ٜؾز]

 -ثَُٗري )[ ٝ ٌُٖ فْخ ثُوًثّجس ثُ٘ظ٣ٌز كئٕ ؽ86ًٖٞٓ ٗجف٤ز أمٌٟ ُْ ٣ضْ ثُؼغًٞ ػ٠ِ ٗوطز فٌؽز ]

 394  ( ػ٘رو ػرـؾ ) Rock Salt )        ُ٘ض٣ٌو ثُذرًٕٞٝ ٣ضقرٍٞ إُر٠ ص٤ًٌرخ ثلأٓرلاؿ ثُظرن٣ٌز ( دِ٘و

GPaٝ850أ GPa [ )84ِأ ٓغ ثُؼ].ٍٞديٗٚ لا ٣ٞؽو صؾ٣ٌذ٤ج  أ٣ز ه٤ٔز ُٜيث ثُضق ْ 

[ أ ك٤ورَ درريُي ػروه ثُرريًثس 97أٓرج ٗض٤ؾرز ثُْررقخ كٜر٢ ٓؼجًْررز صٔجٓرج أ إى إٔ ثُْٔررجكز در٤ٖ ثُريًثس صررَهثه]

ٝ ٣ورَ  [أ ٝ صَهثه ثلاٗؼرـجؽ٤ز ٝ دجُضرج٢ُ صورَ ثُٔوجٝٓرز ُضريع٤ٌ ثُْرقخ94ثُٔضوجًدز ٝ ٣وَ صٌهه ثُلٞٗٞٗجس]

 .ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ

ٖٓ ثُلوٌص٤ٖ ثلام٤ٌص٤ٖ ٣ضؼـ إٔ ٗضجةؼ صيع٤ٌ ثٌُذِ صٔغرَ ػٞثٓرَ ٓغذطرز ُرٚأ د٤٘ٔرج ثُقجُرز ٓؼٌّٞرز 

 ُضيع٤ٌ ثُْقخأ إى صظذـ ٗضجةؾٚ ٖٓ ثُؼٞثَٓ ثُْٔجػور ك٢ ٣ٍجهر صيع٤ٌٙ.

  .( GPa 90-≈ ) ُِقؾْ ػ٘و إؽٜجه ّقخ ػج٢ُ ٌذ٤ٌثُضَث٣و ثُ .3

ٓؼجٓرَ ثٌُٔٝٗرز  ػ٘روٛج ٣ضلاشر٠ُض٢ ٘وطز ثُقٌؽز ثثُصظَ ث٠ُ  ثُٔجهرْقخ ثُؼج٢ُ ٣ؾؼَ إؽٜجه ثُ ٕإ

  ك٤ظذـ ثُضَث٣و ًذ٤ٌ ك٢ ثُقؾْ. .صٜ٘جً دؼوٛج ثُشذ٤ٌزٝ  ثُقؾ٢ٔ ٝ ٣ظذـ طلٌث  

 (.03-3ثُقٌثًر ٝ ثُٔٞػـ دجُشٌَ)هًؽز  ٓغ ٣ٍجهر ٝثػـ ٝ ًذ٤ٌ ِقؾ٢ُْ نطثُ َث٣وثُض .4

٠ إٔ ثُريًر ٝ ٓرٖ مرلاٍ أ ك٤ؼرَٟ إُرمطر٢ثُقؾرْ ٝ ثُري١ ٣ظٜرٌ دشرٌَ  ك٢ثُقٌثًر هًؽز أٓج صيع٤ٌ 

 ) [أ ُيث كؼ٘و ٣ٍجهر هًؽز ثُقٌثًر صَهثه ثُطجهز ثُق٤ًٌز ُِيًر000صضلجػَ ٓغ ؽجًثصٜج كوؾ ]ٗظٌر ٓذْطز 

EK )  [:002]ث٥ص٤زٝ ىُي فْخ ثُٔؼجهُز 

(4-1)                                                                         eBK TkE
2
3 



ًثسأ ثُضرر٢ صؼضذررٌ ثُشررذ٤ٌز ػذررجًر ػررٖ ُٞق٤ًٌررز ثُذِرر ( Born-von Kármán فْررخ ٗظ٣ٌررز )

٣ٌٔرٖ ًضجدرز ثُطجهرز ثُق٤ًٌرز ُِريًر دجُؼلاهرز  أ ٝ دجُضج٢ُ[003]ثَُٔهٝؽز ٓؾٔٞػز ٖٓ ثُٔضيديدجس ثُضٞثكو٤ز

 :[6ثُضج٤ُز ]

(4-2)                                                                     2

2
1 uCEK 

إٕ ٛريٙ  ثُٔؼجهُرز  ٓؼروٍ ٌٓدرغ ثلاٍثفرز ثُضر٢ صوطؼٜرج ثُريًر.< u2 > أ ٝ ٣ٔغرَ عجدرش ثُورٞر Cف٤رظ 

هرز ثُق٤ًٌرز ٓرٖ ٝ ٓرٖ مرلاٍ ثُضؼر٣ٞغ ػرٖ ثُطج [.6ثلأم٤ٌر أ٣ؼج  ؽجهز ٓؼوٍ ثُؾٜو ثُقٌث١ً ُِٔضيدريح]

 ٢:صلاٍثفز ٝ دجُشٌَ ث٥أ ٣٘ضؼ ُو٣٘ج ٓؼجهُز ث((2-4)دجُٔؼجهُز  (1-4)ثُٔؼجهُز )

(4-3)                                                                     e
B T

C

k
u

32  

أ ثلآرٌ ثُري١ ٣ؾؼرَ ث٥طرٌر ثهرَ ّرؼز ثُضيدريح ُِريًرأ١ إٔ ٣ٍجهر هًؽز ثُقٌثًر صرؤه١ ثُر٠ ٣ٍرجهر 

ٛريث ٓرٖ  أك٤وَ صيع٤ٌ هٞر ثٌُٔٝٗرز [002]ثُذؼغ دْذخ ٣ٍجهر ػوه ثُيًثس ثُٔضلجػِز ٓغ دؼؼٜج [004]هٞر

ُٔرج ًجٗرش ثلاٝثطرٌ ٝ ثُٔقرجًٝ  صرَهثهأ ٝ  ثُض٢ صٞؽوٛج ثُيًر ُ٘لْٜج ثُْٔجكزٗجف٤ز ٝ ٖٓ ٗجف٤ز أمٌٟ كئٕ 

