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كا ََ ٍ  فِي ككَا ضِ مَثلَُ نوُرِهِ كَمِشأ رَأ  اللَّهُ نوُرُ السَّمَوَاتِ وَالْأ

ك ٌ  الأمِصأ كباَ كَكك   مِصأ كا كَوأ ََ جَاجَكة  الزَجَاجَكةُ كََّنََّ ُُ ٌُ فكِي   باَ

قِيَّة  وَََّ  يأتوُنكَكة  ََّ رَككرأ َُ ٍ  مُباَرَكَككة   يٌّ يوُقكَكدُ مِككنأ رَككجَرَ  دُر ِ

ككهُ نكَكار  نكُكور   سَسأ أُ تمَأ ككا يوُِككيءُ وَلكَكوأ لكَك ََ يأتُ َُ بِيَّككة  يكََككادُ  غَرأ

كدِي اللَّكهُ لِركُورِهِ مَكنأ يشََكاءُ وَ  عَلىَ أَ كرِبُ اللَّكهُ نكُور  يَ يوَأ

ثاَلَ  مَأ ُ   الْأ ء  عَلِي  لِلرَّاسِ وَاللَّهُ بكُِل ِ رَيأ
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 …..إلى ال /د ا تدت ب منٍ لإنجاز هذا البحث أتقدع بالشكر وال راان

إلى أساتذتس و شراس رسالتس الداتمر  ضر أحمد عبد الاتار والداتمر غالب عبد المهاب 

 الدهش لأررااهف وتمجءهاتهف القءمة وآرائهف الاد/دة و تاب تهف الجادة  ن أجل إنجاز الرسالة.

إلى عماده كلية العلوم في جامعة بابل لما قدموه من دعم وتسهيلات لطلبةة الدااسةات العليةا         
إلى الداتمر طالب هادي قدوري رئءس قاف الاء /ال الذي اتان لإررتاده وتمجءهته اا تل الأيتر اتس و

ل إنجتتاز البحتتث والتتى التتداتمر أحمتتد  حمتتمد عبتتد اللطءتتف  قتترر الدراستتات ال لءتتا اتتس قاتتف الاء /تتا

 لتشجء ه الماتمر طءلة  دة بحثس.

 

جا  تة بابتل والتى طلبتة الدراستات ال لءتا  –إلى جمءع   تابس قاف الاء /ال اتس الءتة ال لتمع 

 على  ا أبدوه  ن  ااعدة وت اون  اتمر.

 علس( التس أ دت س بال من والتشجءع. –آ ال  –إلى عائلتس ، أبس وأ س واخمتس )اس د 

 كتتتب ال اتتءف للحاستتبات والتتى جمءتتع ال تتا لءن بتته و أختتص   تتع اتتائر رتتكري وتقتتد/ري إلتتى

 بالذار الأستاذ  حمد زاس لحرصه الشد/د على إخراج الرسالة بمظهرها اللائر.

 وإلى ال  ن عبر عن تشجء ه بكلمة أو نصءحة و  ح س الثقة والأ ل. و ن الله التماءر.

       

 

 بشائر   
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 الخلاصـــــــة
 1002إنَّ العمل المنجز في هذه الرسالة قد تم في جامعة بابلل لمملدم ملش تنلرلاش ا    

بإشراف الدكتور مضر أحمد عبد الستار مش شركة الرالاة  الدكتور غالب  1002 الى كانون الثاني 

لمعمومللا   باسللتثنام مللا منللار إلدللم بم للدر معللدش   فللإن  ا  .عبللد الوهللاد الللدها مللش جامعللة بابللل

 الموجودم هي مش نتائج الباحث  إنها لم تقدم لندل درجة عممدة أخرى سابقاً.

تضللمش الب للث دراسللة التركدللب ال زمللي لبمللورم الجرمللاندوم شللبم المو للمة التسللاهمدة 

بوسللا ة اسللتعما   رلاقللة تقرلابدللة قا  توافللم قاتللي تعتمللد عمللى  رلاقللة ااهمللا  المتوسلل  لمتللداخل 

عتمللاد عمللى أسللمود خمدللة الوحللدم  لمللادم شللبم مو للمة لهللا تركدللب ماسللي (  با INDOالتفاضللمي  

 التللي ت تللوى عمللى رمللان قرا  لحمدللة الوحللدم الحبدللرم لرللر  م اكللام التركدللب البمللورى  المتمثللل 

بثابللا النللبدحةق  اقللة التللراب ق فجللوم الشاقللة المباشللرمق عللر  حزمللة التحللاف   المللدارا  المهجنللة 

دراسة لمحواص الفدزلاائدة لمبمورم مثل معامل المر نة ال جمي  عاملل لمبمورمق كما  تضمش الب ث 

تنتدا الأشعة السدندة  علاقة ااجهاد بالمشا عة مع إجرام دراسة لتأردر ترددلر العواملل التجرلابدلة 

عمى الحواص التركدبدة لمبمورم  دراسة تأردر ااجهاد ل التي الحبس   الس ب عملى كلل ملش حزملة 

 عمللى أ  للأ مسللتوى  Sل  الفجللوم  حالللة التهجللدش لممللدارا  االحتر ندللة نللو   التحللاف   التو للد

 ب لوره منفلردم   15 أعمى مستوى غدلر منلرو   2 أ  أ مستوى غدر منرو     1منرو   

 عمللى عامللل تنللتدا الأشللعة السللدندة  معامللل المر نللة  ˝عمللى كللل مللش المسللتولاا  المللذكورم سللابقا

م الأشحا  الحا ة بدالة الموجة  كثافلة ا حتمالدلة لأ  لأ مسلتوى ال جمي  كثافة المراتبق مع رس

   [100] للاتجاهدش   15 أعمى مستوى غدر منرو    25 أعمى مستوى منرو    1منرو   

ق  قد تما إضافة ت  د ا  التراب   الت  د ا  النسبدة  تأردر  اقة نقشة ال لفر عملى  [110]

تللائج التللي تللم ال  للو  عمدهللا مللع القللدم العممدللة إن   جللد ق إنَّ  اقللة التللراب  مللع إجللرام موا نللة لمن

موا نة العلدد القمدلل لمعواملل التجرلابدلة المسلتعممة فلي حسلاباتنا ملع كمدلة المعموملا  الرزلالرم التلي 

التجرلابدلة لرلر   –ح منا عمدهلا ملش هلذه الشرلاقلة  قادنلا إللى ا عتقلاد بلأن  اختدارنلا لمشلر  شلبم 

 ي لمبمورم المعندة قد كان موفقاً.دراسة التركدب ال زم
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 
 

 الفصــل الأول
 Introduction     المقدمــــة

 General Introduction: مقدمة عامة   1-1
 

إنَّ الخوووفي مووو  لخووو ا الخوووفاو الكترونوووولأ ظاةلاكتظاوووولأ ل ا  ووولأ الك ووو   ولأ لووو  

ال فاضوع الأرثت أ  وولأ مو  لخو ا اليوء و س الأة ةوولأ ظالكةنوووولأل ظ ل لور الاثووت لو  الن وف  الكو  

ضوفس لىوا ال وفاب  ونم ال فبوىلأ عاواو لو م ظالختلو اوفم عاواو يو و لىوا  و ولأ تض لت إلو س ال

[ ، ل وو  لهوولم ال وو به لوو  أ  ووولأ موو  الكةنوووو ن الكالفلف ووولأ 3،2،1عىووفتان اوووولأ أظ عىووفتان لترنوولأ  

توومم روو   3311ظالأ هوءه اةلاكتظاوولأ، م لول لو م 
 

( عووظا اوفم لو   ولم Wigner & Seitzلو   

  لهم لى  ةنلأ الومظ لألال   ع ن عفة طلأ اةكع 

ت عَوومح ا وو ع ن الكتروووت اةلاكتظاوو  ل ووءم الة اوولأ موو  ال ووفاب الدووىنلأ النىفت وولأ أاووم  

  ظالعم وم لو  الكوت نو ن لعضلان موء  س ال  للأ الدىنلأ الكو  ت كو إ إلوا توميو لو  ال وا اوور الا و

ل ظلىوا الوت م رنووت ي، ظلاةو   للمل  تافن اللتان ال افاولأ لى وفاب الدوىنلأ  ان لومب  تالأة ةولأ

ل  الكةفت الانووت ظال وت ع مو  الو عىوو ن ال  ةوفعولأ ال  وكع ىلأ لكةوف ت الةوتة الل ت ولأ ع لالك و ب 

، إلاّ أن  لم النتالج عووت لوكدته لىا الأا  لأ الك  لهو  ا اور الام يلاا ال لفان ال  ضولألىا لو

 ل بهل اخم لعو  ظالك  له  لمب ل مب ل  اللتان ال افالأ لخء   ن ا

 Ab-initio Hartree-Fockموف    -طت وولأ ال  و ع ن الأظلوولأ لهو تتتي اوو  ت عَومح 

Method ة خوو ب ال ووالت الهوو لىكفا  عدووفته باوووولأ ظلضوونفطلأ لى ووفاب الدووىنم ظعوومظن إبيوو ا أي )

 -، ل و  بلوت ال   ولأ إلوا إبيو ا ععوا ال يو  وم  ونم يو تإ اةو ة اومته ال  ةون ن ال  لوولأتوت وت 

[ الكوو  تووم اةووكع  له  موو  ا وو ع ن  وولا الع ووو الوولي تضوو   اليدووو الأظا للووم  رووت 5،4الكخت نووولأ  

الخفاو الأة ةولأ لنىفته الختلو اوفم عاواو يو و ظالنىوفتان الك و   ولأ عاواو لو م ضو   اليووته  

( لووع  رووت ال نوو بس الأة ةووولأ 1-3(، ظالكوت نوو ن الأة ةووولأ الكوو  اةووكع ىت تضوو لكه  اليوووته  3-2 

( ظاووم اةووكع ىل  طت ووولأ الات وو ب الخةوو  لى ووماتان اللت وولأ 5-3ف  موو  اليوووته  موو – وو تتتي  لةت ووولأ

 LCAO  لع إلة س انوله لو  4-3( لىكعنوت ل  ال ماتان الخء  ولأ الك  ت ت لل ااكه  م  اليوته )

( أل  اليووته 6-3افل  المظاا الأة س الك  ت كع و ل به م  ظبف  لم ال ماتان تض لكه  اليوته  

فن لىا أ م اك ئج الن اثو  م  ال لفان ال  عولأ ظظبفلاً إلا ظاكلو  ال  ضوت ظر اوت ( موم ااك3-7 

 (    لنو ن الهمف اللي  تل  إلوم  لا الن  ل8-3آيت موته م   لا اليدو  

 

اليدو الث ا  ل   لا الع و موم تض   ال ي  وم الل ت لأ الك  الك من لىوه  طت وم   أل

 ن الخ بولأ ع لكترووت ال ءلو  لى وفاب الدوىنلأ الكو  ت ثىوت موف  لروتي ت وهوو ال  و ع –  تتتي 

( لووع إلةوو س ظبووف لهوولم الةتائووش 3-2الكخت نووولأ ر وو   ووف لفضووق موو  اليوووته   -عوو لةتائش  وونم 
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( منولت أ  ولأ اةكع  ا طت ولأ يىولأ 5-2أل  اليوته تام   ،(1-2( ظاليوتم  2-2لأ م  اليوته  ال  كع ى

الدىنلأ ظععم إبي ا أةىفب يىولأ الفامه الانوته لع طت ولأ اة   ا الفامه الانوته لىكعنوت ل  ال فاب 

ر و   وف لنوو  مو  ال كفةط لىكمايو الكي ضى  تم ال دوفا لىوا الووفااو  الخ بولأ عو ل فاب الدوىنلأ ظ

فان الأة ةووولأ ظ ال خةووط ألوو  النتاوو لج ال  ةووفع  ال  ووكع و لووع  رووت لىخةوو ،(4-2اليوووته تاووم  

 .(6-2  م  اليوته تام  لىنتا لج موم أاكف الاا و ع 

( ع ةووكع  ا لروولأ Pentium –3تووم تليووول النووتالج ال  ةووفعولأ لىووا رفلنوووفتت اووفم  

ظعفة طلأ اةكع  ا لمب رنوت لو  النوتالج لروتي إ خو ب ا و ع ن الكترووت ال ءلو   39-اليفتتتان

لىوه   لىنىفته ال  كع ىلأ، ظتض   اليدو الث ل  لتي الكي بوو الخ بلأ ع للك ئج الك  تم ال دفا

لى فب وو الومظتي ال  وكع و لوع إ وتاس    ا ال كفةط لىكومايو الكي ضوى  ظع لالك  ب لىا طت ولأ اة

لفازاوولأ لىلكوو ئج لووع الووووم الع ىووولأ إنذ ظ وومن،  ظ رووت للاةووكلك   ن الكوو  اهووتن لوو  اةووكع  ا  وولا 

 الأةىفب الكاتاتي ظ إلة س ععا ال وكتا ن ال  كونىولأل

 

 Covalent Germanium Crystalساهمية    : بلورة الجرمانيوم الت1-2

ت عَووومح عىوووفته الختلووو اوفم الك ووو   ولأ الكووو  ت ووو ا أاو اووو   عووو لنىفتان الكا ما ووولأ،  

Valence Crystal ظااوومه لوو  الألثىوولأ الوىوىوولأ لهوولا اللووفم لوو  النىووفتان ظموهوو  تاووكت  الوولتان )

   ولأ اووو  إنّ الأبووته ال خوو ظته ع لاكتظا تهوو  موو  تاوواوو أظابووت اف وولأ ت وو ا ع لأظابووت الك وو

الك    ولأ  و  تاعةولأ لوءظإ لو  اةلاكتظاو ن الكو  تاوكت  عهو   تتو ن لكخ ظتتو ن ظت وهم روو  ته 

اةلاكوووتظاو  لكضووو ب    ووووت لكوووفاز و   (spin) ن ظااوووم  وووتط أن  اوووفن عوووتم أظ تووومظ معوووتلاكتظ

(antiparallel)  ةلاكتظاوو ن عووملا لوو  أن  عووفب أي لوو  ا اووفن اةلاكووتظن لاووكت  عووو  الوولتتو ،ظ

 [ل6ةام  اللتتو  ر    ف ال  ا م  الكآبت الأ فا  

ظلنىووفته الختلوو اوفم تتروووت ال اوونر ال  ةوو  الوولي  كاووفن لوو   وونواكو  لوو  اووفم  

( ت كف و ن لىوا اوفم ظااوم لو  الولتان، Face-Centered Cubic Latticeلك تروءه الأظ وم  

الخووط الوولي  ووتعط الووترلو  ال كووو عىو  موو  اووو  إنّ الاوونواكو  لءااوولأ أاووما    لوو  الأيووت  ع تخوو م 

ظعووللر ت ووفي الخىووولأ ال اعنوولأ ظالالكو ب وولأ الفااوومه ل وو ا   تان  ،اةووت ال اعووت¼ال اعووت ع ووومات 

لفزللأ ظاامه م  أام أتر ن الخىولأ ظللا  م  لتارء اظ م الخىولأ ظأتعع  تان بايو الخىوولأ اللكو ن 

 [ل5(  3-3ظر    ف لنو  م  الااو   لمته  العىو  ات نك ن ل  ا لمته  ال يىا ظاللك ن ات نك ن ل  ا
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 [5( علولأ ال انر ال  ة  3-3الااو                   

إنّ تي وت الآبته الك    ولأ  دنق ارثوت تعوووماً رى و  زابن لومب الأظابوت الكو  ت وهم 

أتععلأ إلاكتظا ن (   في ال مات الخ ت   C  21s  ،22s  ،22pموه   ته ل ل م ثلاً م   ته الا تعفن 

ظ  ك إ إلا أتعع إلاكتظا ن أيت  ة ن لم ظلللر  افن للته الا تعفن الو عىولأ لىا الاتتن ط عوتعع 

 تان أيت  ظتاف   أتعع أظابت ت    ولأ ظر    ف ال  ا م  عىفته ال  سل ظ  او  تفضووق رويوولأ 

 تعفن لووثلا موو   لامهوو  تاووفن  وولم الأظابووت ع لالك وو ب لىووا ال وا اووور الا وو  اووو  ت كىوور  ته الاوو

( 2pإلاكتظاو   وت لوءبظ و  لو  اوفم     (ground state)الخ ت   للم أظطو ل كفي لة ا ته  

ل    دعت تي وت رثوت ل  لترن ن الا تعفن ظللم او لان اةلو ته الأظلوا لىاو تعفن ةوفف ت كىور 

 ً ( ظلا  اةلاكتظن 2pفم  ( ظللاللأ إلاكتظا ن  وت لءبظ لأ م  ال مات ا2sل  افم   ظااماً  الاكتظا 

( ظع نت امكو تم إلا الاتخ  ولأ م فف لا  فلم آبته اف ولأ ل و   دوعت تي ووت الكوتاعط 2sل  افم  

 ا تولوولأ ، ظلووم ظ وم أاوّم   او  الكرىوت لىوا  لور ع ةوكع ) 4CHم  ععوا الخء  و ن لثوو ال وثو ن  

ن لف وولأ  ت ولأ  م ومه ( لكفلووم بالاhybridization of wave function تهخو  بالان ال ف ولأ 

تف لأ ع لاتخ   ن ال ةىفعلأ ظعوتعط يةو  لل ةوت عوو  الومالان الأتعوع   او  ال دوفا لىوا بالان 

لف ولأ  م ومه  خولوم لكاو عهلأ الة اولأ ظلهو  او ولأ ل  وا ع لاتخو م ال ةىوفب ظ تلوء لهولا اللوفم لو  

  تاوف   الكترووت ( ظتاوفن  ولم الومالان ال ف وولأ ل واظللأ لو3spتهخو  المالان ال ف ووم عو لتلء  

 [ل6النىفتي ال  ة  لنىفته الختل اوفم 

أة ةووولأ  ىور ال وفاب الدووىنلأ الك و   ولأ يوفاوظع ونت بولاعلأ الكفز وع اةلاكتظاوو  ت ك

بووعنلأ الاايدوو م ظالكاووف م ع وونت ال ووتاته أظ الضوورط ظتوووو  وولم  (hard)لاووكترلأ مهوو  بووىمه 

( لوو  IVعلدووت الأظا لىءلووته التاععوولأ  الخووفاو لووع ز وو به العوومب الوولتي لكىوور ال ووفاب اعكووماسً لوو  ال

 [لSn 7  الخمظا المظتي ظال ك ثو ع لا تعفن ظظبفلاً إلا آيت للدت ظ ف الودم ت 

 

 

 Basic Approximations: التقريبات الأساسية   1-3

تكافن النىفته ل  لمب رنوت ل  اللتان ال افالأ لى  به الدىنلأ ظاكا اك ا  ل  بتاةلأ 

اا ال ف وم لىل  م لاعم ل  إبي ا ععا الكوت ن ن الأة ةولأ الك  ت وهم عاواو ل كف  ن الة الأ ظالمظ

اوو  إنّ ال وفلت                      .           ت وهوو ال دوفا لىوا ال ىوفا الماووولأمعو ا ظرنووت مو  

 -[:4  اله لىكفا  الاى  لىل  م  اكت ع لااو الاتَ 

 

 HT = TL+ Te + Vee + VeL + VLL                                  …. (3-3) 



 
 

 

L, TeT  ، ت ثو الة الأ ال ترولأ لىلف و ن ظاةلاكتظاو ن لىوا الكوفالee, V eL, VLLV 

 ت ثو الكي لو عو  الاكتظن ظالاكتظن ظالاكتظن ظافاه ظافاه ظافاه لىا الكفال ل

 

لو   Nظ  ا  رك عم ال الت اله لىكفا  عملاللأ الفامان اللت لأ لل  م   كوفي لىوا لومب 

 -[:4 ل  اةلاكتظا ن لىا الااو الأت   2nاللتان ظلمب 
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 او  إنّ 

B           Z ، AZ   للأ اللفاه لىلته   :A ،B لىا الكفال ل 

A                      M ركىلأ اللفاهل : 

 

 

أظعلهو   ت( ع مكتاضوهم  -عوفتنإنّ أظا توت ت ةفف  كم الكع لو لعم تومم عم الع ل  ن  

أنّ اللووف  ل عكوولأ ا وونو ً لا تك ووت  لووع أيوول م عل ووت الالكنوو ت أنّ اتروولأ اةلاكتظاوو ن تاووفن لليدووىلأ 

 -[:4،8ظعللر متنّ ال الت اله لىكفا   دنق ع لااو 
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لو الل تج عو  اللف  ر م رلاةوا   ض ف م  اه  لأ ال   ع ن او    الل  الكن ت الكي 

 8: ]- 
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                                                                              -او  إنّ :

     ET :    الة الأ الاىولأ لىل  م ل                                                                  

        e        E  :      ت ثو الة الأ الالاكتظاولأ لىل  مل 

 -ظللم رك عم لع بللأ  تظباات  وت الل نولأ عدفتم ل لم تدنق ع لااو الآت :

H ψ = ET ψ                                                     …. (4-3) 

          ψ  : باللأ ال ف لأ الك  تدف اترلأ اةلاكتظا ن م  اوو اللف ل    

 كنووع  وولم ال  وو ع ن اةووكع  ا أةووىفب آيووت لوو  الكوت نوو ن  عووتف عكوت ووت اةلاكووتظن 
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الفاام اللي امكتضم   تتتي ع لكن تم بالولأ ال ف ولأ لل و م لكعومب اةلاكتظاو ن  و  ا بوو ضوتب 

 -[ :3،39ظن ظر    وت  بظاا لف ولأ أا ب لأ اةلاكت

 

 ψ (r1, r2, r3, ……, rn) = 1(r1) 2(r2) 3(r3) …… n(rn)                  ….(6-3) 

 

 

ظلا  الامكتاي ال لرفت آاي ً لا   وش لنمأ ع ظل  للاةكنع ب ظلا  عة  بويلأ اللاتلو ات 

عل وت الالكنو ت تلامو  لماللأ ال ف لأ ل   بلا رو ل  مف  ظةىوكت إلا تةف ت  لم الةت ولأ لع الأيل 

إلايي ا ن الك  تض لكه  الةت ولأ ال  عولأ عفة طلأ اةكع  ا ل مب ةىوكت لك ثوو الماللأ ال ف ولأ لىل و م 

 -[:33ظر    وت  

 

 1(xN)  1(x2)  1(x1)   

 2(xN)  2(x2)  2(x1)  ψ =1/Nn 

 N(xN)  N(x2)  N(x1)   

 

  ف ل عت ال ع  تهل nNاو  إنّ 

 determinantal wave ووولا اللوووفم لووو  الووومظاا  عوووتف ع لووومظاا ال  مب ووولأ   إنّ 

functionsتىو ئووولأ لوو   ( ظ و  ليووومه  ووماً ظت هووت بوويلأ اللاتلوو ات ظلنوومأ عوو ظل  للاةووكثل س عدووفته

عدفته الم عفة طلأ ال ء ج الخةو   ψر   ظ  ا  الكعنوت ل  باللأ ال ف لأ  ،[33افالم ال  مبان  

 -الل تخلأ ل  اةكنماا أي زظإ ل  اةامالو ن اةلاكتظاولأ ع لو افن:لخ ع ال  لان ال  اللأ ظ

 

)()......()(()1( 2211 NN xxx  




                     ....(8-3) 

 ف لالت الاةكنماا، ظإنّ تتتوت الاةكنماا إل ّ أن  افن متب و ً ظ وابي إلوا  او  إنّ 

 ل[32  اهفت إ  ته ة لنلأ أظ زظ و ً ظ ابي إلا اهفت إ  ته لف نلأ

 

 

 

 فوك-: طريقة المجال المتوافق ذاتياً لهارتري1-4

 The Hartree-Fock Self-Consistent field Method 

 

 (…ل1-7 
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ت عمَح لع بللأ  تظباات ال ف ولأ ال  فت الأة ة  اللي ت كلم إلوم   وع المتاة ن الا وم 

ىووا الوومظاا للاا  ووم اللت وولأ ظالخءئووولأ ظالدووىنم اووو  إنّ اووو  وولم ال ع بلوولأ   اللوو  لوو  ال دووفا ل

ال ف وم ظالة ا ن ال و عىلأ ظلأي ل كفي ط ام ظلا  ال ىفا الك ىوىولأ ظالك للأ لهولم ال ع بلولأ لكوفامته 

موط للته الهومتظ و  ظللته الهىوفم ظ ع لالك  ب لىا طت وولأ الكرو  ت الكو  الكنوتن مو و  ععوم طت وو  

ال  وللأ ةفف تكعوم م  ا للأ  [ او  إنّ 3،33اةلاكتظن  -ة     ل ع لخلأ ل وللأ تمايلان اةلاكتظن

 ،ع لو لع الخء   ن ظال فاب الدوىنلأالكع لو لع الأا  لأ اللت لأ ال كعمبه اةلاكتظا ن ظرللر للم  الك

موف  عةت وولأ لىكع لوو لوع  ولم  -ظلرتي بتاةلأ  لم الكمايلان عتةه ب ارثت تومم رو ل     تتتي

اكتظاووولأ الكوو   تعووتف عدووفتم ل لووم الأا  وولأ عفةوو طلأ اةووكع  ا لوومب لوو  لعوو بلان  ووتظباات اةل

[ 32مف  أظ لع بلان ال خ ا ال كفامش  اتو  ظالك    الل  رك عكه  ع لااو الآتو  –ع ع بلان   تتتي 

:-  

j
j

ijij
j

j

core
)]Kj2(H[               i=1,2,3…,q       ….(3-3) 

 

coreH : ال الت اله لىكفا  ةلاكتظن ظاام   ك ت  م  لخ ا اللفاهل 

   j J تا لو الكل مت الافلفل  الل تج ل  الكل مت عو  اةلاكتظا نل : 

  jK لكج ل  تولوت اةكنماا اةلاكتظا ن: تا لو الكن با اللي  ل 

  q   ت ثو لمب المظاا الأة س الكا ما م ال افالأ لىلتانل :  

 

 

ل ولرفته آايو ً  ا ، ظ  او  رك عولأ ال ع بلولأعه لىكفاوولأ موف ( 3-3الةوتف الأ  وت لو  ال ع بلولأ  ظ عتف

  -[:32  عدورم أرثت ل فلولأ ظ   فلاً ظر    وت 


j

jijif 
                     i=1,2,3…,q               ....(39-3)  

موف  لاعوم للو  لو  أتنو م أةوىفب لو   –ظاكا اك ا  ل  او لخ فللأ لعو بلان  و تتتي               

لو  الومالان n إنّ ال   ع ن ةفف تنمأ ع اكتاح لخ فلم تخ ولولأ لعمب  عتف ع لكوت ن ن ال كك لولأ إ  

( لكع انولأ iterative methodلم ا خ ب اوم  م مم لهولم الومالان عفةو طلأ اةوكع  ا طت ووم تاتات ولأ 

ظتع ب  لم الةت ولأ لمه لوتان إلوا أن تاوفن الوووم ال كك لوولأ لىومالكو  لكة عوولأ توت نو   ظع  وت الماولأ 

ً ال ت فب عه ( ظ  Self-Consistent      لهلا ال نت لتموت  ولم الةت وولأ ع ل خو ا ال كفاموش  اتوو 

field Method ظل  ال لااظ أنّ ةتللأ الفبفا إلوا ال وو ال كفاموش  اتوو ً  عك وم لىوا الايكوو ت )

مت ا ر ن ايكو تا  لفمو ً متنّ الكفامش ةفف   وم  عدوفته ةوت علأ ظتع و  ععوم  الماوش لىماللأ الاعكمائولأ
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 [ل3،33ت بظتتو  أظ للا  بظتان موط لتظ

 

مف  لهو  تةنووو ن ظاةوعلأ ال وم  ل عتمولأ الاثووت لو  ال عىفلو ن  –إنّ طت ولأ   تتتي 

مو  طت وولأ  الة اولأ الاىوولأ الكو  ادوىل  لىوهو  ظر    ف لنو  م  اليدو الث ل ، ظلىا الت م لو  أنّ 

أ  ىوت ت  لو ً أي اوفم لو  مف     أمضوو لو  الة اولأ الاىوولأ مو  طت وولأ  و تتتي الكو   –  تتتي 

أافام الكتاعط او  إنّ الكتاعط ال ف فب م  ا لولأ النوتم ال كعو رل لى وماتان ال رىوولأ لا  وءاا له ولاً 

 ً لع الووم الكخت نوولأ  م  الةت وكو  ل    ابي إلا ز  به ا نلأ الخةو للم لفازالأ الووم ال   فعلأ ا ت  

 ل[33ال و ةلأ 

 

 

 

 رات الذرية للأنظمة المغلقة القشور الذرية : طريقة المزيج الخطي للمدا1-5

Linear Combination of Atomic Orbitals for  Closed Shell System 

(LCAO) 

إنّ لنمأ   ع ال  لان  ف ظاام ل  ال ن بس الةنوعولأ ظالتئو ولأ الك  تخضوع لهو  الول م 

ثوت ا الافن ظام الك م ال وا اور الا   لىوه  ع مكتاضم أام إ ا ر ن لم ل  ا لك ن أظ اراليوء  ئولأ م   ل

متنّ  ل لر للاالأ عو   لم ال  لان ع و  إال  لف اةكةعل  ظبف  لم  ،ل  ال  لان ال  ك ىلأ لل  م ل 

يل ال و لان ت  ضوو ً، مووتنَّ الخ وع الخةوو  لهو   عةوو  ا لولأ  م ومه ل ك ىوولأ لوليل الل وو م ظتخضوع لوول

الوفااو  ال وومه لىل  م ظلع اةكع  ا أةىفب تا عم ال ماتان الخء  ولأ اتب اللوفاه ع ل وماتان اللت ولأ 

أي ع ةلا ن تترووت لوماتان  ء  وولأ توت نوولأ لو    وع ال وماتان اللت ولأ ال ك تروءه اوتب اللف و ن 

ن   وع ( ظ لور ع ةوكع  ا لعو للاLCAOال خكىيلأ ل  طت ش الخ ع الخة  للاظتعكو لان اللت ولأ  

لات ثووو  (6-3ظلأنّ اةلاكتظاوو ن  وو    ووو  ن  وووت ا عىوولأ لىك وو  ء ظلووللر مووتنّ ال ع بلوولأ   ،لل ةوونلأ

الكتتوت الفاوم للإلاكتظا ن ظ ةوكم بو  لأ باللأ ال ف لأ لىل  م ر ت  ب ية  لهلم المظاا ظر    وت  

 33: ]- 

 cccc  ......332211                            ….(33-3) 

 أظ 

     






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q
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1

                                              ….(32-3) 

   لمب  الأظتعك لان اللت لأ أظ لو    qت ثو الأظتعك لان اللت لأ ال  كخمللأ ظ إ  إنّ  
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لع للان الأظتعك لان اللت م ظعللر   cم  او  ت ثو  (basis functions)   ا ع لمظاا الأة س 

رماللأ لكروته أظ باللأ تخ ولولأ ة خ ب أظطوو او ولأ لىة اولأ لو  يولاا ترووت او ولأ  ψةوع أن ا كع و ا ك

 .  [ 31 لم ال ع للان 

إنّ بالأ اك ئج الةتائش الخ بلأ عمتاةلأ الكتروت اةلاكتظا  تعك م ظعااو أة ة  لىوا 

كي ظن أ ض  مو  لومب لمب المظاا الأة س الك  تكض له  ل ىولأ الخ ع الخة   وت أنّ  لم الةتائش ت

المظاا الأة س أظ الاظتعك لان اللت لأ اال  كع ىلأ ظ  ا  تو و ه  لىوا لولا  لخو لوع أة ةووم ظر و  

 -[ :32[  وت 

للخ فلوولأ الوومظاا الأةوو س ال دوورته: ظتاوو و رووو ال ووماتان اللت وولأ ال افاوولأ لىوولتان ظعضوو له  3

 ال ماتان اللت لأ الكا ما لأ لاو  ته م  الل  مل

مظاا الأة س ال  كمه: ظتا و رو ال ماتان اللت ولأ ال افاولأ لىولتان ع ةضو ملأ إلوا أي للخ فللأ ال2

 لمب ل ا  لىمظاا اللت لأ ظال  كمه ي تإ ال ماتان اللت لأ ةلاكتظا ن الكا مال

للخ فللأ المظاا الأة س الكا ما لأ: ظتا و موط ال ماتان اللت لأ ال كض للأ إلاكتظا ن الكاو ما مو  1

 رو  ته لىل  مل

 -ععم إبي ا بورلأ الات  ب الخة  ل ظتعك لان اللت لأ لىا اومظب لعو بلان  و تتتيظ

( ةوفف اوك ا  لو  بوو  لأ لع بلولأ الة اولأ اةلاكتظاوولأ لىل و م ر و  موو  3-3موف  ظال ك ثىولأ عو لتام  

  -[:4الااو الأت  

       
 




v v
v

core

vve
)]v/(

2

1
)/v[(pp

2

1
HpE           ...(31-3) 

تخضوع ل دفا لىا أظطو او وم لىة اولأ ةوفف ي اظلع تروت اوم لع للان الخ ع لرت

( إلا ا ت لأ الكر  ت الولي للوم تةنوووم  عةو  لخ فلولأ لو  ال عو بلان 31-3ال ع بللأ ال لرفته آاي ً 

ظالك  تعم الأة س  (Roothaan Hall-equation)  ا –الآاولأ الك  تعتف الآن ع ع بلان تظل ن 

 خو ا الوو ئم للاتوم ل ظتعكو لان الخء  ووم ال افاولأ لأ ىت ال   ع ن الل ت لأ الك  تعك م لىا طتة ال

 -[ :39،32ع لات  ب الخة  ل ظتعك لان اللت لأ ظ   ا  رك عكه  لىا الااو الأت    

 
v

iviv cSF 0)(                                                   …(35-3) 

 -ااو:  ثو تا لو الكمايو اللي   الل  تعت يم ع ل vSاو  إنّ 

 

   dS vv

*
                                                            ....(34-3) 

 -او  أن:

dr  d d Sin 2= r d  
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     ظ Fμν    لل بت لديفملأ مف  الك  تعتف ر لات   39،32[: 

])/(2/1)/[( 
 

 core

v HF         …. )36-3    

coreH  بت له لىكفاولأ اةلاكتظن الفاام ظت ثو ر    وت :   لديفملأ العل- 

 
A Aj

A
j

core

r

Z
H

2

2

1
                                             ….(37-3) 

( تا للان الكل مت اةلاكتظا  36-3م  ال ع بللأ ( )ظت ثو الا ولأ عو  الوفةو  

ن الثل ئوووولأ اةلاكوووتظن  ظتعةوووا الكووو  تعك وووم لىوووا إاووومالو ن إلاكوووتظاو  ظعوووللر ت ووو ا الكاووو للا

 -[:8،39ع لااو 

  21

*1* )2()2())(1()1()/(
12

  ddv
rv                        ....(38-3) 

الولي  عوتف ع دويفملأ   ( الكا للان الثل ئولأ اةلاكتظن لضتظعم ع ل وومات 36-3ظم  ال ع بللأ  

 -[:8،39الاث ملأ ظتعةا ع لعلاام  


occ

i

ii cc  *2
                                                     .…(33-3)     

م  ال ع بللأ ال و عولأ  2(  ا و موط ال ماتان ال  ىفسه ظالع لو إنّ ال  بو الخ ع   

  اوت إلا أن  ل لر إلاكتظاو  م  رو لمات ل ا  لأ ال رىولأ الوافتل

 Basis Functions Representation: تمثيل الدوال الأساس   1-6

مف  تفمت بظالاً لف ولأ لمب لأ تاكت لىا  ووه  ماظا لمب لأ ل    –طت ولأ   تتتي  إنّ 

 خعىه   وت لل ةنلأ لىعم م ل  الكةنووو ن الن ووةلأ ظلهولا ال ونت اهوتن ال   ولأ إلوا اةوكع  ا بظاا 

[ اووو    اللوو  تو وووم الوومظاا 4لف وووم لهوو  بووول ت ىوىوولأ ظتاووفن ليووومه لأ ىووت الكةنوووو ن الل ت وولأ 

  ت كع و عدفته ظاةعلأ ظعااو أة ةو  مو  ا و ع ن الخء  و ن أظ ال وفاب الدوىنلأ إلوا الأة س الك

 -[:32،35افلو   

 

 Slater – Type Orbitals(STO): المدارات السليترية النوع              1-6-1

  كىوور  وولا اللووفم لوو  الوومظاا بووورلأ ل لوولأ تكاووفن لوو   ووءس اةووتي لك ثووو ع لدووورلأ 

exp(-ξr) ظلضتظعلأ ع لوفه x,y,z  أظr   ظر    وف ال و ا لوع  ته الهوومتظ و  لوع الضوتب عث عوت

 -لع  ته لل ةت ظ ءس زاظي  لكدنق له  بورم ل لم ر   م  الااو الأت :