 .٣َهثه مط٤ج   ٘ض٤ؾزدجُكئٕ ثُقؾْ ٓضٔجعِز 

 الحرارة درجت انضغط وب ييؼايم الدروَت الحجً/  تأثر 4-3

AFFECTION OF BULK MODULUS BY PRESSURE AND        

                                                          TEMPERATURE 

إى ٣قوه  [أ98]ٓو٤جّج  ُٜج ٝ ٣ٔغَ ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ [005]ثُظلادز ٢ٛ ٓوجٝٓز ثُٔٞثه ُِضشٞٙ

 [005]ػِر٠ ؽرٍٞ ث٥طرٌرٝ ٛٞ ديُي ٣ؼضٔو  .[87هجد٤ِضٜج ُٔوجٝٓز ثُضـ٤ٌ دجُقؾْ ثُقجطَ دْذخ ثُؼـؾ]

إٕ صريعٌ ٓؼجٓرَ  [.006ؽروث ] ثُؼج٤ُز ضٜج( ٝ ثُض٢ صض٤َٔ دظلاد c-BN ِ)ثُض٢ صٌٕٞ هظ٤ٌر ٝ ه٣ٞز ك٢ ٓجهر ث

ػِرر٠  (04-3ح ٝ 4-3أ ٝ 4-3ثٌُٔٝٗررز ثُقؾٔرر٢ دررجٌُذِ ٝ ثُشررو ٝ ثُقررٌثًر ٓٞػررـ كرر٢ ثلاشررٌجٍ ٝ )

 ٤ز:صثُ٘وجؽ ث٥ ظٌٜٛيٙ ثلاشٌجٍ ص ثُضٞث٢ُأ

 ٝٗز ثُقؾ٢ٔ ثُطٌه٣ز ٓغ إؽٜجه ثٌُذِ ٝ ثُؼ٤ٌْز ٓغ إؽٜجه ثُْقخ.ػلاهز ٓؼجَٓ ثٌُٔ .0

ٚ ث٠ُ ػور ثٗظٔرز عج٣ٞٗرز صنؼرغ ضفْخ ٗظ٣ٌز ثُيًثس هثمَ ثُؾ٣َتجس كئٕ ثُ٘ظجّ ث٢ٌُِ ٣ٌٖٔ صؾَة

[أ ٝ دٜيث كئٕ ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ُِٔجهر ٣٘ضؼ ٖٓ ٓؾٔٞع ٓؼجٓلاس ثٌُٔٝٗز 008أ007ُ٘لِ ثُوٞث٤ٖٗ]



[أ ُيث ٝ ٓرٖ 009ٖٓ ىًثس ثُٔجهر ٝ ثُض٢ صٔغَ ٓوجٝٓز ٛيٙ ثُيًثس ُِضشٞٙ هثمَ ثُٔجهر] ثُٔضًٌَٔر ٌَُ ىًر

[أ ٝ دريُي 000ثُلوٌر ثُْجدوزأ كجٕ ٣ٍجهر ثُؼـؾ صؤه١ ثُر٠ ٗوظرجٕ كر٢ ثُقؾرْ كضرَهثه دريُي ًغجكرز ثُٔرجهر]

ػ٘رو ثُْرقخ [أ ٝ ثُقجُرز ٓؼٌّٞرز 83صَهثه ٓوجٝٓز ثُيًثس ُِضشٞٙ ٝ ٣َهثه ديُي ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾٔر٢]

ثُي١ ٣ؤه١ ث٠ُ ٣ٍجهر ك٢ ثُقؾْ ٝ دجُضج٢ُ ٗوظجٕ ك٢ ثٌُغجكز ٝ ٣وَ صذؼج  ُيُي ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗرز ثُقؾٔر٢ إُر٠ 

 [.86إٔ ٣ظَ ث٠ُ ثُظلٌ ٝ ٛيث ٣ؼ٢٘ فظٍٞ إ٤ٜٗجً ُِذًِٞر]

 ٌٝٗز ثُقؾ٢ٔ ٓغ ٣ٍجهر هًؽز ثُقٌثًر.ٔٗوظجٕ ٓؼجَٓ ثُ .2

[ ك٤رَهثه ػروه 002ٝ ثُطجهرز ثُق٤ًٌرز ُِريًثس] ٕ ٣ٍجهر هًؽز ثُقٌثًر صؤه١ ث٠ُ ٣ٍرجهر كر٢ ثُقؾرْإ

ٝ  [ ٓٔررج ٣ررؤه١ دجُ٘ض٤ؾررز ثُرر٠ ٗوظررجٕ دجٌُغجكررز ٝ دجُضررج٢ُ ٓوجٝٓررز أهررَ ُِضشررٞٙ صذو٣ررٚ ثُرريًثس45ثُلٞٗٞٗررجس]

ثُٔقظِز ٓؼجَٓ ٌٓٝٗز فؾٔر٢ أهرَأ ًٔرج إٕ ٛريث ثُضظرٌف ٣لافرظ أ٣ؼرج  ُرذؼغ ثُؼ٘جطرٌ ثلاٗضوج٤ُرز ىثس 

 [ دوًثّضٜج. 000(] Baria ٝ ثُض٢ هجّ ) ٝفور ثُن٤ِز ٖٓ ٗٞع ٓضًٌَٔر ثُٞؽٞٙ

 .د٤ٖ ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔ ٝ ًَ ٖٓ ثُؼـؾ ٝ هًؽز ثُقٌثًرنط٢ ثُضـ٤ٌ ثُ .3

ثُضـ٤رٌ كر٢ ثلاصؾجٛرجس ثُغلاعرز ٣ؼضذرٌ ثُْرذخ ثٌُة٤ْر٢ كر٢  صٔجعَ ثُٔقجًٝ ٝ أٝثطٌ ٝفور ثُن٤ِرز ٕإ

ر صقروط كر٢ إصؾرجٙ ٓؼر٤ٖ ٣ظرجفذٜج ٣ٍرجه زإى إٔ أ٣ر أ ثُقرٌثًر هًؽرز ثُؼرـؾ ٝ ٓغثٌُغجكز ُِقؾْ ٝ  ثُنط٢

إٕ صظرٌف ٓؼجٓرَ ثٌُٔٝٗرز ثُقؾٔر٢ صقرش صريع٤ٌ إؽٜرجه  إٍه٣جه ٓضَثٖٓ ٝ ٓضْرج١ٝ دجلإصؾرج٤ٖٛ ث٥مر٣ٌٖ.