      ),()(),,(  lmnnlm rRr                                 ....(29-3) 

    ألماب الام الأة ةولأل m,l,nاو  إنّ 
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 [: 32،35للام عدورلأ ارثت تيدولاً ع لااو ظ  الل  رك علأ ال ع بللأ أ

   ),()exp(),,( 1  lm

n

nnlm rrNr  
              ….(23-3) 

 -[ :35 ف ل عت ال ع  ته ظ عةا ع لدورلأ   nNاو  إنّ 

 

 
!)2(

)2( 2

1

n
N

n

n






                                                       ….(22-3) 

 -[ :34لعلاالأ أل ّ الخءس الءاظي  مو ثو ع  

(cos)]
)!(4

)!)(12(
[)1(),( 2

1
m

l

m

lm p
ml

mll







 eim             ....(21-3) 

 m  

                                                                  m = 0,1,2,       لل  ( 3-25 ) 

         

                                                                                                       .( 3-24 ) 

   w = Cos او  إنّ 

 

 Gaussian –Type Orbitals (GTO): المدارات الكاوسية     1-6-2

  ثو  لا اللفم ل  المظاا الايكو ت الث ا  لفبف المظاا الأة س ظ خكىف  ولا اللوفم  

ظلىووا  )2rα-exp( ثووو ع لاوواو لوو  ال ووماتان ال ووىوكت لأ اللووفم موو  بووورلأ الخووءس الوةووتي الوولي  ك

الت م ل  أن  لم المظاا اععم ل  ال ووولأ ل  ال ماتان ال ىوكت م م  ت ثوو ال ماتان اللت لأ ألا إاهو  

ت كوو ز ع ووهفللأ لا لىكهوو  موو  ال  وو ع ن الخء  ووولأ أظ ا وو ع ن ال ووفاب الدووىنلأ ،ظاووم تووم رك عوولأ عووتالج 

لىا طت ولأ ال   ع ن الأظلولأ لرتي بتاةولأ  لكةفته ت كع و لثو  لا اللفم ل  المظاا ظع لالك  ب

 [ل4،36ععا الخء   ن الن وةلأ  
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[ ل  بتاةلأ لمب رنووت لو  37  (R.Pariser and R.G.Parr)ت ا   3341م  ل م 

اةووكع  ا أةووىفب  عفةوو طلأ  πالخووفاو اليوء  ئووولأ الاة ةوووم لىخء  وو ن ال ىوووولأ ةلاكتظاوو ن اووفم  

ال عك م لىا طت ولأ ال خ ا الو ئم للاتم لع إبي ا ععا  (LCAO)الات  ب الخة  لى ماتان اللت لأ 

الكوت نوو ن  وونم الكخت نووولأ، اووو  ل وومنّ  وولم الةت ووولأ ر ووو ظةووط عووو  طت ووولأ ال  وو ع ن الأظلووولأ 

كي لووو عووو  ، ظطت ووولأ  واووو الكوو  لا تكع لووو لووع أي اووفم لوو  أاووفام ال πللإلاكتظاوو ن لوو  اووفم 

 اةلاكتظا نل

[ المتاةو ن الخ بولأ J.A.Pople and G.A.Segal  )38طوفت   3364ظمو  لو م 

ع لكتروت اةلاكتظا  ع ةوكع  لهم أةوىفب الكوت نو ن  ونم الكخت نوولأ ع لالك و ب لىوا طت وولأ اة  و ا 

موف   –لهو تتتي الك م لىكمايو الكي ضى  لةت ولأ الات  ب الخة  لى ماتان اللت لأ لى خ ا الو ئم للاتوم 

(CNDO-LCAO-SCF)  لنعا الخء   ن الثل ئولأ اللته أظ ال كعمبه اللتان ظلوع أ وتاس لفازاولأ

لىلك ئج لع الووم ال   فعلأ لليل الخء  و ن عةت وولأ ال  و ع ن الأظلوولأ ظ وما أنّ  ولم الةت وولأ تعةو  

أظ  4CHلثوو ال وثو ن  اك ئخ ً لل ةنلأً توت ن ً ألّ  مو  ا لولأ تةنووش  ولم الل ت ولأ لىوا ععوا الخء  و ن

 متنّ اللك ئج تافن  وت لكفامولأ لع الووم الع ىولأل 6H2Cالا ث ن 

( لوووع لخ فلووولأ أيوووت  لووو  النووو اثو  J.A.Popleتوووومم  الن اووو    3367ظمووو  لووو م 

 D.L.Beveridge & P.A.Dobosh  )33 عوةوىفب  م وم لى يو  وم  ونم الكخت نوولأ ع لالك و ب ]

( لمتاةوولأ لووءم للوو ئ  الوةووت ظطووفا INDOيو الكي ضووى   لىووا طت ووولأ اة  وو ا ال كفةووط لىكووما

 3NOظللال  أظر وم اللكتظ و   3CHظ ء  لأ الالوو  3NHالآبته لنعا الخء   ن لثو الألفاو  

ظلىووا الووت م لوو  أن تووولوت ال ترووء الفااووم روو ن اىووولا
 ًً
لىووا ععووا ال  وو ع ن إلا أنّ  وولم الةت ووولأ  

 أظ ال  لان ال ليتبه لنعا الخء   ن الدروتهلتوملت عفبف لهم لة ا ن ال  لان الثلالولأ 

[ ظلأظا R.A.Evarestov and V.A.Lovchikov  )29توومم   3377ظمو  لو م 

لته عمتاةلأ الكتروت ال ءل  لى فاب الدىنلأ ظال ك ثىلأ عنىفته مىفت م الىوثوفم ظعىفته ال  س عفة طلأ 

( LUCالفاووومه الانووووته   ( لخىوووولأCNDOاةوووكع  ا أةوووىفب اة  ووو ا الكووو م لىكووومايو الكي ضوووى   

موف  ظتضو   الن و  إ وتاس لفازاولأ لىوووم  –ظع لالك  ب لىوا طت وولأ ال خو ا الوو ئم للاتوم لهو تتتي 

( J.A. Popleاللاتولأ الك  تم ال دفا لىوه  عفةو طلأ اةوكع  ا ععوا الوووم الكخت نوولأ ال كوومم عهو   

خت نووولأ الخ بوولأ ع لخء  وو ن ( ظالووووم الكCNDOأللوو س بتاةووكم لىخء  وو ن ع لالك وو ب لىووا أةووىفب  

ع لالك وو ب لىووا طت ووولأ ال  وو ع ن الأظلووولأ، ظاووم ر اووت اللكوو ئج  وونم لولعوولأ لاووو لوو   عىووفتت  ال وو س 

ظمىفت م الىوثوفم ظر ا   عكومان أنّ ال نت م  لمم بام اللك ئج  عفب إلا أ  ولأ إ وتاس ت وف ت لىعفالوو 

 لأ ال فاب الدىنلألالكخت نولأ ال  كع ىلأ لىخءئو ن أظ اللتان م  ا للأ بتاة
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[ أظا ل  ألووا الضوفس لىوا بتاةولأ الكترووت A.Svane  )23ر ن   3387ظم  ل م 

مووف  للووم بتاةووكلأ لنىووفته  –ال ءلوو  لى ووفاب الكوو  لهوو  لوومب  تي رنوووت ع ةووكع  ا طت ووولأ  وو تتتي 

 ال وىافن ظالختل اوفم ظالودم ت لع أيلم عل ت الالكنو ت توت وت الىوت ال كخ وم ظالكوولوتان الل ونولأ

للم الكع لو لع ال الت اله لىكفا  ظام   سن اللكو ئج لو تعولأ إلوا ععوا الةتائوش الل ت ولأ الأيوت  

لو   4ل3ألّ  للم لفازاكوم لىلكو ئج الكو  ادوو لىوهو  لوع الوووم الكخت نوولأ ر اوت اللكو ئج ارنوت ع وومات 

 وت الالكنو ت اللك ئج الكخت نولأ ظألء  ال نت م   لر إلا تد و  ن الكتاعط الك   خت أن تايل عل

 ع لل نلأ إلا ال فاب الدىنلأل

( Bergen-X.H.Chen, W.Ranke and E.Schroderت او    3339ظمو  لو م 

[ ل  إر  ا بوفته الكترووت ال ءلو  عمتاةولأ ل ىوولأ لنىوفته لو  الختلو اوفم أةوةفااولأ الاواو 22 

ةوكع  لهم مفلوت( ظعفةو طلأ ا-ألاكوتظن396-39عفة طلأ ت ىوط إ ع م مفتفا  عة الأ  تكوتاظح عوو   

ل خةوط طووف الاانعو   ت الووفا لو  ا و ب ععوا لوو  اوو ط الكلو ات مو  مضوو س لكخوم ال ف ولأ ظاووم 

  سن  اللك ئج لة عولأ لنعا الووم ال   فعلأ عةتة ا ت لأ ظل ىولأ لخكىيلأ، ظلو  الخوم ت ع لولرت أن 

 كع واةكع  ا طت ووم الأ وعلأ ال وولولأ ل عتمولأ الكترووت ال ءلو  لأاوفام رثووته لو  النىوفتان اوم اةو

 ل[21،25،24،26عاثته لهلا الرتي  

[ الكترووت C.Cunha, S.Canuto and A.Fazzio  )27بتس   3331ظمو  لو م 

( ظال ك ثىولأ ع لختلوو اوفم ظال وىوافن ظال وو س ظععووم IVال ءلو  لوونعا ال وفاب  وونم ال فبوىلأ اووفم  

لك و ب لىوا طت وولأ موف  ظع لا –تاف نه  ع للكتظ و  تم اةكع  ا طت ولأ ال   ع ن الأظلولأ له تتتي 

( لعمب لو  الخء  و ن تضو له  ال فب وو GTOالات  ب الخة  لى ماتان اللت لأ لمظاا ر ظةولأ اللفم  

 دوونق  2N( ظموو  ا لوولأ اةووكع  ا clusters model )12H4NX  X=c, Si, Ge  العلوووفبي

ع وتللأ ال دوفا لىوا الكفاموش الولات   ( ظالكو زن الةت وولأ18H6X2N  X=c, Si, Geالكترووت 

( للوم بتاةوكه   S.A.Kajihar & Ahtonelliك ئج  ومه ظلكة عولأ لوع اللكو ئج الكو  توومم عهو   ظعل

إلا ال فاب  نم ال فبوىلأ ظللوم تةنووه و  لوليل الةت وولأ ظلاو  لخىوولأ  Nلكولوت إض ملأ الافائت افم 

  تهل  65الفامه الانوته الك  ت كفي لىا 

[ عمتاةوولأ C.Nirmala Louis and K.Iyakutti  )28تووومم   2992ظموو  لوو م 

ً  ليدىلأ ل  تولوت الضرط لىا ععا الخفاو اليوء  ئولأ ال ك ثىلأ عكفز ع الاو للأ اةلاكتظاوولأ لاوو

ل  عىفتت  أ فب م التعوم فم ظأ فب م النفت ةوفم لع بتاةلأ لكولوت الضرط لىا رث ملأ ال  للأ مو  ا لولأ 

ىفتتو  لىا الكفال  ع ةض ملأ ( لىنMbar 347ل3،  228ل3الاتءان ظم  ا للأ ز  به الضرط ع ومات 

إلا بتاةكه   لىة الأ الاىولأ لىل  م ل  يلاا إ تاس التةفم النو اولأ عو  الة اولأ رمالولأ لى خوم ظبوفلاً 

إلا ا للأ الاتءان ظام   سن اكو ئج  ولا الن و  لة عوولأ لىوووم الع ىوولأ الكو  ت وت ال و تاولأ لعهو  ظلو  

تان الضرط لىا الخفاو الكترونولأ  لىنىوفتان اوم الخم ت ع للرت أن الن ف  ال لدتملأ لمتاةلأ تولو



 
 

 [ل23،19،13،12ا لت ا ك  م العم م ل  الن اثو  م  ظاكل  ال  ضت  

 

 

 Objective of Study: الهدف من البحث   1-8

( ع لالك  ب لىا الةتائش SCF همف الن   إلا تةنوش طت ولأ ال خ ا ال كفامش  اتو ً  

( عووملاً لوو  طت ووولأ INDOلأ اة  وو ا ال كفةووط لىكوومايو الكي ضووى    وونم الكخت نووولأ ظال ك ثىوولأ عةت ووو

( لرووتي بتاةوولأ الكتروووت ال ءلوو  لنىووفته الختلوو اوفم CNDOاة  وو ا الكوو م لىكوومايو الكي ضووى   

ظلعتموولأ الةت ووولأ الكوو   ووكم موهوو  تفز ووع اةلاكتظاوو ن لىووا  وولم ال ووءم الوولي   وومب عمت وولأ رنوووته 

( لىنىوفته Microscopicتاةلأ ععا الخفاو ال خهت ولأ  يد ئص ال فاب الدىنلأ ع ةض ملأ إلا ب

  ظ هومف إلوا ، ر و( لهو Macroscopicظالاةكي به ل  إلا اولأ ت ف ت   ل عتملأ الخفاو العو اووم  

بتاةلأ لم  تولت الخوفاو اليوء  ئوولأ لىنىوفته ع ة هو ب ال  وىط لىوهو  ظل و لك  الاونل ظال و ت ل و  

، لثوو اةوكخمام  ولا اللوفم لو  النىوفتان الكةنوو ن الدل لولأ  ولأ رنوتم م   كىام  لا ال خ ا ل  أ 

ع ةض ملأ إلا أ  وولأ لعتمولأ توولوت الاايخو تان أظ لف و ن  ،بىلأ ر خ  ن لىضرفط الع لولأ نلأ ال ف

 لو ال فاب  نلأ ال فبىلأ م  تدلوعه ظالك  تمي [33ىا ا ىت الأ هءه اةلاكتظاولأ الدمللأ ل
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 الفصــل الثانــي
 

 Theoretical Aspects المفاهيم النظرية
 

 Semiempirical Methods : الطرائق شبه التجريبية2-9
 

تتضمن هذه  لطرالقذا لعذتلممف هيذمهظر ة اشذب ه ذمى ب مطذم لطمضذمهظن لطتذا تلمذ  ى ذم 

تلممف ( هع مدخمف ىلض لطتقاشبمت للأعمعظب طغاض لعذAb – initio Methodsلطرالقا للأوطظب )

لطجزشئذمت لطلضذةشب ولطضوضذةشب لطملقذ و  [هه  لطرالقا فا لطتلمه  هع للأة مذب لطملقذ و ولطيبظذاو 

أو لطتذذذذا ط ذذذذم  ذذذذبمق     (point defect)لطبلذذذذةالت لطتذذذذا ت تذذذذةق ولذذذذم وظذذذذة  ةقرظذذذذب

 [.33طل صةف ولم ةتمقج ىأق  ج   وخرأ همين ] ] (superlattices)عةىا

 

لحل م مطم لطنتذمقج لطلملظذب أو لطمللةهذمت لطمذأخةنو هذن تستن  هه  لطرالقا فا ىلض ها

لطتا تةفا لط لةف طيثظا هن لطم مك  لط معةىظب لإشجمد قظر ىلذض  'لط العمت لطن اشب ومطظب لطمستةى

لطتيذذمهضت هذذع مهمذذمف ىلذذض هذذن تيذذمهضت لطتنذذمفا نلت لطقذذظر لطةلبئذذب طتسذذ ظ  لط سذذمىمت لطن اشذذب 

طخرذذا طلمذذ لالت لطهاشذذب هذذع لقذذ  وذذ د هميذذن هذذن لطذذ ولف للأعذذم  وىملاوتمذمد ولذذم باشقذذب للات ذذمد ل

لطميةةذذب لإطيتاوةذذمت لطتيذذمفه وجلل ذذم قمىلذذب طلتربظذذا هذذع للأة مذذب لطملقذذ و  حظذذ  تلتمذذ  ل لذذ  هذذه  

 ZDO  (Zeroلطرالقا ولم فيذاو مهمذمف لطتذ لخ  ىذظن للاواىتذملات لطهاشذب أو هذم شسذمم ىتقاشذ  

Differential Overlap  ولطذذهق تقذذ ) ( ى ذذمPople  وهجمةوتذذ ) وهذذا تتسذذتلم  لصو ىصذذةاو

اوتظنظب ط العب لطل ش  هن للأة مب ولاعتخضص لطخةلص لطيظزشمقظب ولطيظمظمقظب طلن م  وفا حسمىمت 

لطذهق شتلدذ ا لطنمذةنلأ للأكثذا  (periodic models)لطمةلد لطصلب  وىملاوتمذمد ولذم لطمةدشذ  لطذ واق 

[ وهن لىاز هه  لطرالقا لطمستلملب ط ه  للأ الض هذا 33 2، 3لعتلمملاً طةصف لطمةلد لطصلبب ]

:- 

 Complet neglect of differentialلطتيمضذلا باشقذب للإهمذمف لطتذم  طلتذ لخ  

overlap (CNDO)       لطتيمضذذلا باشقذذب للإهمذذمف لطمتةعذذا طلتذذ لخIntermediate  

neglect of differential overlap (INDO) طثنذذمقا لطذذهاو طلتذذ لخ    باشقذذب للإهمذذمف ل

 Neglect of Diatomic differential overlap (NDDO)   [،1 ،2.]لطتيمضلا 

 

 : باشقب للإهممف لطتم  طلت لخ  لطتيمضلا  2-2

Complete Neglect of Differential Overlap (CNDO)  
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 فةك لطملتم و ولم أعلة  للات مد لطخرا طلمذ لالت لطهاشذب –تتضمن باشقب هماتاق 

و دلً كبظالً هن تيمهضت لطتنذمفا للإطيتاوةذا لطتذا تمتذمز ىصذغا قظمت ذم ولقتالى ذم هذن لطصذيا ولطتذا 

كمةت تمث  لطلمقا للأعمعا لأ لذ  لطرالقذا لطمسذتلملب فذا دالعذب لطتاكظذ  للإطيتاوةذا همذم دوذم 

تضذمن م باشقذب و دلً هن لطبمحثظن مطم تق شر لطل ش  هن لطمقتاحذمت طترذةشا لطميذمهظر للأعمعذظب لطتذا ت

فةك وىملاعتيمدو هذن فيذاو مهمذمف لطتذ لخ  ىذظن للاواىتذملات لطهاشذب طذبلض هذن قذظر هذه   –هماتاق 

  -[:2، 1،لطتيمهضت لطتا  تر لطتلبظا ون م ىةعمبب لعتلممف لطرالقا  ب _لطتجاشبظب وكمم شأتا ]

)|()|(  v                               ….)،-2) 

 ((Kronecker deltaها دطتم كاوةيا ijوّ حظ  م 

 -( فتصبح ىمط ي  :3،-،أهّم ىمطنسبب مطم تيمهضت لطت لخ  لطتا وباةم ون م ىمطملمدطب ) 

       vvS  
                 ….)2-2) 

 -همف عتصبح: –وتبلمً مطم هه  لطتقاشبمت فإوّ هلمدلات اوثمو 

        
v

iiviv ccF  
                                             ….(3-2) 

حظذذ  ش  ذذا هذذن هجمةوذذب لطملذذمدلات أو هصذذيةفب لطةحذذ و قذذ  لعذذتلملت ىذذ لاً هذذن هصذذيةفب 

 لطت لخ .

 -[:2،فةك لطتا تمث  ىمط ي  ] –أهم ىمطنسبب مطم هصيةفب هماتاق 

     
 

  )]|(
2

1
)|[( vvHF vv            ….(4-2) 

 -دخمف لطتقاشبمت لطسمىقب فإةّ م عةف تصبح ىمط ي :وىل  م

    


  )|(
2

1
)|(HF            ….(3-2) 

   Aولم لطهاو      حظ  موّ       

             ولم لطهاوB 

  )|(
2

1
vvHF vvv                                                     ….(6-2) 

   ν حظ  موّ          

موّ هذذه  لطراشقذذب لوتمذذ ت أعذذلة  لطتلمهذذ  هذذع مطيتاوةذذمت لطتيذذمفه فقذذا ولوتبذذات أوّ 

لطق ةا لط لخلظب طلذهالت هذا جذزن هذن لطقلذ  لطصذل  طغذاض تسذ ظ  لط سذمىمت لطمسذتلملب وى ذي  
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طغاض تمثظ  هلذ ف لطتنذمفا ىذظن  مطيتذاوةظن  (CNDO) كبظا  وق  جمنت لطياضظب للأوطم طراشقب 

 -[:2،وكمم شأتا ] Bولطثمةا ولم لطهاو   A أح همم ولم لطهاو 

( |) = γAB                                                                 ….(7-2) 

    Aولم لطهاو  حظ  موّ     

                        ولم لطهاوB 

 -[:2،ووفقمً مطم ههل لطتقاش  فإوّ لطملمدطب طمصيةفب فةك عةف تصبح]

 
B

AAABBBHF  
2

1
                           ….(8-2) 

 BB                                                                   ….(9-2) 

  Bتمث  لطيثمفب لطيلظب طلإطيتاوةمت ولم لطهاو    BBحظ  مو   

 ABvvv HF 
2

1
                                                     ….(،1-2) 

 Aولم لطهاو  حظ  أو    

             ν  ولم لطهاوB 

 one– ( ى لاطب تأثظا لطماكز لطةلحذ          )8-2فا لطملمدطب ) Hوون  لطتلبظا ون 

center( ولطماكزشن )two – center[2،( فإوّ لطملمدطب عةف تلرم ىمطصظغب:]- 





BA

ABVUH                                             ….(،،-2) 

 حظ  موّ 

              ولم لطهاوA 

AB                                  V   هة لطج   لطنمتج هن لطتيمو  ىظن مطيتاوةذمت لطتيذمفه فذا لطذهاوA    هذع قلذ

 .Bلطهاو 

ت لطهاشذب ىذظن لطذهالت لطمختليذب لطتذا تتلذ ا ولأهمظب هلافب هق لا لطت لخ  ىظن للأواىتملا

لطمقظم  للأعمعا طمق لا لطتالىا ىظن لطهالت أو لطجزشئمت لطميةةب طلممدو لطصلبب تق هت هه  لطن اشب 

ىمفتالض م أو قمىلظب لطتالىا ىظن لطذهالت تذزدلد هذع زشذمدو هقذ لا لطتذ لخ  ىذظن للاواىتذملات ووبذات 

 -ون م ىمم شأتا:

vv SH
AB 


 
                                             ….(،2-2) 
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     )(
2

1 o

B

o

AAB                                                    ….(،3-2) 

-2( ىمطملمدطذب )1،-2( وفذا لطملمدطذب )،،-2( ىمطملمدطذب )8-2وىل  تلةشض فذا لطملمدطذب )

 -[:34( شنتج ]2،





BA

ABABBBAAAA VPPPUF )()
2

1
(       ….(،4-2) 

ABvvABv PSF  




2

1
                                           ….(،3-2) 

   حظ  أو     

ى لاطذذذذذب ج ذذذذذ  لطتذذذذذأشن وللأطيذذذذذب للإطيتاوةظذذذذذب تنذذذذذتج   Uوونذذذذذ  لطتلبظذذذذذا وذذذذذن قظمذذذذذب  

 -[:34 2،لطملمدطب]

AAAZUAI  )
2

1
()(

2

1
                      ….(،6-2) 

 -[:34( ىمط ي  ]3،-2( و )4،-2تصبح لطملمدطب )ف





BA

ABBBBAAAAA ZPPZPAIF  )()]1(
2

1
)[()(

2

1
       ….(،7-2) 

ABvvABv PSF  




2

1
                                          ….(،8-2) 

                                                                  -حظ  أو :

                                                           VAB= zBγAB 

لطتجاشب  تتمظذز وذن لطرالقذا لطخمصذب ى العذب لطتاكظذ  -هع هضح ب أو لطرالقا  ب 

للإطيتاوةذذا ىإهيمةظذذب مضذذمفب لطتصذذ ظ مت لطنسذذبظب مطذذا لط سذذمىمت ىةعذذمبب لعذذتلممف لطقذذظر لطنسذذبظب 

ABطللةله  لطتجاشبظب ولطمتمثلب ىقظر 
ο

β   )+A½ (I وو مجالن أق تغظظا طلملذمدلات للأصذلظب  وى 

حظذذ  موّ هذذه  للإهيمةظذذب ت  ذذا للاخذذتضف ىذذظن لط سذذمىمت لطنسذذبظب و ظذذا لطنسذذبظب طمصذذيةفب لطقلذذ  

 [33وهصيةفب فةك هن خضف لطلةله  لطتجاشبظب لطمستلملب فا حسمى م ]

 : طريقة الإهمال المتوسط للتداخل التفاضلي2-3

Intermediate Neglect of Differential Overlap (INDO  (  

موّ باشقب للإهممف لطتم  طلت لخ  لطتيمضلا طر تأخه ىن ا للاوتبذما أق ةذةم هذن لطتذ لخ  

للاواىتمطا ولم لطهاو لطةلح و وطل  ههل هة لطسب  للأعمعا طل   تمين هه  لطراشقذب هذن لطتمظظذز أو 
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 ةظب.لطيص  ىظن لط ملات للإطيتاوةظب لطتا ط م ةيس لط ظأو للإطيتاو

وون  للأخه ىن ا للاوتبما تأثظا لطياضظمت لطتا تق هت ى م هه  لطراشقب ولم هصيةفب 

  -[:9،(عةف تصبح ىمط ي  ]4-2فةك فإوّ لطملمدطب اقر )
 

 





 
BA

ABBBB ZPPUF ))())]|(5.0)|(([    ….(،9-2) 

)]|(5.0)|(5.1[ vvvvPF vv                                ….(21-2) 

 Aاو ولم لطه    حظ  موّ     

 ABv

o

B

o

Av PSF  
2

1
)(

2

1


                     ….(2،-2)  

   Aولم لطهاو  حظ  موّ:       

                   ولم لطهاوB 

( INDOموّ تأثظا لطماكز لطةلح  أورم طراشقب للإهممف لطمتةعا طلتذ لخ  لطتيمضذلا )

فةطذت لطتذذا تنذذتج هذذن  -اوو  لطقمىلظذب ولذذم لطتمظظذذز ىذظن لطرمقذذمت لطتذذا تصذذ  مطذم ىضذذع وحذذ لت مطيتذذ

لخذذتضف لط ذذملات للإطيتاوةظذذب ولطتذذا تقذذةد مطذذم تاتظذذ  مطيتاوةذذا ولحذذ  كمذذم هذذة لط ذذمف ىمطنسذذبب مطذذم 

ولطتا تمثذ  لط ذملات لطمختليذب لطتاتظذ  طذهاو لطيذماىةو وى سذ    3p   1D   1sلط ملات للإطيتاوةظب 

 [.33 2،قمو و هةة  ]

 Large Unit Cell (LUC) Method : طريقة خلية الوحدة الكبيرة    2-4

تلتمذ  حسذمىمت لطتاكظذ  لط زهذا طلمذةلد لطصذذلبب ولذم وذ د هذن لطنقذمب لطمةجذةدو  فذذا 

( وتلاف لطنقمب للأكثذا أهمظذب فذا هذهل لطيضذمن ىمطنقذمب ومطظذب لطتنذم ا لطتذا k-فضمن هتج  لطمةج  )

مف  أعذذلة  خلظذذب لطةحذذ و شميذذن للاعذذتيمدو هن ذذم طت  شذذ  لطخذذةلص للأعمعذذظب طلبلذذةاو وىةعذذمبب لعذذتلم

لطيبظاو وىملاوتممد ولم فيذاو هتج ذب للاةتقذمف للأعمعذا طتيذةشن لطبلذةاو لطيبظذاو لطتذا تمتذمز ىتيذةشن 

[ هذع مورذمن تمثظذ  طلبلذةالت 33 36( ]Reduced Brillouin Zoneهنرقذب ىاطظذةو لطمصذغاو )

حجذر وحذ و لطخلظذب للاىت لقظذب هاو( هن حجر لطبلةالت لطتا ط م  Vلطتمهب وجلل م تمتل  حجر ىمق لا )

(Primitive Unit Cell (PUC)( ولطتذذا تيذةو هنرقذذب ىاطظذةو ط ذذم لكبذذا ىمقذ لا )V هذذن )هذذاو

( وهذهل شلنذا أوّ لعذتلممف أعذلة  خلظذب لطةحذ و لطيبظذاو LUCهنرقب ىاطظةو طخلظب لطةح و لطيبظذاو )

هذاو( هذن   Vبذا ىمقذ لا    ) طتمثظ  لطبلذةالت لطتمهذب قذمدا ولذم تذةفظا هللةهذمت  طمنرقذب ىاطظذةو لك

 (.PUC لطمللةهمت لطتا تنتج م هنرقب ىاطظةو طخلظب لطةح و للاىت لقظب )

    iA وطنياض أوّ هتجذ  للاةتقذمف للأعمعذا طخلظذب لطةحذ و للاىت لقظذب شلبذا ونذ  ىمطمتجذ  

 (i = 1,2,3 )  قظذب لطتذا ط ذم وطظين لطمتج  لطهق شلاف هنرقب ىاطظةو ةسذبب مطذم خلظذب لطةحذ و للاىت ل
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 طلمةلد لطصلبب لطبلةاشب  ظا لطمتنمهظب.  iB هة  iA هتج  للاةتقمف 

وون  لطتلبظا ون لطلضقب ىظن لطمتج  لطخمص ىخلظب لطةح و لطصغظاو ولطمتج  لطهق تنتج 

 -[:33ىةعمبب لطت ةش  لطخرا فإوّ لطلضقب عةف تلرم ىمط ي ]   iaون  خلظب لطةح و لطيبظاو 

ii Aa                                i = 1,2,3                 ….(22-2) 

 حظ  موّ 

  τ V =  

فذا لط ذبظيب   i bوونذ  تلاشذف هنرقذب ىاطظذةو طخلظذب لطةحذ و لطيبظذاو ىةعذمبب لطمتجذ   

 -لطمقلةىب   فإوّ وضقب لطت ةش  عةف تلرم ىمط ي :

ii Bb 1)(                                                       ….(23-2) 

( ولطذهق شضذمن لهذتضك لطبلذةاو ثمىذت LUCموّ لعتلمف أعلة  خلظ  لطةح و لطيبظذاو ) 

 بظيب كبظا ىمم فظ  لطييمشب شجل  و د كبظا هن ةقمب لطتنم ا فذا هنرقذب ىاطظذةو للأوطذم ىذمطقا  هذن 

( وهذة شسذتلم  ىيثذاو فذا k  = 0  شلاف ىتقاش  )ةقرب للأص  ط ه  لطمنرقب  حظ  موّ ههل لطتقاش

 [.37فظزشمن لط مطب لطصلبب لأورمق م تس ظضت كبظاو طراشقب لطمجمف لطمتةلفا نلتظمً ]

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 : طريقة الإهمال المتوسط للتداخل التفاضلي لخلية الوحدة الكبيرة للمواد الصلبة22-5
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LUC – INDO methods for the solid 

ا باشقب لطمجمف لطمتةلفا نلتظمً ولم لطمةلد لطصلبب وون  للأخه ىن ا للاوتبما ون  تربظ

تأثظا لطج   لط واق لطهق تت اك فظ  للإطيتاوةمت فمو لطج   لطيلا طلبلةاو ولطهق تميذن لطلذمطر ىلذة  

 -[:38هن حسمى  شميننم تمثظل  ىمطملمدطب لصتظب  ]

V(r) = Vi (r) + Ve (r)                                             ….(24-2) 

 حظ  أو: 

 i (r) V .هة لطج   لطنمتج هن تيمو  للإطيتاوةمت هع لطقلة  للأشةةظب لطمةجبب 

 e (r) V .هة لطج   لطنمتج هن لطتيمو  ىظن للإطيتاوةمت لطمةجةدو فا لطبلةاو 

ةلد لطصذذلبب عذذظتر وطغذذاض تربظذذا أعذذلة   للات ذذمد لطخرذذا طلمذذ لالت لطهاشذذب لطميةةذذب طلمذذ  

لوتممد تقاشبظن أعمعذظظن طضت ذمد لطخرذا حظذ  شتضذمن لطتقاشذ  للأوف ط لطذب هةجذب لطبلذةاو أعذلة  

وطيذ  خلظذب لطةحذ و لطيبظذاو وشميننذم لطتلبظذا ون ذم  vT-X(k,r(للات مد لطخرا طلمذ لالت لطجزشئظذب 

 -[:33ىمط ي  ]

 
),(),(  

v

vvkT TrkXaNrk
                          ….(23-2) 

وون  لعتخ ل  ة اشذب ىلذة  طةصذف دلطذب لطمةجذب لطمالفقذب طلإطيتاوةذمت ت ذت تذأثظا لطج ذ   

 -[ :39( عةف تصبح ىمطصظغب]23-2لط واق فمو لطملمدطب اقر )

 ),().exp(),( v

V

vT TrkXTikNrk                         ….(26-2) 

طذهالت خلظذب  (LCAO)وشتضمن لطتقاش  لطثمةا أعلة  للات مد لطخرا طلم لالت لطهاشذب  

 -لطةح و لطيبظاو ولطهق شلرم ىمط ي :

)(),( vq

q

qkv TrCTrkX            

 

( عذةف ة صذ  ولذم لط ذي  لطن ذذمقا 26-2( فذا لطملمدطذذب )27-2وونذ  تلذةشض لطملمدطذب )

 -[:39 8ط لطب لطمةجب طلبلةاو]

      
v q

vvqqkT TikTrCNrk ).exp()(),( 
                   ….(28-2) 

 

  (2-27.…)  
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 The Used Computer Program الحاسوبي المستخدم: البرنامج 2-2

موَّ تربظذذا بالقذذا لطمظيمةظذذ  لطيمذذا ت تذذملأ مطذذم تيمصذذظ  اشمضذذظب أو ىذذالهج حمعذذةىظب 

طت ةش  للأ يمف لطاشمضذظب مطذم خرذةلت هنمعذبب طلقمىلظذمت لط معذةىظب لطمسذتلملب لطتذا تمثذ  لطج ذةد 

حظذذ  موّ لط ذذ ف للأعمعذذا ط ذذه  لطيقذذاو هذذة لطمبهوطذذب طلذذ د هذذن لطبذذمحثظن هنذذه هرلذذع لطقذذاو لطل ذذاشن  

( نالت 8لإشضمح لطخرةلت للأعمعظب لطمستلملب هع أعلة  خلظب لطةح و لطيبظاو لطتا ت تةق ولذم )

طتيةشن لطم ب  لطممعا لطهق تتمظز ى  لطمةلد  ب  لطمةصلب وىملاوتممد ولم باشقب للإهممف لطمتةعا 

 وةمت لطتيمفه طي  ناو.طلت لخ  لطتيمضلا لطتا تضمنت لعتلممف مطيتا

( شت  ا لطمخرا للاةسظمىا طلباةذمهج لطذهق تذر لعذتلممطب فذا هذهل لطلمذ  ،-2موّ لط ي  )

 -وى س  لطخرةلت لصتظب:

 تلظظن هةقع لطهالت دلخ  لطبلةاو. -،

 vHوقذظر تيذمهضت  v Sمورمن صظغب تخمظنظب ط لطب هةجظب تتستلم  ط سم  تيذمهضت لطتذ لخ   -2

 vFلإطيتاوةا لطتا تمث  لطلنمصا للأعمعظب ط سم  ونمصا هصيةفب فةك وتيمهضت لطتنمفا ل

, وىلذذ   vFولعذذتلممط م لإشجذذمد ونمصذذا هصذذيةفب فذذةك   i Cمورذذمن تخمذذظن أوطذذا طلملذذمهضت  -3

هذمف( -)اوثذمو-و تلةشض م فذا هجمةوذب لطملذمدلات لصةظذ  ف vFمشجمد ونمصا هصيةفب فةك 

وهن ثر ةستلم  لطقذظر لطج شذ و  i  εوقظر بمقب للأواىتملات i Cةتةص  مطم قظر ج ش   طلملمهضت 

 وهن ثذر حذ          vFطل صةف ولم قظر ج ش   أخاى طلنمصا هصيةفب فةك  i Cطلملمهضت 

ε ولطرمقمت     i Cطل صةف ولم قظر ج ش   أخاى طلملمهضت  همف( ها  أخاى-هلمدطب )اوثمو

i  صذ  مطذم قذظر ثمىتذب طلملذمهضت ولطرمقذمت للإطيتاوةظذب وهيهل شذتر تيذالا هذه  لطلملظذب حتذم ةتة

 لطم سةىب  .