أٓرج صظرٌف ٓؼجٓرَ  .( c-BN )دِرًٞر ِ [86]ٝ ؽٔجػضرٚ ( Wang ثٌُذِ ٣ٞثكن ٓرج صٞطرَ ث٤ُرٚ ثُذجفرظ )

[ ٝ ثُٔرجُ 002كر٢ ًرَ ٓرٖ ثُْر٤ِ٤ٌٕٞ ] صظرٌف ٓٔجعرَ ُرٚفظ وو ُرٞثُقٌثًر ك هًؽز ثٌُٔٝٗز صقش صيع٤ٌ

[000.] 

 

 الحرارة درجت  /  تأثر تىزيغ شحُت انتكافؤ بانضغط و4-4

AFFECTION OF VALENCE CHARGE DISTRIBUTION BY      

                                            PRESSURE AND TEMPERATURE  

٤ـ صيع٤ٌ ثُضو٣ٌذجس ثُْٔضؼِٔز ك٢ ؽ٣ٌوز ثلاٛٔجٍ ثُضجّ هذَ ثُومٍٞ ك٢ ٓ٘جهشز ثُ٘ضجةؼ ٣ؾخ ثٝلا  صٞػ

 ُِضوثمَ ثُضلجػ٢ِ ٝ ثُض٢ صذٌٍ دشٌَ ؽ٢ِ ك٢ ٛيث ثُ٘ٞع ٖٓ ثُقْجدجسأ ٝ ٛيٙ ثُضو٣ٌذجس ٢ٛ:



إػضٔجه صو٣ٌخ ثُضروثمَ ثُظرل١ٌ ثُري١ ٣ٜٔرَ صٌرجٓلاس ثُض٘رجكٌ ٝثُضروثمَ در٤ٖ ثلاٌُضٌٝٗرجس ػِر٠ ثُريًر  .0

أٝ إٗقْجً ُض٣ٍٞغ ثُشرق٘ز ثُضر٢ صضريعٌ دشرٌَ ًة٤ْر٢ دؾٜرو ًُٞرّٞ  ٣ضْذخ ىُي ٖٓ إٗضشجً ٓج ٗلْٜجأ ٝ

[003.] 

( ثُْٔضؼِٔز كر٢ ثُقْرجدجس ًذ٤رٌر, ٝ ًلاٛٔرج ٣ٔرغلإ دظرًٞر ػجٓرز ثٌٌُّٜٝرجُذ٤ز  EES (ٝ ) EEP ه٤ْ ) .2

 [.2ثُض٢ صؼٌف دجٜٗج ٤َٓ ثُيًر ك٢ ثُؾ٣َتز لإؽضيثح ثلاٌُضٌٕٝأ ٝ ٢ٛ ديُي صقوه هطذ٤ز ث٥طٌر]

 ٤قجس ثُضٌثدؾ ك٢ ثُقْجدجس.ػوّ إهمجٍ صظق .3

ٝ ص٣ٍٞغ ًغجكز شق٘ز ثُضٌرجكؤ ُِْٔرض٣ٞجس ثُي٣ًرز  ك٢ثُقٌثًر  هًؽز إٕ ٓوجًٗز ٗضجةؼ صيع٤ٌ ثُؼـؾ ٝ

( صلررٌٍ ٓؾٔٞػررز ٓررٖ 07-3ٝ  06-3ٝ  05-3ٝ  7-3ٝ  6-3ٝ  5-3) ثُٔٞػررقز كرر٢ ٓؾررج٤ٓغ ثلاشررٌجٍ

 ثُٔلافظجس ٢ٛ:

ؽروث  ػ٘رو ٜرٌ ثٕ ًغجكرز ثُشرق٘ز صٌرٕٞ ػج٤ُرز ( ٣ظ07-3ٝ  05-3ٝ  7-3ٝ  5-3ٖٓ ٓؾج٤ٓغ ثلاشرٌجٍ ) .0

 ىًثس ث٤ُ٘ضٌٝؽ٤ٖ ٝ ه٤ِِز ػ٘و ىًثس ثُذًٕٞٝ.

[ أ١ 004( ٛٞ عٔجٕ ثٌُضٌٝٗجس ٌُرَ ٍٝػ ٓرٖ ثُريًثس] c-BN إٕ ػوه ثٌُضٌٝٗجس ثُضٌجكؤ ُؾ٣َتز )

 ثًدؼررز ثٌُضٌٝٗررجس ٌُررَ ىًرأ ٝ دجُضررج٢ُ ص٣ٍٞررغ ٓضْررج١ٝ ٌُِغجكررزأ ٌُررٖ ثُ٘ضررجةؼ صٞػررـ طررًٞر ٓـررج٣ٌر. ٛرريث

( أٗٚ دجٌٓجٕ ثلاٌُضٌٕٝ إٔ ٣ذو٠ ؽٞثً إفوٟ ثُيًثس كضرٌر أؽرٍٞ 0-4ثُضظٌف ٗجؽْ ٝ ًٔج ٌٓ ك٢ ثُلوٌر )

٤ًٔرز دروٕٝ  ( )ci  ٖٓ ثلامٌٟ ٝ دجُ٘ض٤ؾز كجٕ ٛريث ٣رؤه١ ثُر٠ ثٗضورجٍ دجُشرق٘ز. إٕ ٓؼجٓرَ إٗضورجٍ ثُشرق٘ز )

ٙ ثلاٌُضٌٝٗجس ػرٖٔ ثُْٔرجكز در٤ٖ ( ٣ٔغَ ٤َٓ ثُيًر ُنْجًر ثٌُضٌٝٗجصٜج إٓج ُيًر أمٌٟ أٝ دوجء ٛي ٝفوثس

(  ci=0.8 ( ثُي١ ٣ٔضِي ) c-BN ثُيًص٤ٖ ٝ ٛيٙ ثُقجُز صظٌٜ دٞػٞؿ ك٢ ثًٌُٔذجس ثُوطذ٤ز ٝ أفوٛج ٛٞ )

[أ ًررريُي كرررجٕ ٛررريث ثُلرررجًم ثٌُذ٤رررٌ كررر٢ ثُشرررق٘ز ٗض٤ؾرررز ّرررقخ ثلاٌُضٌٝٗرررجس ٓرررٖ ثُذرررًٕٞٝ ثُررر٠ 005]

 (.0-2[ ٝ ثُٔٞػقز دجُؾوٍٝ )007ذ٤ز د٤ٜ٘ٔج][ ٣ؼَٟ ث٠ُ ثُلجًم ثٌُذ٤ٌ ك٢ ثٌٌُّٜٝج006ُث٤ُ٘ضٌٝؽ٤ٖ]

ثُشرق٘ز ٣ٍرجهر كر٢ صًٌٔرَ  أ(7-3أ ٝ 6-3أ ٝ 5-3صٞػـ ثلاشرٌجٍ ) ( GPa 97- ػ٘و إؽٜجه ثُْقخ ) .2

رًٜٞ ثُيًثس دشٌَ ٓ٘لٌه ٝ شرقز كر٢ ًغجكرز  جٕٞػق٣أ( 7-3أ ٝ 5-3) ٖثُش٤ٌِػ٘و ثُيًثسأ ًٔج إٔ 

 ثُشق٘ز ثُٔٞؽٞهر د٤ٖ ثُيًثس.