 مدخمف تص ظ مت لطتالىا طغاض تص ظح دلطب لطمةجب لطتا تر لط صةف ولظ م. -4

 دالعب لطخةلص لطيظزشمقظب ط ه  لطبلةاو. -3

وق  تمت كتمىب لطبالهج لط معةىظب لطمستخ هب فا ههل لطلم  هن قب  د. هضا أحمذ  وبذ  لطسذتما       

  وهذذن لطجذذ شا ىمطذذهكا أو هذذهل لطلمذذ  قذذ  تضذذمن مكمذذمف هذذه  لطبذذالهج هذذع لعذذتمالا تغظذذا لطلةلهذذ  

لطتجاشبظذذب ولطذذم حذذ  لطماتبذذب لطسمدعذذب مطذذم أو تذذر لط صذذةف ولذذم أفضذذ  قذذظر طلخذذةلص لطتاكظبظذذب 

 وللإطيتاوةظب طلبلةاو لطملنظب.
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 ج لط معةىا(لطمخرا للاةسظمىا طلباةمه،-2لط ي )

وق  تر لختبما لطبالهج لطمستلملب فا ههل لطلم  ىةعمبب لعتلممف باشقذب للإهمذمف لطتذم  

( طبلذذةاو لطمذذذم  وىملاعذذذتلمةب ىمطلةلهذذ  لطتجاشبظذذذب لطتذذا تقذذذ   ى ذذذم CNDO طلتذذ لخ  لطتيمضذذذلا )

(Harker & Larkins[ )41 4،مو [ وق  جمنت لطنتمقج هرمىقب مطم لطقظر لطتا حصذ  ولظ ذم لطبمحثذ

 لطمهكةالو أوض .

موّ لطتخمظن للاىت لقا ط لطب لطمةجب ط  أهمظب كبظاو فا تقلظ  وذ د لطذ والت وصذةلاً مطذم 

 تحديد مواقع الذرات داخل البلورة

 افتراض تخميني لدالة الموجة

 μνFحساب مصفوفة فوك 

 هال -ت روثان حل معادلا

 μνPحساب مصفوفة الكثافة 

 حساب قيمة الطاقة الكلية

 TE 

 حساب الخواص الفيزيائية 

 للبلورة

 حساب تصحيحات الترابط

 النهاية

هل إنّ 

 الطاقة

 متوافقة

 لا

coreحساب تكاملات 
μνH   μνS 

 نعم

  حساب تكاملات الإلكترونين

 البداية
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لطتةلفا لطهلتا  حظ  موّ زشمدو و د لط والت شنتج ون  أخرمن حمعةىظب فا حسمىمت لطمصذيةفب  وقذ  

ذذ هّم ح مطذذب طلتةلفذذا لطذذهلتا مطذذم حذذ  تذذر لوتمذذمد لطيذذماا ىذذظن لطمالتذذ  لط معذذةىظب طلذذ والت لطمختليذذب وود

(3X،1-4( ( مطيتذاوو 1,1،36وحذ و ناشذب أو )– ( حظذ  ،-2فةطذت وكمذم هبذظن فذا لطجذ وف اقذر )

فةطت أق أقذ   –( مطيتاوو 1,1128( هة )3( ولط واو اقر )4ش  ا هن  أوّ لطياا ىظن لط واو اقر )

 فةطت. –( مطيتاوو 1,1،36هن )

 ي  دواو ون  حمطب للاتزلو طلبلةاولطرمقب لطيلظب ط (،-2ج وف اقر )    

الطاقة الكلية لبلورة الجرمانيوم       )إلكترون  رقم التكرار

 فولت( –

9 25233491 

2 25235452 

3 25232922 

4 25232329 

5 25232341 

 

( تتل ا ك   وعا ىظن باشقب لط سمىمت للأوطظب لطتا لا LUC-INDOموّ هه  لطراشقب )

[ وىذذظن لطرالقذذا لطتذذا تسذذتلظن ىلذذ د كبظذذا جذذ لً هذذن 44 43 42 ،2جاشبظذذب ]تسذذتلم  أق وةلهذذ  ت

( تتضذمن لعذتلممف ثضثذب وةلهذ  فذا LUC-INDO[ حظذ  موّ باشقذب )43لطلةله  فا حسمىمت م ]

 ½                ) s  ) ps+ A s½ (I( ولطي اوعمطبظب طلغضف oβحسمىمت م ولطمتمثلب ىلمه  لطاىا )

+ A (I ظاهم ىصةاو هستماو مطم أو حصلنم ولم لطقظر لطمنمعبب طثمىت لط ذبظيب وبمقذب لطتا تر تغظ

 لطاىا وواض حزهب لطتيمفه ولطتةصظ  و ظاهم هن لطنتمقج.

( Correlation Correctionsموّ هذذهل لطلمذذ  تضذذمن مضذذمفب تصذذ ظ مت لطتذذالىا )

لىا لطيلذذا ىذذظن حاكذذمت ونطذذ  لأوّ لطذذ ولف لطمةجظذذب لطمضذذمدو طلتممثذذ  لا تأخذذه ىن ذذا للاوتبذذما لطتذذا

للإطيتاوةذذذمت أق أوّ لط لطذذذب تيتذذذاض ىذذذأوّ حاكذذذب كذذذ  مطيتذذذاوو ط اجذذذب هذذذم لا تلتمذذذ  ولذذذم هةلقذذذع 

للإطيتاوةمت للأخاى ولا شسذمح طلإطيتاوةذمت نولت لطبذا  لطمت ذمى  أوه ت  ذا فذا ةيذس لطميذمو ونذ  

بذا  هذن لط  ذةا فذا هنرقذب ةيس لطةقت وطين لا شمين ط ه  لط لطب أوه تمنع للإطيتاوةمت لطمتلمكسذب لط

ولح و هن لطيالغ فلن هم تتقما  للإطيتاوةمت فسةف ش  ا تأثظا تنمفاق قةق وى هل شميننم أوه ةتةقع 

( عتسيا ون خرأ ةتظجب لطمسمهمب لطمةجظب لطنمتجذب هذن للافتقذما فذا HFEفةك ) –أوّ بمقب هماتاق 

 -[:47 46ط مطب ة م  كمم شأتا ] corrE لطتالىا للإطيتاوةا لطص ظح وون قه تلاف لطرمقب لطتالىرظب

Eexact= Ecorr  + EHF                            ….(29-2) 

كمذذم وتضذذمن لطب ذذ  للأخذذه ىن ذذا للاوتبذذما لطتصذذ ظ مت لطنسذذبظب  طيجذذةو لطرمقذذب ونطذذ  

هلتةةظب لطضةسذبظب تسذ ر (  حظ  موّ لطمهثالت لط مZ =32ىسب  لهتضك لطجاهمةظة  و د ناق كبظا )

فذذةك ونطذذ  لأوّ  –ىمطم ذماكب فذذا لطيذذاا لطرذذمقا ىذذظن لطرمقذذمت لطلملظذذب لطمضذذبةبب وبمقذذب هذذماتاق 
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 -[:46لطرمقب لطلملظب ت تةق ولم مع مهمت ةسبظب ]

 -حظ  شتضمن لطمهثا لط مهلتةةا لطنسبا لطصظغب لصتظب:

H = H0 + W1 + W2 + W3                                              ….(31-2) 

هذذة لطمذذهثا لط ذذمهلتةةا طملمدطذذب  ذذاودةيا  ظذذا لطنسذذبظب  لطذذهق ش ذذم  ولذذم  0Hمن موّ 

 لطرمقب لط اكظب ولطرمقب لطيمهنب

 -[:3،فتلرم  ىمطملمدلات  لطتمطظب  ]  1w  ,2  w  ,3  wأهّم لط  ود 
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4

1
8 cm

P
W

e

                                                             ….(3،-2) 

dr

dv

crm
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p

e

222
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1
      L.S                                       ….(32-2) 
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2
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r

e

V
cm

W 


                                                 ….(33-2) 

لكثذا ىسذمبب فذا موّ مدخمف لط   للأوف ولطثمط  ضمن حسمىمت لطمهثا لط مهلتةةا تيةو 

حمطب تضمن  لط   لطنمتج هن للاةقسم  لطمتةط  هن تيموذ  لطذزخر لطذزلوق ولطباهذا ونطذ  ىسذب  زشذمدو 

و د لطمستةشمت لطمتةط و هن للاةقسم  لطتا ت تملأ مطم مهيمةظمت حمعةىظب ط م عام ونلكاو كبظاو جذ لً 

عذب لطمذةلد لطصذلبب تتضذمن وطل  ههل هذة لطسذب  للأعمعذا لطذهق شجلذ  ل لذ  لطب ذةم لطم تمذب ى ال

[ لطتذذذا تلذذذاف ىمطتصذذذ ظ مت لطل دشذذذب 48 ،2 2لطتصذذذ ظ مت لطنسذذذبظب طل ذذذ  للأوف ولطثمطذذذ  فقذذذا ]

(Scalar Relativistic Corrections أكثذا هذن لطب ذةم لطتذا تأخذه ىن ذا للاوتبذما تذأثظالت   )

ب لطتذا أضذظيت ولذم [. وهذن لطجذ شا ىمطذهكا أوّ للطتصذ ظ مت لطنسذبظ49لطم لاق ]–للاةقسم  لطباها 

( قذ  تمذت مضذمفت م ىصذةاو هبم ذاو مطذم باشقذب CNDOباشقب للإهمذمف لطتذم  طلتذ لخ  لطتيمضذلا )

( ونط  لأوّ لطراشقتظن ق  لعتلملت ةيس لطقذظر طللةلهذ  INDOللإهممف لطمتةعا طلت لخ  لطتيمضلا )

ABلطتجاشبظذب ولطمتمثلذب ىذ  )
o و ))+ A ½ (I تصذ ظ مت للاةقسذم     وقذ  تضذمن  لطلمذ  مدخذمف

فذا قمذب حزهذب لطتيذمفه  p( طلمذ لاoلطمذ لاق ) –ىةعمبب للاعتلمةب ىمطقظر لطلملظذب طضةقسذم  لطباهذا 

[ 31فةطت ىمطنسبب مطا لطجاهمةظة  ] –( مطيتاوو 1,29طتاكظ  لطم ب  لطممعا لطتا تلرم ىمطمق لا)

 -[:،3ىمط ي  ]  25 حظ  شميننم لطتلبظا ون للاةقسم  لط مدم ىأولم هستةق ه غةف  

E (+
8) = E (25) + λ                                                   ….(34-2) 

E (+
7) = E (25) –2 λ                                                 ….(33-2) 

 حظ  موّ: 
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o                                                                      ….(36-2) 

هع للأخه ىن ا للاوتبما تص ظ مت بمقب ةقرب لطصيا ولم بمقب لطتالىا لطتا تل  أح  

وتلذ  هذن أهذر لطياوقذمت ىذظن لطمظيمةظذ  لطيضعذظيا  لطميمهظر للأعمعظب لطتا تق   ى م لطمظيمةظ  لطيمذا

ووفقذم   nEتسموق صيا ى  ط ذم قظمذ  هلظنذ  ( ىأوَّ لطرمقب لط ةظم لا2-2ولطيما حظ  ش  ا هن لط ي )

 -[:9 7] طلملمدطب لصتظب

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 [7(هستةشمت لطرمقب طمتهىه  تةلفقا ىسظا حس  لطن اشب لطيمظ ]2-2 ي )

 -وىهط  فإوّ لطقمةةو لطن مقا طرمقب لطتالىا عةف شصبح ىمط ي  لصتا:

Ecoh = ET /8 – Efree – E0                                                ….(38-2) 

 حظ  موّ:

freeE  =،13,763   [33فةطت ] –مطيتاوو 

  0E  =1,141       [32فةطت ] –مطيتاوو 

 

 

3 

hvnEn )(
2
1     (2-37.…)n= 0,1,2,3….                                      
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 الفصــل الثالــث

 Results and Discussionالنتائج والمناقشة    

 : دراسة الخواص التركيبية لبلورة الجرمانيوم6-1

Germanium Crystal Study of The Structure Properties of  

( حرممأ طانل ممل ن مم  اممة 6-2تمما تعممل الب تامج مملاس تا لعممين  تاامممرة )مم  تا  ممج   

( كقمم  تامم  1-3لجك رمملإ امرمميل  تانجاممل ري  كباممل فممي امممرة )مم  تانمم كب  تاخمميتا تالجبرمرمملإ كت ا 

 [كامك تانلملئس تا اررملإ           ]21،13[)مي   –تاايتز لإ انللئس تا ام  امك بم  امة  لملئس فمللتج  

13،4،14،11،16[. 

 ( تاخيتا تالجبرمرلإ كت ا لجك رلإ امريل  تانجال ري .1-3ج كب  

الخواص التركيبية لبلورة 

 انيومالجرم

القيم النظرية 

 فوك-لهارتري
 القيم العملية نتائج البحث

 ]26[2632 2632 ]26[2635 ثابت الشبيكة  )بالانكستروم(

 ] 4[66.2   66.6 ]51[1651   فولت(-طاقة الترابط  )إلكترون

عرض حزمة التكافؤ     

 فولت(–)إلكترون
1.681]51[ 15625 

15631]24[ 

15681]22[ 

-باشرة   )إلكترونفجوة الطاقة الم

 فولت(
4661]51[ 162. 1688]23[ 

 - p5621  s1648 - حالة التهجين للمدارات الإلكترونية

 

( ق  تما تا وميب اررمن امة رممب لعما 1-3إنّ قرالإ ثلن  تاشمر لإ تااثم  )  تان كب  

(، حرمأ 1-3( كثلنم  تاشممر لإ كبامل فمي اممرة نلاشم    Eتا مقلإ تا لالإ نرة تانلقملإ تا ررملإ ارنممل    

يلممرة امة فمات تاشم   طنّ قمي  تالنملال فم  تاالدرمملإ انم  تاابمل)لا تا مرمج  تالم  تاثم  تا مي  ت بثممج 

طفارلإ، كاك زيلد  تقلجتل تاالتا )إنّ طلقلإ تانمل  عيف تلنلقص كتبلاج )  تالنلقص إاى طن ي ين 

نلقلإ )لوممح قمي  تالنمل)ج تقلجتل تاالتا ارى دلجلإ ن رأ يومح تالنل)ج ات شأنٍ اال يبمب تزديلد تا

 Equilibriumف  تاالدرملإ ان  تاابل)لا تاودرج  كتل ملدب فلتملن تا يتملن انم  ابمل)لإ تالميتزن  

Separation حرمأ تاثم  قراملإ تانلقملإ انمم  فماة تان نملإ طد مى قراملإ الممل كتاثم  تا راملإ تاا لنرملإ الممات )

 تاا  تل اة تانلقلإ ثلن  تاشمر لإ تاخلا نلامريل .
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 ( امقلإ تانلقلإ تا ررلإ اك ثلن  تاشمر لإ1-3ش    

 

( إنّ طمر لإ تا مي  تاابملكالإ امة تمجتن  1-3كيا ننل تا يب اة رمب امحملإ تاش    

تاممالتا تنشممأ اممة تالنمملال كتالنممل)ج تا لجكعممللتر   نممرة ت ا لجك مملا ك ممي  التا تامرمميل ، كإنّ 

أ إنّ ترلمف قي  ك يع تالجتن  تامريل  ي ز  تعل جتليلإ تامريل  ت لا  ارى تيتزن ترك تا ي ، حر

إاى تالجبرب ت ا لجك   ارالتا تاالجتننلإ ط  إاى تانجي لإ تال  تليزع )رلل ت ا لجك ملا تاخللجرملإ 

ارالتا تاالجتننلإ )  تا ضلء طاّل تا ي  تاادنلطربمرلإ )رلمل تمأثرج فم ر  )م  تمجتن  تامالتا كبمااك 

 ً  نلا ي  تا لجكعللتر لإ كاااك يا ة إفالالل الات تادجض. قي  تانلانرلإ )ل  صدرج  ج تً قرلعل

 

( ايتز لإ نرة تانللئس تال  حومرنل اررلمل امة طجي ملإ ت فاملب تالمل  2-3كياث  تان كب  

ارلمم تر  تال لفممر   كطجي مملإ ت فامملب تااليعمم  ارلمم تر  تال لفممر  كتانلمملئس تالمم  حوممرنل اررلممل اممة 

امملب تااليعمم  ارلمم تر  تال لفممر   تومم ر لا تالممجتن  إفممل)لإ تومم ر لا تالممجتن  إاممى طجي مملإ ت ف

INDO + (Correlation Corrections) امك طجمجتء ايتز ملإ ارنلملئس تانللئرملإ امك تا مرا تا اررملإ )

 تااليت)ج  ا ينل.

 

 

 

 

 

 



 6. 

( تاخمميتا تالجبرمرمملإ كت ا لجك رمملإ امرمميل  تانجاممل ري  نلعممل الب طجي مملإ 2-3جمم كب  

  كطجي مملإ ت فامملب تااليعمم  ارلمم تر  تال لفممر  ك  طجي مملإ ت فامملب ت فامملب تالممل  ارلمم تر  تال لفممر

 تااليع  ارل تر  تال لفر  + تو ر لا تالجتن ( كايتز للل اك تا را تا اررلإ.

الخواص التركيبية 

 للبلورة

 طريقة الاهمال 

التام للتداخل 

 التفاضلي

طريقة الاهمال 

المتوسط للتداخل 

 التفاضلي

طريقة الاهمال المتوسط 

لتداخل التفاضلي ل

 +)تصحيحات الترابط(

 القيم العملية

 ]26[2632 2632 2632 2632 ثابت الشبيكة )بالانكستروم(

طاقة الترابط     

 فولت(-)إلكترون
11636 6642 66.6   66.2]4[ 

 تال ل)ل عرض حزمة

 فولت(–)إلكترون
11683 1563. 15625 

15631]24[ 

15681]22[ 

فجوة الطاقة المباشرة 

 فولت(-كترون)إل
1645 1635 162. 1688] 23[ 

حالة التهجين للمدارات 

 الإلكترونية
p5631  s1668 p5623  s1646 p5621  s1648 - 

 

 

 

 

 

 

( يا ممة امحممملإ طنّ تانلمملئس تالمم  حوممرنل اررلممل عمميتء طبل مم  اممة طجي مملإ 2-3اممة تانمم كب          

لب تااليعممم  ارلممم تر  تال لفمممر  + ت فاممملب تااليعممم  ارلممم تر  تال لفمممر  ط  امممة  طجي ممملإ ت فاممم

تو ر لا تالجتن ( بل   تقجل إاى تا را تا اررلإ تاابل ارلإ تبثج اة تا را تال  حو  اررلل فملتج  

تال  اا ت ة تلضاة ت را ننمج تلاالملل تال جيملا تا ثرمج  تالم  تما إدرلالمل انم   ]13,21 [)ي   –

اة تانم كب طنّ قمرا ثلنم  تاشممر لإ قم  بل م  كتحم    تنجيمرلإ ، بال كيلمرة –تال لا  اك تانجق تاشمن 

كا   تانجق تاابل ارلإ   لل تاث  حلالإ ت تزتن ارنمل  كندم  تانممج امة  ميع تانجي ملإ تاابمل ارلإ 

)  دلتعلإ تالجبرب تا زا  ، طاّل تأثرج إفل)لإ ت لاما تااجبز تايتح  ارمى طلقملإ تالمجتن  ) م  بملن 

)يامم  باممل كبمملن تممأثرج إدرمملب تومم ر لا تالممجتن  تقمم   –كن ( إا لممج8.17بمرممجتً جمم تً كنا مم تل  

( 8.37( كبل مم  نا مم تل  Exchange Integralsكفمميحلً اممة تممأثرج إفممل)لإ ت مملاما تالممملدب  

 )يا . –إا لجكن 
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( قرالإ ا ني  تانلقلإ تااملشمج  كانم  ايتز ملإ فماة تا راملإ امك 2-3بال كتضاة تان كب  

مج ن ثرج اة تا را تا اررلإ إلاّ طنّ فاة تانلرنلإ بل م  اليق ملإ كاليت) ملإ تا را تا اررلإ  ن  نأنّ الل قرالإ طب

كنبممب  ]21،33[)مي   –اك طغرب تانللئس تال  يلا تا ويب اررلل امة تعمل الب طجي ملإ فمللتج   

)ي    بلل طك اك طجي لإ ت فالب تااليع   –تعل الانل ا  د بمرج اة تال جيملا اك طجي لإ فللتج   

( تاما  يا مة LUC – INDO  نللاالاملد ارمى طعمريل رررملإ تايحم   تا مرمج       ارل تر  تال لفر

 -ترخرولل نال يأت :

تلاالالد ارى صردلإ تاا تلتا تااليلإ تال ل)ليلإ كإفالب تأثرج تا رب كرلصملإً انم ال ي مين تا م د  -1

عيف ( )إنّ تأثرج حنا تا رب تاالا   = 32zتاال  ار نوج تاابل ا  بمرجتً اث  تانجال ري   

 يزدتد.

، حرأ pطك  يع  sا   اة تاا تلتا تااليلإ  يع   ،oتعل الب قرالإ كتح   ار يتا  تالنجيمرلإ  -2

، طاّمل نلانبمملإ إامى ]31[ % 11.8نا م تل  pك s  نرة تاا تلتا   كج  طن  بملإ تاخنأ )  قرالإ 

صمج  كتا مللاا )لي تاا  د اا  تل تلارلمف )  تانلقلإ نمرة تا مللاا تاال  oتا لا  تالنجيم  

تاامرة )  تاا لدالإ  vHف ي   تاللصج تاا  يبرنج نش   طعلع  ارى قرالإ تاالثج تاللارلي   

 2-12.) 

( طنّ حممللاا تاللنممرة ارامم تلتا ت ا لجك رمملإ )مم   طجي مملإ 2-3باممل كيملممج تانمم كب  

توم ر لا ت فالب تااليع  ارل تر  تال لفر  طك  طجي ملإ ت فاملب تااليعم  ارلم تر  تال لفمر  + 

 pكقرر  اة قرالإ تاللنرة ارا تل  يع sتالجتن ( ق  زتدا اة قرالإ تاللنرة ارا تل تاا  في اة  يع 

امك زيملد   pارى حبلل تاا تل  ميع s، كاة تان يج نلاابج تعلاجتل زيلد   بملإ تلنرة تاا تل  يع 

تاججميع إامى تايفمك كا   تابمب )  ااك ي يد إاى ارم  تااملد  تاومرملإ إامى  ]33،31[تا  د تاال  

كتلانل ملد امة تلا)لمجتض تاال م   نمن  2p2 (sتانمر   كتالرأ  ت ا لجك رلإ ارمالتا كتاالاثرملإ نلاشم    

 (.3s pارا تلتا تاالننلإ كتاالاث  نلاش   

كنبمب تعل الانل ارا تلتا تااليلإ تال ل)ليلإ )   ارل مرج اة تا كتب ت علس )   جلءا  للئس           

ال مل)ل اليت) ملإ كنوميل  جرم   امك تا مرا تا اررملإ تاابمل ارلإ كفمات امل تام  امحملمن اجض حزالإ ت

طيضل اك تا را تااتترلإ تاا ي لإ ا زاملإ تال مل)ل كتعملاجتل تزتيم   بمملإ تاخنمأ برامل تقلجننمل امة طلقملا 

 تا را تااتترلإ تاا ي لإ ا زالإ تاليصر ، كا   فات في تابمب ت علع  ا    إانلء فات تام أ ت لصر 

 بثرج  اة حزالإ تاليصر  تال  ينب طن تأرا ننمج تلاالملل ارى ت ق  تا للاا تااللرنلإ ت كاى.

( حز  تانلقلإ امريل  تانجال ري  تال  يا مة تاثررلمل نيعملطلإ تا مرا 3-3كيملج تان كب 

 تااتترلإ ان لط تالنلظج.
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كامى )م  )ضملء النمن ( يملج   لط تالنلظج تاايجيد  )  انن لإ نجارين ت 3-3ج كب لقا  

 تاايجن.

النتائح النظرية  نقاط التناظر

 فوك-لهارتري 

]51[ 

 النتائج العملية نتائج البحث

1 -1.681 -15625 -15631]  24[ 

-15681] 22[ 

1vX -16611 -362. -8661]   22[ 

4vX -4651 -562. -6612]   22[ 

25 صفر صفر صفر 

2 4661 162.     1688]23[ 

1cX 2641 4653    166]24[ 

4cX 3681 2643 6611 [23] 

15 18651 3611 - 

 

 

)مي  كنللاالاملد  –كبال ق  تا ابجة )  تا و  تاثل   حميب تعمل الب طجي ملإ فمللتج  

ارى طجي لإ ت فالب تااليع  ارل تر  تال لفر  ا  د اة تا يتا  تالنجيمرلإ )  ن م  تااجتحم  امة 

ن  ا رالإ فاة تا يتا  تالنجيمرلإ )  فات تا ا  طكب اج  اة طجيم  حبلنلتلل )   تا تلا)لجتض تالخار

انم  تعمل الالا انجي ملإ ت فاملب تالمل   ]Harker & Larkins )]48،41إججتء ايتز لإ امك  لملئس  

ارل تر  تال لفر  كنللاالالد ارى طعريل رررلإ تايحم   تا مرمج  ا م  امة نرميلت  تااملس كتابمرر ين 

 ( ادجض إانلئنل ) ج  طكارلإ اة قرا فاة تا يتا .4-3كبال في امرة )  تان كب  

( تا يتا  تالنجيمرلإ تاابل ارلإ )  فات تا ا  اك إججتء ايتز لإ الل اك تا يتا  4-3ج كب  

 (Harker & Larkinsالنجيمرلإ اـ 

العوامل التجريبية العوامل التجريبية لبلورة العوامل التجريبية  رمز العامل التجريبي
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 المستخدمة في هذا العمل ]41[السيلكون  ]41[لبلورة الماس 

 168.1156 1624 1633 1-ذرية(-)وحدة 

o 26625311- 3641- 11651- فولت(-)إلكترون 

)s+ A s½ (I- 

 فولت(-)إلكترون

3611 3661 86623111 

)p+ Ap ½(I- 

 فولت(-)إلكترون

2621 4621 2641411 

 

اج  عمميف   ومم  ارممى ط)ضمم  قممرا كاممك تعمملاجتل تدررممج فمماة تا يتامم  كنومميل  ابممل

ارخيتا تالجبرمرلإ تا رزيلئرلإ كتاالاثرلإ نثلن  تاشمر لإ، طلقلإ تالجتن ، اجض حزالإ تال مل)ل، امجض 

حزالإ تاليصر ، )ني  تانلقلإ، قمرا   ملط تالنملظج .. كغرجفمل امة تاخميتا تا رزيلئرملإ، كامة تانم يج 

عمملإ تالجبرممب تا زامم  كإانلءفممل ا ممرا نلاممابج طن امئامملإ فمماة تا يتامم  اممك تانجي مملإ تاابممل ارلإ ا لت

)رزيلئرلإ انلعملإ ارب  نلاضجكل  طن تم    للئس حبنلإ اك طجي لإ شمن تنجيمرلإ طرج ، بامل كطنّ قمرا 

فاة تا يتا  عيف ت ين اخلر لإ طيضل ان  تال لا  اك تاالتا طك تانزيئلا ) ن  ايتز لإ قراملإ ت س 

 جك رمملإ حمميب  ييمملا تاامملد  تاوممرملإ اممك قرامملإ تامما  ياثمم  ا رمملس اليزيممك تاشمم نلإ ت ا ل تاامم تل  

اراميتد تاومرملإ كتاابمل ارلإ )م  فمات   نم  طنّ قراملإ  ]18[( ارمالتا Clementiتاابل ارلإ اة قم   

تا ا  ت ين تبممج امة قراللمل نلانبمملإ إامى تامالتا، كقم  جملءا فماة تا لاملإ ا لببملإ امك قراملإ الام  

حرمأ  ]12[( Popleالً تقم  امة تا مرا تالم  ت م   نلمل  تاابل ارلإ اك تاايتد تاورملإ )ل  دتئ oتاجن  

يا ننل امحملإ طنّ ا د ت كتصج )  تاايتد تاورملإ ت ين بثرمج  كنلالملا  زيملد  تيزيمك تانلقملإ ارمى 

كتاابمل ا  امك تااميتد تاومرملإ )مإنّ  s+ A s½ (I (فاة ت كتصج، طاّل نلانبملإ إاى تا لام  تالنجيمم  

، كالمات تابممب بل م  ارايتز ملإ كتالنجنملإ ]12[اللل نلانبمملإ إامى تامالتا قرالن ت ين دتئالً طق  اة قر

تاابلاج  طفارلإ رلصلإ اك اث  فات تانيع اة تانجتئ ، كطصمح تلارلرلل تا قر  الماة تا يتام  ياثم  

 (.3-3ا للحلً اننلح فاة تانجتئ  كبال عرلا تيفر ن كنش   ت ورر  )  تا  ج   
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 : دراسة الخواص الفيزيائية للبلورة  3-2

Study of the physical properties of crystal 

 

 Bulk Modulus: معامل المرونة الحجمي   3-2-1

 (2-3إنّ علاقة تغير الطاقة الكلية للبلورة كدالة إلى الحجم يظهرها الشكل )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ع الحجم( علاقة تغير الطاقة الكلية للبلورة م2-3شكل )

 -وبعد تطبيق المعادلة الخاصة بالمنحني بطريقة المربعات الصغرى التي تعطى بالمعادلة:

 y = a X2 + b X + c                                                                  ….(1-3) 

 E = 3 *10+ 38 V2 –1*10 + 11 V – 1*10 – 16                                                  ….(2-3) 

 -وبوساطة استعمال القانون الخاص بمعامل المرونة الحجمي الذي يعبر عنه بالمعادلة:

  

  )(
2

2

dV

Ed
VB                                                               ….(3-3)   

هو الحجم                                                                                  -حيث أن:

             Vالكلي للبلورة                                                               

   B =  1.03 X 1011     N/m2 

 :]25،2 [وقد جاءت النتيجة مقاربة إلى القيمة العملية 

  

 3الحجم  )متر( 
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  B = 0.77 X 1011       N/m2 

 

 X - ray scattering factorمل تشتيت الأشعة السينية         عا: 3-2-2

( للمسلتويات Scattering factor( يظهر حسابات عاملل التشلتي) )،-3الجدول ) 

 -[:5،المختلفة الذي يمكن تعريفة بالقانون الآتي]

dvrGirF cj ).exp()(                                  ….(2-3) 

 حيث إنّ :     

  )(rc كثافة الشحنة الذرية : 

      Gمتجه الانتقال الأساسي في الشبيكة المقلوبة : 

 

فلو  لموديلل يمثلل فلي نملولو لبللورة مشلكلة ملن  –مع أجلراء مواننلة ملع نتلاار هلارتري  

 .]06[ومع النتاار العملية المتوافرة  ]5،[رص لرات حرة تمتلك مواقع نمولجية

ل التشتي) الذري لمستويات ميلر المختلفة مع أجراء مواننة ملع ( يظهر عام،-3جدول )             

 فو   ومع النتاار العملية. –نتاار هارتري 

معاملات ميلر 

[hkl] 

القيم النظرية 

 ]5،[فوك-لهارتري
 نتائج البحث

النتائج العملية 

]06[ 

 [000] - 32.33 32.33 

 [111] 25.43 25.73 25.75 

 [220] 23.54 25.54 23.52 

 [311] - 23.11 22.17 

 [400] 23.74 21.51 23.24 

 [331] - 23.52 17.43 

 [422] - 17.33 17.34 

 [511] - 17.35 - 

 [333] 15.43 17.24 15.32 

 

  

ولأنّ مقيللاق قللدرة الللذرة علللى التشللتي) يعتمللد وبشللكل أساسللي علللى عللدد وتونيللع 

( 2ط وعلللى ناويللة تشللت) ا)شللعاا )للإشللعاا السللاق λإلكترونللات الللذرة وعلللى الطللول المللوجي 
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لغرض الحصول على تداخل التقوية بين الموجلات المسلتطيرة عنلدما يتحقلق شلرط معادللة )بلرا ( 

لكلل ملن القليم النظريلة  λو  Sin( مع العاملين ) f( يمثل تغير عامل التشتي) الذري 3-3فالشكل )

نا عليها مطابقة وبشكل جيلد ملع القليم والعملية وكما هو موضح بالشكل فقد جاءت النتاار التي حصل

 .]06[العملية 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 sin  / ( علاقة عامل التشتي) الذري للبلورة مع المقدار 3-3شكل )

تكون مساوية إللى العلدد  f( أنّ قيمة عامل التشتي) الذري 3-3كما ويظهر من الشكل )

للك هلو أن ا)لكترونلات المقيلدة لكلل لرة ( وسلب  ل = 0للمادة المسلتعملة عنلد الواويلة ) Zالذري 

منتشرة فوق حجم لي قطر مقارب للطول الملوجي لششلعة السلينية ينلتر عنله تلداخل بلين الموجلات 

المستطيرة من إلكترونات الذرة المختلفة المواقلع وللذلك يمكلن القلول إنّ مجموعلة ا)لكترونلات فلي 

ته إلكترون واحد5 أمّا بالنسبة إلى التشلتي) من المرات أقوى مما يشت Zتشت)  Zلرة لات عدد لري 

( فسوف يكون هنالك فلروق فلي أطلوال المسلارات للموجلات المسلتطيرة 2  0باتجاهات أخرى )

عن ا)لكترونات المختلفة للذرة نتيجة تباين مواقع تلك ا)لكترونات بالنسبة للنواة مما يسلب  تلداخلا  

يلة للموجلة المسلتطيرة علن اللذرة ويلوداد هلذا النقصلان بانديلاد أتلافيا  جوايا  ونقصانا  في السعة الكل

( إلْ إنّ الموجللات المشللتتة مللن قبللل ا)لكترونللات تصللبح فيللر متطابقللة فللي 2ناويللة الاسللتطارة )

( قلد جلاءت متوافقلة ملع شلكل 3-3أطوارها5ومن الجدير بالذكر أنّ سلو  العلاقلة  المبينلة بالشلكل )

لعلدد أخلر ملن العناصلر والأيونلات مثلل  Sin/ λملع المقلدار  fي علاقة تغير عامل التشلتي) اللذر
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(.. وفيرهلللا ملللن العناصلللر Cu(5 النحلللاق )O(5 الأوكسلللجين)Pb(5 الرصلللاص )Uاليورانيلللو  )

 .]4Si 5+2Mg 5--O ]0501+والأيونات مثل 

 

 Relationship Between the stress andبالمطاوعة        –: علاقة الإجهاد 3-2-3

Strain 

( العلاقة بين ا)جهاد والمطاوعلة للبللورة المسلتعملة تحل) تل  ير 2-3ثل الشكل )يم 

( حيلث نلاحللن أنّ النسلبة بلين ا)جهللاد والمطاوعلة تبقللى Compressive Stressإجهلاد )كلب ( )

 ابتة على طول المستقيم  وضمن مدى ا)جهاد )كب ( الممكن دراسته فلي هلذا العملل ولحاللة كلب  

نيادة إجهاد الكب  المسلط وبشكل كبير على البلورة سوف يتسب  في نيلادة نسلبة البلورة  حيث إنّ 

 الخط  في النتاار التي يتم الحصول عليها.
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 ( علاقة ا)جهاد )كب ( بالمطاوعة2-3شكل )

         

كملا ويظهللر مللن الشلكل أعلللاا أنّ هللذا الخلط المسللتقيم سللوف يحقلق قللانون هللو  حيللث 

ا)جهاد ضمن حدود المرونة وعند هذا الحد لو أخذ ا)جهاد بالنقصان وبصلورة تدريجيلة فل نّ  يكون

المطاوعة تقل أيضا وبذلك يعيد المنحني نفسه ويمثلل ميلل الخلط المسلتقيم معاملل المرونلة الحجملي 

 للبلورة.