إٕ إؽٜجه ثُْقخ ٣ؤه١ دجُ٘ض٤ؾز ث٠ُ صذجػو ثُريًثس ػرٖ دؼؼرٜجأ ٝ دجُضرج٢ُ صورَ ثٌُغجكرز كر٢ ثُٔ٘طورز 

 د٤ٖ ثُيًثس ثُض٢ ٣َهثه صًٌَٔ ثُشق٘ز فُٜٞج ٗض٤ؾز ٓقجُٝضٜج ثُؼٞهر ث٠ُ فجُضٜج ثُٔ٘لٌهر.

ثُشرق٘ز  ًغجكرزكر٢ ػ( ٣ٍرجهر 7-3ػ ٝ 6-3ػ ٝ 5-3( صٞػـ ثلاشرٌجٍ ) GPa 97 ػ٘و إؽٜجه ثٌُذِ ) .3

ثُِرريثٕ  أػ(7-3ػ ٝ 5-3) ٤ٖشررٌِثُ كرر٢ جًٔررٝ مظٞطررج  فررٍٞ ىًر ثُذررًٕٞٝ  أػٔٞٓررج   ػ٘ررو ثُرريًثس

 ثُٔٞؽٞهر د٤ٖ ثُيًثس. ٣ٍجهر ك٢ ًغجكز ثُشق٘ز ًيُي جٕٞػق٣



[ كضرَهثه 90إٕ إؽٜجه ثٌُذِ ٣ؤه١ ث٠ُ ٗوظجٕ ثُْٔرجكز در٤ٖ ثُريًثس ك٤رَهثه دريُي صروثمَ ثُٔروثًثس]

[ ٝ ٣رَهثه ثُض٘رجكٌ 000أ65ٝ ك٢ ثُٞهش ٗلْٚ صوَ ثُوطذ٤ز د٤ٖ ثُيًثس] ًغجكز ثُشق٘ز ػٖٔ ثُْٔجكز ثُذ٤٘٤زأ

د٤ٖ ثلاٌُضٌٝٗجس هثمَ ٛيٙ ثُْٔجكزأ كضقجٍٝ ثلاٌُضٌٝٗجس ثلادضؼجه ػٖ دؼؼرٜج ثُرذؼغ دجُذورجء كضرٌر أؽرٍٞ 

فٍٞ ثُيًثس ثُض٢ صَهثه إفضٔج٤ُز دوجء ثُشق٘جس فُٜٞج كضَهثه ًغجكز ثُشق٘ز ػ٘وٛجأ ٝ ٖٓ ٗجف٤ز أمٌٟ كرئٕ 

 [.008ثٌٌُّٜٝجُذ٤ز ُيًر ثُذًٕٞٝ صَهثه ػ٘و ٣ٍجهر ثُؼـؾأ ك٤َهثه ديُي إٗضوجٍ ثُشق٘ز إ٤ُٜج]

٣ٍرجهر كر٢ صًٌٔرَ  ػ (07-3ػ ٝ 06-3ػ ٝ 05-3( صٞػرـ ثلاشرٌجٍ )  K 0000ػ٘و هًؽز فٌثًر ) .4

 ٗوظجٕ ك٢ ثٌُغجكز د٤ٖ ثُيًثس. جٕٞػق٣ػ( 07-3ػ ٝ 05-3) ٤ٖثُشق٘ز ػ٘و ثُيًثسأ ًٔج إٔ ثُشٌِ

٣جهر هًؽز ثُقٌثًر صؤه١ ث٠ُ ٣ٍجهر ثُْٔجكز د٤ٖ ثُيًثس ٝ ديُي صقرجٍٝ ثلاٗلظرجٍ ػرٖ دؼؼرٜج إٕ ٍ

 ٝ ثُؼٞهر ث٠ُ ثُقجُز ثُٔ٘لٌهر ًٔج ك٢ فجُز إؽٜجه ثُْقخ.

 ثُقٌثًر. هًؽز صيع٤ٌ ثُؼـؾ أٝػـ ٖٓ صيع٤ٌ .5

 07 ٠ِ )إٕ ٓوٟ ثُؼـؾ ثُْٔضؼَٔ ٣ؤه١ ث٠ُ صـ٤ٌ دجُقؾْ أ١ صـ٤ٌ ك٢ ثُْٔجكز د٤ٖ ثُيًثس ٣َ٣و ػ

أ كر٢ فر٤ٖ إٔ ٓروٟ هًؽرجس ثُقرٌثًر ثُٔوًّٝرز ٣رؤه١ ثُر٠ صـ٤رٌ ح(3-3أ( ٝ )3-3فْخ ثُشر٤ٌِٖ ) ( %

(. ٝ ٛريث دروًٝٙ ٣لْرٌ إٔ صريعٌ 03-3فْخ ثُشرٌَ ) ( % 2 دجُقؾْ ٝ دجُضج٢ُ ثُْٔجكز د٤ٖ ثُيًثس دقوٝه )

ثُضٌررجكؤ درروًؽجس ًغجكررز شررق٘ز ثُضٌررجكؤ دجُؼررـؾ ػررٖٔ ثُٔرروٟ ثُٔرروًُٝ ٛررٞ أًغررٌ ٓررٖ صرريعٌ ًغجكررز شررق٘ز 

 ثُقٌثًر ثُٔوًّٝز.

 

 رارة/  تأثر طاقت انربط بانضغط و درجت الح4-5

TEMPERATURE AND  BY PRESSUREENERGY COHESIVE  OFAFFECTION 

                                                                           

ٝ ٛيٙ ثُٔؼجهُز ٣ٞؽو ك٤ٜج ٓضـ٤رٌ ٝثفرو كورؾ  ((7-3)ثُٔؼجهُز )إٕ ؽجهز ثٌُدؾ صقْخ ه٤ٔضٜج ٖٓ  :أٝلا  

أ ُريث كٜر٢ صؼضذرٌ أ ٝ دجُضج٢ُ كجٕ ه٤ٔز ؽجهز ثٌُدؾ صؼضٔو كورؾ ػِر٠ ه٤ٔرز ثُطجهرز ث٤ٌُِرزٛٞ ه٤ٔز ثُطجهز ث٤ٌُِز

 طًٞر ٓظـٌر ُِطجهز ث٤ٌُِز.

ز ُغجدرش عج٤ٗج : ٖٓ ثؽَ فْرجح ه٤ٔرز ثُطجهرز ث٤ٌُِرز ػ٘رو ٗوطرز ثلاّرضوٌثًأ صرْ فْرجدٜج ػ٘رو هر٤ْ ٓنضِلر

 ثُشذ٤ٌزأ أًذٌ ٝ أهَ ٖٓ ه٤ٔضٚ ػ٘و ٗوطز ثلاّضوٌثًأ دجػضذجً ٛيٙ ثُطجهز ٢ٛ هثُز ُِقؾْ.



 عجُغج : إٔ ثُضيع٤ٌ ثلاّج٢ّ لإؽٜجه١ ثُْقخ ٝ ثٌُذِ ٛٞ ثُضـ٤ٌ ك٢ فؾْ ٝفور ثُن٤ِز.

ج ًٔرج ُرٞ إٔ ٛر٢ ٗلْرٜدجُ٘ض٤ؾز ٝ ٓرٖ ثُ٘وطضر٤ٖ ثُغج٤ٗرز ٝ ثُغجُغرز كرجٕ ثُقْرجدجس ثُضر٢ ثؽ٣ٌرش ُِطجهرز ث٤ٌُِرز 

ٝ أهرَ ُغجدرش  ٌثُطجهرز ث٤ٌُِرز ػ٘رو هر٤ْ أًذر لْر٤ٌٝ دجُضج٢ُ كرجٕ ص أثُْقخ أٝ ثٌُذِ هو أعٌ ػ٠ِ ٝفور ثُن٤ِز

 ؽجهز ثٌُدؾ دجٌُذِ ٝ ثُْقخ.ضيعٌ ُٛٞ ٗلِ ثُضل٤ٌْ ثُشذ٤ٌز ٖٓ ه٤ٔضٜج ػ٘و ٗوطز ثُٜ٘ج٣ز ثُظـٌٟ ٝ 

ٝ ٛريث  ز د٤ٖ ثُيًثس د٣َجهر هًؽرز  ثُقرٌثًرثُؼجَٓ ثلاْٛ ٛ٘ج ٛٞ ٣ٍجهر ثُقؾْ ٝ دجُضج٢ُ ٣ٍجهر ثُْٔجك

٣ٞػرـ صـ٤رٌ ثُطجهرز ث٤ٌُِرز ثُٔقْرٞدز ٓرغ عجدرش  ثُي١ (2-3)٣ؤه١ ث٠ُ ٗوظجٕ دجُطجهز ث٤ٌُِز فْخ ثُشٌَ

 .ثُشذ٤ٌز

 

 حسو انطاقت بانضغط و درجت الحرارة /  تأثر4-6

AFFECTION OF ENERGY BANDS BY PERSSURE AND        

                                                                      TEMPERATURE      
-3ٝ  20-3ٝ  09-3ٝ  02-3ٝ  00-3ٝ  00-3ٝ  9-3ٓؾررج٤ٓغ ثلاشررٌجٍ ) ( 2ٝ-3ثُؾرروٍٝ ) إٕ

 :ص٤ز( صٞػـ ثُ٘وجؽ ث3-22٥ٝ  20

 ُٜٔج.  ض٤ٖثُؼ٤ِٔ ض٤ٖكؾٞص٢ ثُطجهز ثُٔقْٞدز أًذٌ ٖٓ ثُو٤ٔ ض٢ئٕ ه٤ٔ( ك2-3فْخ ثُؾوٍٝ ) .0

قْٞدز ُلؾٞص٢ ثُطجهز ٣لافظ أ٣ؼج  كر٢ ٓؼظرْ ثُقْرجدجس ٔإٕ ٛيث ثُلٌم ثٌُذ٤ٌ د٤ٖ ثُو٤ْ ثُؼ٤ِٔز ٝ ثُ

 أؽٞهر ك٢ ٛيٙ ثُط٣ٌوزٞٝ ثُ٘جصؾز ػٖ ثُضو٣ٌذجس ثُٔ أ[56أ60أ63]كٞى -ثُض٢ صؼضٔو ػ٠ِ ؽ٣ٌوز ٛجًص١ٌ

أ ٝٛرريٙ ُن٤ِررز ثٌُذ٤ررٌرضؼررٔ٘ز صو٣ٌررخ ٝفررور ثٔٝ ثُ ّ ُِضرروثمَ ثُضلجػرر٢ِجثلاٛٔررجٍ ثُضررإػررجكز ثُرر٠ صو٣ٌذررجس 

 :ًج٥ص٢ ثُضو٣ٌذجس ٢ٛ

 ثُٔضؼرٔ٘ز ثُٔروث٣ًٖ ٓؾٔٞػرز ثُروٝثٍ ثلأّجّر٤ز ثُٔقؾٔرز  ؼٔجٍثّض ٝ( s, p كورؾ )  ٣ؼط٤رجٕ ٣ٝ ثُِري ٖ

 ثلأمريٝ ػروّ  ٝ ٛيث ٓج صْ ثُقظٍٞ ػ٤ِٚ كؼلا  ك٢ ثُقْجدجسأ ُقَٓض٢ ثُضٌجكؤ ٝ ثُضٞط٤َأ ج  هه٤و ج  ٝطل

 [.009ملغ ك٢ ه٤ٔز كؾٞر ثُطجهز ] إ٠ِ٠ُ ثُقْجدجس ثُي١ ٣ؤه١ ػ ثُؼ٤ِج ثسدجُقْذجٕ صيع٤ٌ ثُٔوثً

  [56] ملغ ًذ٤ٌ ك٢ ه٤ٔز كؾٞر ثُطجهز ؿ٤ٌ ثُٔذجشٌر إ٠ُػوّ إهمجٍ صظق٤قجس ثُضٌثدؾ ثُض٢ صؤه١. 