 

 

ولكلن  ( فيمثل العلاقة بلين ا)جهلاد والمطاوعلة للبللورة المسلتعملة،-3أمّا الشكل رقم )

( حيث نلاحلن ملن الشلكل أن البللورة تبقلى خاضلعة Tensile Stressتح) ت  ير إجهاد )السح ( )

( باسكال أي أن الانفعال ضمن هذا المنطقلة يبقلى مرنلا5  وبعلدها 1611 6.0لقانون هو  إلى حد )

ت داخلل تصبح نيلادة الانفعلال فيلر خطيلة ملع نيلادة ا)جهلاد  ونتيجلة إللى ا)ناحلة الدااميلة  لللذرا

المادة  يصبح الانفعال فير عكسي ومع التناقص المستمر للإجهلاد فل نّ المطاوعلة سلوف تقلل أيضلا 

 بحيث  لا يرجع الجسم إلى وضعة الأصلي . 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ( علاقة ا)جهاد )سح ( بالمطاوعة،-3شكل )
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 (Stress-Strain curve)ومن الجدير بالذكر أن الدراسات الخاصلة بمنحنلي ا)جهلاد والمطاوعلة 

قد نال) اهتماما  كبيرا  في أفل  كت  علم المواد ولأنواا مختلفة من المواد5  لكل واحدة منهلا مقلدار 

مختلف من الانفعال المرن فالبعض منها لا يحدث لها تشوهات لدنه قبل تموقها مثل المواد القصليفة 

(Brittle)  المطيليلة     وفلي أنلواا أخلرى ملن الملواد التلي تعلرف بلالمواد(Ductile material)  

ك نواا الفولال اللين تكون المقاومة محددة بنقطة خضوا واضحة وفي مواد أخرى لا يكون لهلا حلد 

( خضوعها إلى النوا الأخير ،-3[ ويظهر الشكل    )02مرونة واضح ولانقطة خضوا واضحة ]

 لية.من هذا المواد حيث يتم تحديد نقاط الخضوا للمواد بطرااق عم

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 : دراسة تأثير تغيير العوامل التجريبية في حساب الخواص التركيبية للبلورة3-3

Study of the Effect of Varying Empirical Parameters on the 

Structure Properties of Crystal 

لة مللع تهللدف هللذا الفقللرة إلللى بيللان أهميللة الاختيللار الللدقيق للعوامللل التجريبيللة المسللتعم   

(5 ملللدى 5-3(5 )5-3(5 )0-3(5 )0-3حيلللث يظهلللر ملللن الأشلللكال  ) تجريبيلللة  -الطراالللق الشلللبه 

الحساسللية الكبيللرة للخللواص الفيوياايللة المسللتعملة فللي هللذا العمللل بمجللرد التغيللر البسلليط لهللذا القلليم 

 رااق.التجريبية ولذلك كان)  دقة اختيار هذا العوامل تمثل المفتاح الأساسي لنجاح مثل هذا الط

 

 في طاقة الترابط ( ت  ير تغيير قيمة الأق المداري 0-3يظهر الشكل ) 
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 في طاقة الترابط  ( علاقة تا يرتغيير العامل التجريبي 0-3شكل )

( ب نله كلملا كانل) قيملة الأق الملداري كبيلرة أي أن مقلدار ملا 0-3حيث يظهر من الشلكل ) 

شحنة النواة عن ا)لكترونات الخارجية يكون مقدار صغير وبالتالي تحجبه ا)لكترونات الداخلية من 

 نيادة نسبة ا)لكترونات المشتركة في التآصر.

ملع معاملل المرونلة الحجملي حيلث يظهلر  ( فيمثل علاقلة الأق الملداري 0-3أمّا الشكل ) 

عكسلية أي أن  مع معامل المرونة الحجملي قلد كانل) من هذا الشكل أن العلاقة بين الأق المداري 

نيادة مقدار هذا العامل التجريبي سوف يقلل من المشتقة الثانية للطاقة نسبة إلى الحجم وبالتالي  تقل 

 قابلية البلورة على استرجاا شكلها الأصلي عند تسليط إجهاد عليها . 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 ميفي معامل المرونة الحج ( علاقة ت  ير تغيير عامل الأق المداري 0-3شكل )
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ملع علرض حوملة التكلاف   o( فيمثل علاقة تغير عاملل الارتبلاط 5-3أمّا الشكل ) 

حيث يظهر من الشكل أنّ ملدى تل  ر قيملة علرض حوملة التكلاف  كلان كبيلرا  وفيلر نظلامي ملع هلذا 

العامل كما ويظهر ب نّ احتماليلة تقلارب لرات الملواد الصللبة ملن بعضلها اللبعض سلوف يلوداد ملع 

امل الربط بين الذرات لما ينتر عنله ملن نيلادة فلي حلدوث الانقسلا  فلي المسلتويات نقصان مقدار ع

 الذرية عندما تقترب الذرات من بعضها البعض.

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 في عرض حومة التكاف   o( علاقة ت  ير تغيير عامل الربط 5-3شكل )

راسلة ملا ود s+ A s½(I(وفي حاللة تغييلر مقلدار الكهروسلالبية والمتمثللة بالعاملل  

يقابلهللا مللن قلليم عللرض حومللة التكللاف  للبلللورة والمتوايللدة بصللورة فيللر منتظمللة وكمللا هللو موضللح 

( حيلث يظهلر ب نلة كلملا كانل) قيملة الكهروسلالبية عاليلة فل ن قابليلة اللذرة عللى جلذب 5-3بالشكل )

عنله  ا)لكترونات نحوهلا )واكتسلاب طاقلة إضلافية ناتجلة ملع إضلافة ا)لكترونلات لللذرة( مملا ينلتر

 نيادة في عرض حومة التكاف  وكما هو مبين في الشكل.

 

 

 

 

 

 

 

 o 
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 في عرض حومة التكاف  s+ A s½ (I(( علاقة ت  ير تغيير الكهروسالبية 5-3شكل )

 & Harkerوقد جاءت النتاار التي حصلنا عليها مطابقة وبشكل جيد مع ما تقد  به         ) 

Larkine )]26521[ بعض من الخواص الفيوياايلة ملع تغيلر قليم العواملل  عند دراستهم لمدى ت  ر

ولكل من بلورتي الماق والسليلكون وبوسلاطة  s+ A s½(I(  5o 5التجريبية التي كان) متمثلة بـ 

 استعمالهم طريقة ا)همال التا  للتداخل التفاضلي وبالاعتماد على أسلوب خلية الوحدة الكبيرة أيضا.

 

 

 

 

 

 

 الكبس و السحب في خواص البلورة : دراسة تأثير إجهاد3-5

Study of the Effect of Compressive, Tensile Stress on the 

Crystal properties 
 

 

 : تأثير إجهاد الكبس والسحب في الخواص التركيبية للبلورة3-5-1

Effect of Stress (Compressive), (Tensile) on The Structure Properties 

of Crystal 

 ( ت  ير ا)جهاد لحالة الكب  على كل 12-3(5 )11-3(5 )16-3الأشكال )تظهر 

 من عرض حومة التكاف  والتوصيل وفجوة الطاقة على التوالي.

 

 

 

 

 

 

 

 باسكال( 710)  
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حيث يظهر من الأشكال السابقة أنّ نيادة قيملة إجهلاد الكلب  عللى البللورة سلوف يوللد 

بين الذرات مما ي دي إلى اقتراب الذرات ملن بعضلها اللبعض وبالتلالي فل نّ كلل  نقصانا  في المسافة

مستوي طاقة من مستويات الذرات المتقاربة سوف ينشطر ليكون حومة من المستويات ومع انديلاد 

التقارب بين الذرات  . يوداد التداخل ولذلك ف نّ حومة المسلتويات )حوملة الطاقلة( يجل  أن تتوسلع 

المستويات المنقسمة التي حد ) نتيجة الاقتراب بلين اللذرات وملن  لم فل نّ علرض  حتى تتضمن كل

 ( تأثير إجهاد الكبس في عرض حزمة التكافؤ13-3شكل )

 ( تأثير إجهاد الكبس في عرض حزمة التوصيل11-3شكل )
 

 

 

 

 باسكال( 710)   

 ( ت  ير إجهاد الكب  في فجوة الطاقة 12-3شكل )

 

 باسكال( 710)
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حومللة التكللاف  والتوصلليل سللوف تللوداد مللع نقصللان  ابلل) الشللبيكة ونيللادة قيمللة إجهللاد الكللب  علللى 

حساب فجوة الطاقة الواقعة ما بين الحومتين مع حدوث اقتراب في الحو  ينتر عنة نقصان في قيمة 

[ بلانّ نيلادة الضلغط عللى 03( ]Bernalقد جلاءت النتلاار مطابقلة إللى ملا تقلد  بله )فجوة الطاقة. و

المادة الصلبة يقلل الفاصل الشبيكي وهذا سيويد من عرض الحو  على حسلاب الفجلوة5 ويتوقلع ملن 

جميع المواد الصللبة الخاضلعة لضلغوط كافيلة أن تظهلر ايصلالية فلويلة لأنله حتلى الملواد التلي تعلد 

 ظروف الاعتيادية سيحصل فيها )عند ضغوط عالية( تشابك بين الحومة الممتلئة.عانلة تح) ال

ت  ير الضغط المسلط فلي بللورة   X-rayباستعمال أشعة   (Y.Mori et al)وقد درق

(β-FeSi)( كيكللا باسللكال وبوسللاطة اسللتعمال بلللورة المللاق لات 06.0 – ،وبمقللادير تتللراوح بللين)

( ملللم  كمولللد للضللغوط العاليللة تمكنللوا مللن 56.256.0 ،6.1ى ) السللطوح الكبيللرة بابعللاد مسللاوية إللل

دراسة ت  ير تلك الضغوط على الخواص التركيبية للبلورة وقلد أوضلح) النتلاار نيلادة قيملة حوملة 

التكاف  والتوصيل مع توايد قيمة ضغط الكب  المسلط على البلورة وقلد أعلوى السلب  فلي لللك إللى 

 [.02لي قيمة سالبة ] (deformation Potential)امتلا  البلورة جهد تشوا 

 

 

 

 . s( فيظهر ت  ير تغير إجهاد الكب  في حالة التهجين ا)لكترونية نوا13-3أمّا الشكل )

 

 

 

 

 

 

 

 

 s( ت  ير إجهاد الكب  في حالة التهجين للمدارات ا)لكترونية نوا 13-3شكل )

 

اد الكب  في البللورة سلوف يويلد ملن احتماليلة حيث يظهر من الشكل أنّ نيادة مقدار إجه             

ويقللل ملن احتماليلة وجودهلا فلي ا)لكترونلات  pوجود ا)لكترونات في المدارات ا)لكترونيلة نلوا 

( 1553( فلي علا  )K.Takemura and     K.syassenوهلذا يتوافلق ملع ملا تقلد  بله ) s نلوا 

 باسكال( 710)
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لعالية ف نّ ا)لكترونات سوف تغادر المدارات [ عند دراستهما للمواد القلوية ب نه عند الضغوط ا،0]

 (.p( لتحتل المدارات عالية المستوى )المدارsالواطئة المستوى)المدار

 

 

 

 

 

(5 فتظهر ت  ير إجهاد السح  في كلل ملن علرض 10-3(5 )10-3(5 )،1-3(5 )12-3أمّا الأشكال )

 . sت ا)لكترونية نواحومة التكاف 5 وحومةالتوصيل5 فجوة الطاقة5 حالة التهجين للمدارا

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 ( ت  ير إجهاد السح  في عرض حومة التكاف 12-3شكل )
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 ( ت  ير إجهاد السح  في عرض حومة التوصيل،1-3شكل )

 

 

 

 

 

 

 

 

 ( ت  ير إجهاد السح  في فجوة الطاقة10-3شكل )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 Sللمدارات ا)لكترونية نوا ( ت  ير إجهاد السح  في حالة التهجين 10-3شكل )

وكما هو مبين من الأشكال فل نّ النتلاار لحاللة السلح  قلد قللل ملن علرض حوملة التكلاف     

والتوصيل وفجوة الطاقة وللك بس  نيادة المسلافة بلين اللذرات ملع نيلادة تل  ير إجهلاد السلح  فلي 

ذري للذرة الجرملانيو  المستويات كلها إللى مسلتوي واحلد وهلو المسلتوي اللالذرات ومن  م  رجوا 

 الحرة.

 باسكال( 710)

 باسكال( 710)
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( الخللواص التركيبيللة وا)لكترونيللة للبلللورة المسللتخدمة فللي حالللة الكللب  0-3يظهللر الجللدول رقللم )

 العظمى وحالة السح  العظمى  

 ( الخواص التركيبية وا)لكترونية للبلورة عند القيمة العظمى0-3جدول )

 الى اجهاد الكب  والسح   

الخواص التركيبية 

 لجرمانيوملبلورة ا

عرض حزمة 

 التكافؤ 

عرض حزمة 

 التوصيل 

فجوة 

حالة التهجين  الطاقة

للمدارات الالكترونية 

 Sنوع 

أقصى قيمة للإجهاد 

 )كبس(
12.47 4.74 

 

1.54 

 
1.572 

أقصى قيمة للإجهاد 

 )سحب(
12.37 4.73 1.45 

 

1.575 

وبصلورة منفلردة  ( فتظهر ت  ير إجهلاد الكلب 26-3(5 )15-3(5 )15-3أمّا الأشكال )

  15وأعلى مستوي فيلر مشلغول  2وفي أوط  مستوي فير مشغول  1في أوط  مستوي مشغول 

. 

 

 

 

 

 

 

 

 1( ت  ير إجهاد الكب  في أوط  مستوي مشغول 15-3شكل )

 

 

 

 

 

 

 

1

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2
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 2( ت  ير إجهاد الكب  في أوط  مستوي فير مشغول 15-3شكل )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 15ت  ير إجهاد الكب  في أعلى مستوي فير مشغول ( 26-3شكل )              

 

( أنّ الويادة في قيملة طاقلة كلل مسلتوي 26-3(و )15-3حيث يظهر من الشكلين رقم )

منفرد من مستويات البلورة بسب  ت  ير ضغط الكب  ي كد الويادة الكلية الحاصلة في عرض حومة 

( الذي يظهلر انخفلاض 15-3في الشكل ) التكاف  والتوصيل على حساب فجوة الطاقة وكما هو مبين

 مع اندياد إجهاد الكب  المسلط. 2قيمة المستوي المتحكم بقيمة الفجوة 

( فيمثللل تلل  ير إجهللاد السللح  وبصللورة منفللردة فللي أوطلل  23-3(5 )22-3(5 )21-3أمّللا الأشللكال )

 .15وأعلى مستوي فير مشغول  2وأوط  مستوي فير مشغول  1مستوي مشغول 

 

 

 

 

 

 

 

 

        

 

 

710 

1
5


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 1( ت  ير إجهاد السح  في أوط  مستوي مشغول 21-3شكل )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 2( ت  ير إجهاد السح  في أوط  مستوي فير مشغول 22-3شكل )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 15( ت  ير إجهاد السح  في أعلى مستوي فير مشغول 23-3شكل )

 

بلين إجهلاد السلح  لكلل  ( العلاقلة العكسلية23-3( و )21-3حيث يظهر من الشلكلين )

مستوي من مستويات حومة التكاف  والتوصيل للبلورة حيث إنّ النقصان فلي طاقلة كلل مسلتوي ملن 

( ي كلد 22-3مستويات البلورة سوف يقللل ملن علرض حوملة التكلاف  والتوصليل أمّلا الشلكل        )

 )سح ( المسلط عليه.النقصان الحادث في مستوي الطاقه المتحكم بعرض الفجوة مع توايد ا)جهاد 

710 

2


 

 باسكال(  710إجهاد السحب ) 

 باسكال( 710)

1
5
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[ بدراسلة نظريلة للتركيل  الحوملي 00] (M.J.Herrera-Cabrera et al)وقد تقلد  

مللع إجللراء  (ZnS)التللي لهللا تركيلل  مشللبك كبريتللد الخارصللين   (BAs)لأحللد مركبللات البللورون 

[ min∆ 51cL 51cX 53cX 51cΓ 515Γدراسللة لمللدى تلل  ر نقللاط التنللاةر فللي منطقللة برليللون الأولللى ]

وط المسلللطة علللى هللذا البلللورة 5وحسللاب قيمللة معللاملات المشللتقة للضللغط المسلللط علللى كللل بالضللغ

مستوي من تلك المستويات بوساطة استعمال طريقة المربعات الصغرى وكان) قيم هلذا المعلاملات 

[  3-16*،0.5  5 2-16*2.30 5 3-16*0.22-35-16*3،.5–5 2-16*55.00  2-16 *،1.2هلللي] 

 وي من المستويات المذكورة مسبقا .وعلى التوالي لكل مست

 

 : ت  ير إجهاد الكب  في عامل تشتي) الأشعة السينية 3-2-2

Effect of compressive stress on the x-ray scattering factor  

( تمثللللل تلللل  ير إجهللللاد الكللللب  علللللى       20-3(5 )20-3(5 )،2-3(5 )22-3الأشللللكال )

 علللللى التللللوالي.[333]5[422]5[220]5[111]لاتجللللاا للمسللللتويات با fعامللللل التشللللتي) الللللذري 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 [111]لمستوي بالاتجاا  f( ت  ير إجهاد الكب  في عامل التشتي) الذري 22-3شكل )
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 [220]لمستوي  بالاتجاا  f( ت  ير إجهاد الكب  في عامل التشتي) الذري ،2-3شكل )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 [422]لمستوي بالاتجاا  f  في عامل التشتي) الذري ( ت  ير إجهاد الكب20-3شكل )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 .[333]لمستوي بالاتجاا  f( ت  ير إجهاد الكب  في عامل التشتي) الذري  20-3شكل )

يتبين ملن الرسلو  السلابقة أن نيلادة إجهلاد الكلب  سلوف ينلتر عنله نقصلان فلي عاملل 

( بين المسلتويات hkldان الحاصل في المسافة )للذرة ولعل السب  في للك يعود إلى النقص fالتشتي) 

( ملع نيلادة قيملة إجهلاد الكلب  وبالتلالي hklالبلورية المتوانية التي لها نف  قيملة معلاملات ميللر )

 نيادة ناوية الحيود وحس  قانون برا 

 باسكال(  710)
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d2
Sin

1 
 

                                                     …(،-3) 

نيادة الواوية سوف ينش  عنه فرق في أطوال المسارات للموجات المسلتطيرة حيث إنّ 

من ا)لكترونات المختلفة للذرة بسب  تباين مواقع تلك ا)لكترونات بالنسبة للنواة مملا يسلب  تلداخلا  

 جوايا  ونقصانا  في السعة الكلية للموجة المستطيرة من الذرة .

( ،-3( 5 )3-3( 5 )1-3بين الجلداول رقلم ) مع ملاحظة أن سب  حدوث الفرق البسيط

مع المحنيات الخاصة بدراسة ت  ير ا)جهاد وفي حالتي الكب  والسح  عنلد النقطلة الخاصلة بحاللة 

الاتوان للبلورة هو اعتملاد سلتة مراتل  بعلد الفلارنة للعواملل التجريبيلة المسلتخدمة فلي هلذا البحلث 

بينملا يلتم أخلذ ملرتبتين فقلط عنلد تسلليط الضلغوط       5  ( 5s+ A s½ (I )والمتمثللة بقيملة )

المختلفللة ولحللالتي الكللب  والسللح  ويعللود السللب  فللي هللذا التصللرف إلللى  نللوا الطريقللة التللي تللم 

استخداما في حساب التركي  الحومي للبلورة والمتمثلة بطريقة ا)همال المتوسط للتفاضل التلداخلي 

 توقف بالبرامر مع توايد ا)جهاد المسلط على البلورة.والتي تويد من نسبة الخطا وبالتالي حدوث 

 : تأثير إجهاد الكبس في معامل المرونة الحجمي 3-5-3

Effect of Compressive Stress on the Bulk Modulus 

( يمثل ت  ير ضغط الكب  في معامل المرونة الحجمي حيث يظهر من الشكل 25-3الشكل ) 

ويادة الحاصلة في الضغط التي تويد من إمكانية حصلول البللورة عللى العلاقة الطردية الناتجة من ال

 الطاقة اللانمة لاسترجاا شكلها الأصلي ومن  مَُ نيادة معامل مرونة البلورة.