 إػضٔجه ه٤ْ ٓضْج٣ٝز ( ٖٓ ٌَُ β, ξ ( ُِٖٔوث٣ً ) s, p ) إى إٔ ثُلٌم د٤ٖ ثُقجُرز ثُضصطر٣ٌز ٝ  ٌَُ ىًرأ

 (. β ٣ٌز صؼضٔو دظًٞر ٓذجشٌر ػ٠ِ )ثُقجُز ػو ثُضصط

 [.43ثُنجًؽ٤ز ] إٛٔجٍ فجلاس ثُِخ ٝ دجُضج٢ُ إٛٔجٍ صيع٤ٌٛج ػ٠ِ ص٣ٍٞغ ثٌُضٌٝٗجس ثُضٌجكؤ 

٣َهثه ػٌع فَٓض٢ ثُضٌجكؤ ٝ ثُضٞط٤َ ٝ كؾٞص٢ ثُطجهز ثُٔذجشٌر ٝ ؿ٤ٌ ثُٔذجشٌر ػ٘رو ٣ٍرجهر إؽٜرجه  .2

 ثٌُذِ.

 [ ٝ ٣رَهثه90ك٤َهثه صروثمَ ثُٔروثًثس]ز د٤ٖ ثُيًثس ٗوظجٕ ثُْٔجك إ٠ُإٕ ٣ٍجهر إؽٜجه ثٌُذِ ٣ؤه١ 

كضٌصلرغ دريُي ؽجهرز  [65( ُِذرًٕٞٝ]s, p  ( ٤ُِ٘ضرٌٝؽ٤ٖ ٝ ٓروثًثس ) s, p ثُض٘رجكٌ در٤ٖ ثُٔروثًثس ) أ٣ؼرج

 [.020أ020ثُٔوثً ػو ثُضصط١ٌ ٝ صوَ ؽجهز ثُٔوثً ثُضصط١ٌ]

وثً صصطر١ٌ أٝ ٓروثً ػرو ُضٌر٣ٖٞ إٓرج ٓر إٕ ٗوجؽ ثُض٘جرٌ ٛر٢ ػذرجًر ػرٖ صٌثًرخ ُِٔروثًثس ثُي٣ًرز

(أ إى صْ ثُقظٍٞ ػ٤ِٜج ٖٓ ملاٍ ثُٔوجًٗز د٤ٖ ثُذقرظ 0-4أ ٝ ثُ٘وجؽ ثٌُة٤ْ٤ز ٓٞػقز دجُؾوٍٝ )صصط١ٌ

 ثٕثُري أ[65]ؽٔجػضرٚ ٝ ( Ferhat )      ٝ ثُذقظ ثُي١ هوٓٚ [55]( Zunger ٝ Freeman ثُي١ هوٓٚ )

 ص٣ٌٖٞ ٛيٙ ثُ٘وجؽ. ج٣ٕٞػق

ثُوظٟٞ ٝ ثُرو٤ٗج ثُضر٢ صقروه ػرٌع كؾرٞص٢ ثُطجهرز صقْرخ ٓرٖ  دٔج إٔ ػٌع فَّ ثُطجهز ٝ ه٤ٜٔج

ملاٍ ٗوجؽ ثُض٘جرٌأ إىٕ ٛيٙ ثُقَّ صضٌٕٞ ٖٓ صٌثًخ ُِٔوثًثس ثُي٣ًز أ٣ؼج أ ف٤ظ صضًٌرخ فَٓرز ثُضٌرجكؤ 

[أ د٤٘ٔرج فَٓرز ثُضٞطر٤َ صضٌرٕٞ ٓرٖ 022( ٤ُِ٘ضرٌٝؽ٤ٖ ثُضصطر٣ٌز] 2s, 2p دظًٞر صو٣ٌذ٤ز ٖٓ ٓروثًثس )

[أ ٝ دجُضرج٢ُ كرجٕ ٣ٍرجهر ثُلرٌم در٤ٖ هر٤ْ ثُطجهرجس ُٜريٙ 56أ65ًٕٞٝ ػو ثُضصط٣ٌز]( ُِذ 2s, 2p ٓوثًثس )

ثُ٘وجؽ ٣ؤه١ إ٠ُ ٣ٍجهر ك٢ ػٌع فَّ ٝ كؾٞثس ثُطجهز ٝ ٛيث ٓج صْ ثُضٞطَ إ٤ُرٚ أ٣ؼرج  ٓرٖ هذرَ ثُذرجفغ٤ٖ 

(  Zungerٝ Freeman [)55 ٝ ]             ( Wintzcovitch ٚؽٔجػضرر ٝ )[أ36] ( ٝ Onodera  )

 [ ُٔرجهر )022( ٝ ؽٔجػضرٚ] Mori ( ٝ أ٣ؼج  ) c-BN [ ِ)024( ٝ ؽٔجػضٚ] Kim ٝ ) [أ023]ػضٚٝ ؽٔج

β-FeSi2 .) 

 

 .(eVث٘حذاد ) ( ي٘ضح اىقيٌ اىَحظ٘ثخ ىجؼض اىْقبط ػبىيخ اىزْبظز ٗ رزميجٖب ثة٘رح رقزيجيخ1-4خذٗه )

 َ  رقزيجيب رزميت اىْقطخ اىْقبط
 اىقيٌ اىَحظ٘ثخ

 ٍغ اىزةحيحبد اىْظجيخ

 اىَةذر

[67] 

 اىقيٌ اىؼَييخ

[67] 

1VΓ (ٍذاراد ٍِsِاىزآصزيخ ىيْيززٗخي ) -21.16- 21.78- 21.1218 



1CΓ (ٍذاراد ٍِsُٗضذ اىزآصزيخ ىيج٘ر ) 16.38 35.792 _ 

1VX (ٍذاراد ٍِs) ِ11.88- 13.1319- اىزآصزيخ ىيْيززٗخي _ 

1CX (ٍذاراد ٍِsُٗضذ اىزآصزيخ ىيج٘ر ) 6 12.34 21.951 

15VΓ (ٍذاراد ٍِpِاىزآصزيخ ىيْيززٗخي ) 1 1 1 

15CΓ (ٍذاراد ٍِpُٗضذ اىزآصزيخ ىيج٘ر ) 8.19 16.11 23.932 

 

٣ورَ ػررٌع فَٓضر٢ ثُضٌررجكؤ ٝ ثُضٞطر٤َ دظررًٞر ًص٤ذرز ػ٘ررو ٣ٍرجهر إؽٜررجه ثُْرقخ إُرر٠ ثٕ ٣ظرَ ثُرر٠  .3

 ( ك٤ظذـ ثُض٘جهض فجهث . GPa 90-≈ ثُو٤ٔز )

ْٔجكز د٤ٖ ثُيًثس ك٤وَ صوثمَ ثُٔوثًثس ٝ ٣وَ صيع٤ٌ ثُض٘رجكٌ در٤ٖ ٣ٍجهر ثُ إ٠ُإٕ إؽٜجه ثُْقخ ٣ؤه١ 

كضوَ ثُطجهز د٤ٖ ثُٔوثًثس ثُضصط٣ٌز ٝ ػرو ثُضصطر٣ٌز ٝ دجُضرج٢ُ  ٤ُِ٘ضٌٝؽ٤ٖ ٝ ثُذًٕٞٝأ ( s, p ٓوثًثس )

أ أٝ صقرجٍٝ ثُريًثس ثلاٗلظرجٍ ثٌُٔفِز ثُض٢ صٜ٘جً ػ٘وٛج ثُذًِٞر إ٠ُإٔ صظَ  إ٣٠ُوَ ػٌع فَّ ثُطجهز 

در٤ٖ  ثلاًصذرجؽػرج٢ُ ٗرجؽْ ػرٖ كري  ثٗقروثً إُر٠ ثُري١ ٣رؤه١ ثلأٓرٌكضذوأ فَّ ثُطجهز دجُضلاش٢ ٜجأ ػٖ دؼؼ

 ثُض٢ صٌٕٞ فَّ ثُطجهز ٝ ػٞهصٜج إ٠ُ ٓوثًثس ى٣ًز ٓ٘لٌهر. ثُٔوثًثس ثُؾ٣َت٤ز

٣وَ ػٌع كؾٞص٢ ثُطجهز ثُٔذجشٌر ٝ ؿ٤ٌ ثُٔذجشٌر ٓغ ٣ٍجهر إؽٜجه ثُْرقخ ٝ صٌرٕٞ أهٗر٠ ه٤ٔرز ُٜٔرج  .4

( ٝػ٠ِ ثُضٞث٢ُأ عْ صذوأ ًَ ٖٓ كؾٞر ثُطجهرز ثُٔذجشرٌر دجلإٍه٣رجه دؼرو  GPa, ≈-90 GPa 60-≈ ػ٘و )

(أ د٤٘ٔج صذوأ كؾٞر ثُطجهرز ؿ٤رٌ ثُٔذجشرٌر دجلاٍه٣رجه ثُضرو٣ًؾ٢ كر٢ ثُٔ٘طورز  GPa 90-≈ إؽٜجه ّقخ )

 90-≈ ( عرْ صذروأ ث٣َُرجهر دشرٌَ فرجه دؼرو ثُؼرـؾ )  GPa 90-( إ٠ُ ) GPa 60-≈ ثُٔقظًٞر د٤ٖ )

GPa .) 

إٕ ٗضجةؼ ٛيٙ ثُ٘وطز صؼَٟ إ٠ُ ٗلِ أّذجح ثُ٘وطز ثُْرجدوزأ ٓرج ػروث ث٣َُرجهر ثُضر٢ صقظرَ ٝ ثُ٘جؽٔرز 

أ ٝ دجُضرج٢ُ كرئٕ كؾرٞر ثُطجهرز صؼرٞه ُضٔغرَ ثُٔوثًثس ثُؾ٣َت٤ز ٝػٞهصٜج إ٠ُ ٓروثًثس ى٣ًرزأ٣ؼج  ػٖ صلاش٢ 

ثُٔجّرر٢  ٤ٌُِْٕٞرر٤ِلاشرر٤ٜج ( ٣ٞػررـ صٌررٕٞ فررَّ ثُطجهررز ٝ ص0-4ٝ ثُشررٌَ ) ثُلؾررٞر درر٤ٖ ثُٔرروثًثس ثُي٣ًررزأ

( دضريع٤ٌ ثُْرقخ. ًٔرج إٔ صريعٌ  ac )   ٝأْٛ ٓج ٣لافظ ك٤ٚ ٗشٞء كؾٞر ثُطجهز ٓرٖ ؽو٣رو ػ٘رو ثُقرو ثُض٤ًٌخأ

ُِٔرٞثه شرذٚ ثُٔٞطرِز ٓرٖ  [025]( ٝ ؽٔجػضرٚ Jain ٞثكرن ٓرج فظرَ ػ٤ِرٚ )٣كؾٞر ثُطجهز دجُشو ٝ ثٌُرذِ 

 ؽٜجه ثٌُذِ ٝ صوَ دضيع٤ٌ إؽٜجه ثُْقخ.أ إى إٔ كؾٞر ثُطجهز صَهثه دضيع٤ٌ إ(  III-Vٗٞع )

٣وَ ػٌع فَٓض٢ ثُضٌجكؤ ٝ ثُضٞط٤َ ٝ كؾٞص٢ ثُطجهرز ثُٔذجشرٌر ٝ ؿ٤رٌ ثُٔذجشرٌر ػ٘رو ٣ٍرجهر هًؽرز  .5

 ثُقٌثًر.



ُيث كجٕ ٗضجةؾٜرج ٣ٌٔرٖ إٔ صؼِرَ  [025إؽٜجه شو ٌُٖ فٌث١ً] ثػضذجًٙثُقٌثًر ٣ٌٖٔ هًؽز إٕ صيع٤ٌ 

ؽز ثُقٌثًر صؤعٌ دظًٞر ٓذجشٌر ػ٠ِ كؾٞص٢ ثُطجهز ثُٔذجشٌر ٝ يٕ هًد ج  ػِٔ أد٘لِ أّذجح إؽٜجه ثُْقخ

صضٞثكن ٓغ ٓج صٞطَ ث٤ُٚ  إٕ ثُ٘ضجةؼ ثُض٢ صْ ثُقظٍٞ ػ٤ِٜج ُلؾٞر ثُطجهز .[026ؿ٤ٌ ثُٔذجشٌر ُٜيٙ ثُٔٞثه]

لأؿِررخ ثُٔررٞثه شررذٚ ثُٔٞطررِزأ إى صوررَ ًِٔررج ٍثهس هًؽررز ثُقررٌثًر ٝ ثُؼٌررِ  [027]( Pässler ًررَ ٓررٖ )

 لؾٞر ثُطجهز ثُٔذجشٌر ُِٔٞثه شذٚ ثُٔٞطِز.ُ [028]( ٝ ؽٔجػضٚ Olguín )طق٤ـأ ٝ ًيُي 

 

ac 

 .[111] ّزيدخ ىزغيز ثبثذ اىشجينخ ح ّش٘ء اىحشً في ٍبدح اىظييينُ٘ اىَبطي اىززميت( ي٘ض1-4اىشنو )

 حشٍخ اىزنبفؤ

 حشٍخ اىز٘صيو

 

 طبقخ الاىنززُٗ

 فضبء اىشجينخ

 
 فد٘ح اىطبقخ



 CONCLUSIONS                                    /  الاساتُتاجاث4-7 

 90- ٣ضؾرجٍٝ         ) ػ٘رو صؼٌػرٜج لإؽٜرجه ّرقخ إ٤ٜٗرجً دِر١ًٞ ٠صضؼرٌع ثُر(   c-BN) دِرًٞر إٕ .0

GPa ). 

 أًغٌ صٞط٤ِ٤ز. ( c-BN )ِإؽٜجه ثُْقخ ٣ؾؼَ ٓجهر ث .2

ػوّ إهمجٍ صظق٤قجس ثُضٌثدؾ ك٢ ثُقْجدجس أعٌ دظًٞر ٓذجشٌر ػ٠ِ ٗضجةؼ كؾٞص٢ ثُطجهز ٝ دظرًٞر  .3

 ؿ٤ٌ ٓذجشٌر ػ٠ِ ص٣ٍٞغ ثُشق٘ز ٝ ثٗضوجُٜج.

( ؽ٣ٌوز ؽ٤ور ث٠ُ فو ٓجأ ف٤ظ ًجٗرش أؿِرخ ثُ٘ضرجةؼ ىثس صٞثكرن  CNDO-LUC ٣ٌٖٔ ثػضذجً ؽ٣ٌوز ) .4

 ٓٔضجٍ ٓغ ثُو٤ْ ثُضؾ٣ٌذ٤ز.

ث٠ُ ٣ٍجهر ًَ ٖٓ ؽجهز ثٌُدؾأ ٝ ػٌع فَٓز ثُضٌجكؤأ ٝ ػٌع فَٓرز  ؤه١صؽٜجه ثٌُذِ إإٕ ٣ٍجهر  .5

ٝ ًغجكز  ؿ٤ٌ ثُٔذجشٌرأ ٝ ٓؼجَٓ ثٌُٔٝٗز ثُقؾ٢ٔأ كؾٞر ثُطجهز ٝأ ثُطجهز ثُٔذجشٌر رثُضٞط٤َأ ٝ كؾٞ

 ك٢ ف٤ٖ صؤه١ ث٠ُ ٗوظجٕ ك٢ ثُقؾْ. زأ٤ثُشق٘ز ػ٘و ثُيًثس ٝ ًيُي ػٖٔ ثُْٔجكز ثُذ٤٘

 ٝ ًغجكرز ثُشرق٘ز ػ٘رو ثُريًثسأ إؽٜجه ثُْقخ صؤه١ ث٠ُ ٣ٍجهر ًَ ٖٓ ثُقؾْأ ٝ ؽجهز ثُرٌدؾأإٕ ٣ٍجهر  .6

ٓؼجٓررَ ثٌُٔٝٗررز  أ ٝٗوظررجٕ كرر٢ ًررَ ٓررٖ  ًغجكررز ثُشررق٘ز ػررٖٔ ثُْٔررجكز ثُذ٤٘٤ررز كرر٢ فرر٤ٖ صررؤه١ ثُرر٠

ٝ ػررٌع فَٓررز ثُضٞطرر٤َأ ٝ كؾررٞر ثُطجهررز ثُٔذجشررٌرأ ٝ كؾررٞر  ثُقؾٔرر٢أ ٝ ػررٌع فَٓررز ثُضٌررجكؤأ

 ز ؿ٤ٌ ثُٔذجشٌر.ثُطجه

ٝ ًغجكز ثُشرق٘ز ػ٘رو ثُريًثسأ إٕ ٣ٍجهر هًؽز ثُقٌثًر صؤه١ ث٠ُ ٣ٍجهر ًَ ٖٓ ثُقؾْأ ٝ ؽجهز ثٌُدؾأ  .7

كرر٢ فرر٤ٖ صررؤه١ ثُرر٠ ٗوظررجٕ كرر٢ ًررَ ٓررٖ  ًغجكررز ثُشررق٘ز ػررٖٔ ثُْٔررجكز ثُذ٤٘٤ررزأ ٝ ٓؼجٓررَ ثٌُٔٝٗررز 

شررٌرأ ٝ كؾررٞر ثُقؾٔرر٢أ ٝ ػررٌع فَٓررز ثُضٌررجكؤأ ٝ ػررٌع فَٓررز ثُضٞطرر٤َأ ٝ كؾررٞر ثُطجهررز ثُٔذج

 ثُطجهز ؿ٤ٌ ثُٔذجشٌر.

                       SUGESSTIONS                           الإقتراحاث /  4-8

ثُنرٞثص ُذِرًٞر ٗض٣ٌرو ثُذرًٕٞ  ٛريٙ ٢كرثُقرٌثًر  هًؽز هًثّز ثُنٞثص ثٌٌُٜدجة٤ز ٝ صيع٤ٌ ثُؼـؾ ٝ .0

 .ثٌُٔؼخ

 هر.هًثّز صقٞلاس ثُطًٞ ثُ٘جصؾز دْذخ ثُؼـؾ ػ٠ِ ٛيٙ ثُٔج .2

 (. CNDO-LUC ثُنٞثص ثُٔقْٞدز دط٣ٌوز ) ك٢هًثّز صيع٤ٌ صظق٤قجس ثُضٌثدؾ  .3

ىًر ُوًثّررز صرريع٤ٌ  64 أٝ 06صقضرر١ٞ ػِرر٠  دٞفررور م٤ِررز ًذ٤ررٌر(  CNDO-LUC إّررضؼٔجٍ ؽ٣ٌوررز ) .4

 .ثُذًِٞرٛيٙ مٞثص  ك٢ثُقٌثًر  هًؽز ثُؼـؾ ٝ



ح صريع٤ٌ ثُؼرـؾ جج٤ُز ثُؾ٣َت٤رز ُقْرإّضؼٔجٍ ؽٌثةن ثُقْجدجس ثلا٤ُٝز ٓغَ ٗظ٣ٌز هث٤ُز ثٌُغجكز أٝ ثُلؼ .5

 .ذًِٞرمٞثص ٛيٙ ثُ ك٢ثُقٌثًر هًؽز ٝ 
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