 

 

 

 

 

 

 

 

 ( ت  ير إجهاد الكب  في معامل المرونة الحجمي25-3شكل )
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الصغرى وجد أنهّ لحالة الاتوان ( بطريقة المربعات 25-3وبعد تطبيق المعادلة الخاصة بالمنحني)

  -تكون قيمة:

)(/

dP

dB
B                                                          ….(0-3) 

/B 5.31    N/m2 

 

 -[:3،وقد جاءت النتيجة مساوية تقريبا  إلى القيمة العملية]

/B 4.55    N/m2 

[ 3،على التوالي] B  [3.85  54.31  ]/[  كان) قيمة Muraghan[ 5 ]Birchما تقد  به ]والى 

 [ .3،حيث يتبين من المقارنة أن النتاار مقاربة مع ما تقد  به المصدر ]
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 : دراسة تأثير إجهاد الكبس في  كثافة الحالة للبلورة 7-5

Study of the Effect of Compressive Stress on the Density of 

States of the Crystal 

للبلةرة   p=0( لاالة  ا زةنا  Density of States( كثافة  الاةا ) )92-3يبين الشكل )

وباعتمةا  ةيمة  الااةة  ميةاوي  للعةد  عةةح ةمة  حنمة   لكل من حنم  التكافؤ والترصيل وفجةر  الااةة 

 التكافؤ. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 لاال  ا زنا  للبلرة   ( Density of states( علاة  كثاف  الم ازب )  92-3شكل )

حيةةأ    ةةةيا  اةةاا التةةةاو  المايةةرب  مةةن لةةلا  مةااةة  ب ليةةر  الولةة  المبيةةة  بالشةةكل      

]1v, 1v, X4v, X 25 [ 2  كثاف  الاا ) لانم  التكافؤ،  مّا الميتري زظهc   فإ ه سةر  ياةح  ةيمة

فرلة  وبةق مااةبةة  وبشةكل ليةح إلة  الايمةة   –( إلكتة و  2..9فجةر  الااةة  للج مةا يره وبةق بماةةحاة)

فإ هّةا سةر  زمثةل  ] 2c, 1c, X4c, X 15[[ ،  مةا الةاةاا  .6العملي  لدجر  الااة  لبلرة  الج مةا يره 

 الاا ) لانم  الترصيل. كثاف 

 

وةح لاء)  تائج بذا العمل مااةب  وبشكل كبي  إل  الةتائج الةظ ي  والعملي  التق زاةحه بهةا 

(-Kitamura Michihide  ).6( ( عةن  ةاسةته لكثافة  الاةا ) لبلةرة  الج مةا يره 4221[ فق عةاه

1v 

1vX 
4vX 

25 

2c 

1cX 

4cX 

15 
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اة  المجةا  المترافةا يازيةا وبا عتمةا  علة  ا ي (orthogonalized-plane-wave)باستخحاه ا يا  

( عةةح  ةاسةتها 4269[ فةق عةاه )6.(  Yin & Marivih.Cohenاكثة  مةن الةتةائج التةق زاةحه بهةا )

– local –density)لكثاف  الاا ) لكل من حنم  التكافؤ والترصيل وفجر  الااة  باستخحاه ا يا    

functional)  ولةدس الةرع من البلرة  المحةوس  فق بذا الباأ. 

(  9.16X4449( فيظه  كثاف  الاالة  للبلةرة  عةةح زيةليه إلهةا  ماةحاة  )39-3 مّا الشكل )

 9.6( بما يعا   V / Voباسكا  عل  البلرة  ليةتج عةه زغي  فق الاجا )
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 ة( ميكابا9.16( علاة  كثاف  الاال  للبلرة  عةح زيليه إلها  ماحاة  )39-3الشكل )       

 عل  البلرة  

حيأ يظه  الشكل اليابا زيا   ا الا  الميتريا) مع زيا   إلها  الكبس الميله ومن ثةا 

ححوث  اعا  فق كثاف  الم ازب )مع ملاحظ  عحه زرف   ي  تائج عملي  يظه  معها زأثي  الضغه عل  

ه( ولكن بةذ    الةتةائج ةةح كثاف  الاال  لانم  التكافؤ والترصيل وفجر  الااة  الخاص  ببلرة  الج ما ير

عةةةح  ةاسةةتها لتةةأثي  9999[ عةةاه 96(  C.Nirmaia & k.Iyakuttiلةةاء) مترافاةة  مةةع مةةا زاةةحه )

ولكةل مةن حةالتق ا زةنا  والضةغه وعةةحما   KI ،RbIالضغه عل  كثاف  الاا ) لكل مةن بلةرةزق    

ها لماةحاة معةين مةن الضةغه ( وعةةح زيةلياv/vo = 0يكر  ماحاة التغي  فق الاجا فق حالة  ا زةنا  )

( وبالمااة   مةع ماةحاة التغية  الةذي حعةلةا 9.19(، )9.13( بماحاة  )v/voالذي زيبب فق زغي  ةيم  )

 وعل  الترالق لكل من البلرةزين. 9,6علي  والذي كا  بماحاة  

 

 : دالة الموجة وكثافة الاحتمالية7-6

Wave Function and Probability Density 

لواأ  [100]با زجا   X( زمثل  ال  المرل  عل  المارة 36-3(، )33-3(، )34-3)الشكا   

 وعل  الترالق. 15و عل  ميتري غي  مشغر   25و عل  ميتري مشغر   1ميتري مشغر  

 1( فتمثةةل كثافةة  ا حتماليةة  لواةةأ ميةةتري مشةةغر  .3-3(، )31-3(، )39-3 مّةةا الشةةكا  ) 

 عل  الترالق. 15عل  ميتري غي  مشغر  و  25و عل  ميتري مشغر  
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 1لواأ ميتري مشغر   X( علاة  زغي   ال  المرل  عل  المارة 34-3شكل )

 [100]با زجا  

 

 

 

 

 

 

 

 

 1لواأ ميتري مشغر   X( علاة  كثاف  ا حتمالي  عل  المارة 39-3شكل )        

 [100]با زجا  

 

 

 

 

 

 

 

 

      25لعل  ميتري مشغر   X( علاة  زغي   ال  المرل  عل  المارة 33-3شكل )          

 [100]با زجا     

 

 

 

 

 

3
 

3
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با زجا         25لعل  ميتري مشغر   X( علاة  زغي  كثاف  ا حتمالي  عل  المارة 31-3شكل ) 

[100] 

 

 

 

 

 

 

 

  

با زجا          15لعل  ميتري غي  مشغر   X( علاة  زغي   ال  المرل  عل  المارة 36-3شكل )  

[100] 

 

 

 

 

 

 

 

 

با زجا          15لعل  ميتري مشغر   X( علاة  زغي  كثاف  ا حتمالي  عل  المارة .3-3شكل )

[100] 

) واأ ميةتري  1(   ى با   ال  المرل  للميتري المت ابه 34-3وعةح ملاحظ  الشكل )

( الذي يةتج عةه S 1S +2(  ي )Sالخاق لمحاةين يةيين ولكن من  رع )  مشغر ( بر  ازج من ا زاا 

( فيظهة  33-3ز كين للكثاف  الإلكت و ي  بين الةرازين بيبب ا زاا  الاا ث بين المرلتين،  مّا الشةكل )

 

3
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 P) عل  ميتري مشغر ( والةازج من ا زاا  الخاق لمحاةين من  ةرع  25الت ابه المتآص  للميتري 

للازجا  المرلب للمحاةين ولذلك فإّ  المحاة الةازج سر  يؤ ي  يضا إل  زيا   الكثاف  الإلكت و ي  ولكن 

) عل  ميتري غي  مشغر  (   15 ( يمثل الت ابه غي  المتأص  للميتري36-3بين الةرازين، والشكل )

يي ااةةه  علة   والةذي يةؤ ي إلة  مةحاة 2p-1(p( ي    pالذي يةتج من الا ح الخاق لمحاةين من  رع

 يبيا  حترائها عل  عاح زخلر من احتمالي  إيجا  الإلكت و  فيه ومةن ثةا زيةا   التةةاف  بةين الةةرازين  ي 

 اةزداع ميتري الااة  للمحاة.

( فهةق زمثةل م بةع ةيمة   الة  المرلة  .3-3(، )31-3(، )39-3 مّا بالةيةب  إلة  الشةكا  )

( وزعةةا احتماليةة  ولةةر  الجيةةا فةةق  ااةة  معيةةة  مةةن 36-3(، )33-3(، )34-3المبيةةة  بالشةةكا  )

 الدضاء.

، 1(  الةة  المرلةة  لواةةأ ميةةتري مشةةغر  14-3(، )32-3(، )36-3وزمثةةل الشةةكا  )

التةق يتبةين مةن  [110]ولكةن با زجةا   15،و  عل  ميتري غية  مشةغر   25و عل  ميتري مشغر  

و مّا  عل   Sا زاا  المتأص  لمحاةين من  رع بر  يضا  ازج من  1للالها بأ ه  واأ ميتري مشغر  

(  ّ  32-3حيأ يظهة  الشةكل ) Pفهر  ازج من ا زاا  المتأص  لمحاةين من  رع  25ميتري مشغر  

 ةازجين مةن ا زاةا  المتأصة  ولكةن بازجةا  الدةب اليةالب  Pالمحاةين المتأص ين اللةذين بمةا مةن  ةرع 

 .P زاا  غي  المتاص  لمحاةين من  رع  ( ا14-3للمحاةين عل  حين يمثل الشكل )

( م بةةع ةيمةة   الةة  المرلةة  لواةةأ ميةةةتري 19-3(، )19-3(، )36-3وزظهةة  الشةةكا  )

 عل  الترالق. 15و عل  ميتري غي  مشغر   25و عل  ميتري مشغر   1مشغر  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 [110]بالاتجاه  1لأوطأ مستوي مشغول  X( علاقة تغير دالة الموجة مع المحور 73-7شكل )
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[110]بالاتجكككاه   1لأوطككأ مسكككتوي مشككغول  X( علاقككة تغيكككر كثافككة الاحتماليككة مكككع المحككور 77-7شكككل )



 
78 

 

 

 

 

 

 

 

 

 25لعل  ميتري مشغر   X( علاة  زغي   ال  المرل  عل  المارة 32-3شكل )

 [110]با زجا      

 

 

 

 

 

 

 

با زجا          25لعل  ميتري مشغر   Xعل  المارة ( علاة  زغي  كثاف  ا حتمالي  19-3شكل )

[110] 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

         15لعل  ميتري غي  مشغر   X( علاة  زغي   ال  المرل  عل  المارة 14-3شكل )
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 [110]با زجا  

 

 

 

 

 

 

 

 

 15لعل  ميتري غي  مشغر   X( علاة  زغي  كثاف  ا حتمالي  عل  المارة 19-3شكل )

 [110]ا  با زج
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 الفصل الرابع

 الاستنتاجات والبحوث المستقبلية

Conclusions and Future Researches 

 : الاستنتاجات8-1

( قتت  LUC-INDOارمجئي يتتم  تتو جلتتية  لويتتم ارييتت ) ار  يتتئ)   –إنّ استتمال ا ارائا تته  تت    -1

سمال رن  أعات جم  ج روخياص ارمئكي يم رو وير)  ق ربم وبش ل جي   ن ارقيم ارالويم، ، وعن  ا

را د  ن ارايا تل ارمجئي يتم   تس يات ب كن  ك جتت قيلتم ل قتم ارمتئاب   ق ربتم إرتع ارقتيم ارالويتم 

 Correlationولاستتتيل  باتتت  إصتتت  م كمتتت ي  ا ارلئكتتتا اريايتتت  وكمتتت ي  ا ارمتتتئاب   

Corrections  إرع يا ب ا لئيقم الإهلت ا ارلميست  رومت الل ارمل صتوس )INDO أعاتت )

ا راتتئم يا تتم ارم تت  ا عنتت  قي ستتع  بتت رقيم ارالويتتم عوتتع يتتين أللقتتت  ارائيقتتم كللتتي ا   ن ستت  

ارائيقتتم  تتس ار متتيا عوتتع قيلتتم  ن ستت م رلجتتي) ارا قتتم ارل   تتئ) باتت   إهلتت ا كتت  يئ ارقوتت  

، وأّ تت  pو  sرولتت ار  oو  واعملتت د قيلتتم وايتت ) ب رناتت م إرتتع كتتل  تتن اراتت  وين ارمجتتئي يين  

 sرولت اراا الإر مئوجيتم  تن يي ديت د) ي رتم ارمعجتين رولت ار جتي   ب رنا م إرتع ي رتم ارمعجتين 

عنت   يادجمت   تو الا متئام ارلمقت ل بت  رولت اراا ارلعجنتم  pعوع يا ب كعجين ارل ار جي   

( وةرك با    يل ارذر) إرع ارئجتي  إرتع وصتاع  اي توس أا ديت د) 3spوارلمللوم ب رميغم  

يتتيا ارنتتيا) اكلتتئ  تتن ايمل ريتتم وجيدهتت  بتتين ارتتذركين، ايمل ريتتم وجتتيد ارغيلتتم الإر مئوجيتتم 

وأ   ت هذه ارائيقم كللل ار ل اريس  بين لئيقم ار ا ب ا ايوريم وارائا ه ارمس كامالل 

 ع داا ك يئاا  ن ارايا ل ارمجئي يم.

 يتئ إنّ اسمال ا إر مئوج ا ارم   ا وإهل ا ك  يئ ارقو  رم يادِ إرع يئف ارنم  ج ارنظئيم بشت ل ك -2

عن ارقيم ارالويم ييث إنّ هذا ارمقئي  يي ئ كاعي ا ك يئ) و لي ) ج اا ول  ما رولياد ارمو م 

 ارمس كلم د ب لئ) ع د ةراكع  وع د ار واا ايس س ارل يجم روذراا.
 

ك قع ار وير) ل صام رق جين هتي  صتلن  ت ل ارطتغيل ارلل تن دراستمع  ر  رتم إجعت د ار ت  ،   -3

( ب س  ا ر  رم اجع د ارا    ل  يا   هذا اراتوي   ت بم و ق و تم 1711 * 7.0وارع ي   

 هذا ارني   ن ار ويراا إرع أا    ورم رومغييئ أو الارمياء
 

وارلا وعم  س ي رم س   ار وتير) يظعتئ  –إنّ دراسم جم  ج ار ئج  ج ارلامخ ل رلن نس الإجع د  -4

 اص م. ع ل ا م    لل هذا ارني   ن ارلياد جقام لطي  و
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ا و يتئ ياتت س  -5 إنّ  قت ار كغيتئ كتل  تتن ل قتم ارمتئاب  و ا  تتل ارلئوجتم ار جلتس قت  كتت ن جظ  يت 

ارلامالل  س ار ا ب ا وراتل ارات    تس ةرتك  بش ل ك يئ عن  كغييئ قيلم ارا  ل ارمجئي س  

يئاا هي ك ئ كموم ارنيا) جا م إرع كموم الإر مئون  ل  يجال  ن قيلتم   بتت ار جت   قت اراا  تغ

وقويتل ارمت  يئ عوتع ارختياص ارمئكي يتم وارلياي  يتم رو وتير) ارتذا يماحت   ارلتم  م ايس ستس بقيلتتم 

وارا  ل ارمجئي س  o، عوع يين ج يي أن ك  يئ كغييئ كل  ن ع  ل ارئب  ايس ارل ارا  

)s+ A s½ (I  عوع عئم يا م ارم   ا ق  ك ن  يئ جظ  س ورم يخطو إرتع اكجت ه   ت د  تس

 غيئه.ك
 

إنّ دي د) إجع د ار    عوتع ار وتير) قت  داد  تن عتئم كتل  تن يا تم ارم ت  ا وارمي تيل عوتع  -6

يات ب  جتتي) ارا قتتم جميجتم رايتت د) يتت وت الاجقات   ا ار  د تتم  تتس  اتميي ا ارا قتتم ر تتل  تتن 

 يا م ارم   ا وارمي يل وجقم ن قيلم  جي) ارا قم ارمس كميس  ار ا مين.

 

 

ار تتت   عوتتع ار وتتتير) قتت  قوتتتل  تتن ايمل ريتتتم وجتتيد الإر متتتئون  تتس ارلتتت اراا  إنّ ديتت د) إجعتت د -0

 وداد  ن ايمل ريم وجيده   س ارل اراا ارذريم ايعوع  اميل  نع . Sالإر مئوجيم جي  

إنّ ك  يئ إجع د ارا   عوع ار وير) ق  قول  ن عئم يا م ارم   ا وارمي يل و جتي) ارا قتم  -8

رتذراا  تو ديت د) كت  يئ ارات   عوتع ارتذراا وب رمت رس رجتي  وةرك با  دي د) ارلا  م بتين ا

 ارذر) إرع وصاع  ارا ياس . 

سياءا أكت ن كتل  تن قتيم  fإنّ ك  يئ إجع د ار    عوع ار وير) ق  قول  ن ع  ل ارمشميت ارذرا   -9

 hkl. ا ا أل ع داا دوجي   ( ع داا  ئدي 

عوتتتع أستتتويب لويتتتم ارييتتت ) ار  يتتتئ)     ارمجئي يتتتم وب لاعملتتت د  –إنّ استتتمال ا ارائا تتته  تتت      -17

 LUC-INDO   ر راستم كل  تم ارلئاكت )Density of States  ( ر  رتم الاكتاان رو وتير) قت

ا  و ارقيم ارالويم ارلميا ئ) ر ين ، وق  ك ن رم  يئ دي د) اجعت د ار ت    أعات جم  ج  ما بقم كل   

 عوع كل  م ارلئاك  هي ي وت جقم ن  س كل  م ارلئاك  .

إنّ اسمال ا هذه ارائيقم ر راسم  اميي ا ارا قم ارل يجم ر ل  تن يا تم ارم ت  ا وارمي تيل    -11

وارلجي) ق  أعا ج    ئ) عن جي  ارمئاب  ار يلي  س ارن  ئ  تن اك ت د  ت ارين ةريتين ورتذركين 

 مجتت وركين ستتياء أكتت ن الاك تت د كي تتئا ارتتذا ينشتت  عنتت  كئكيتتا  تتس ار ل  تتم الإر مئوجيتتم بتتين 

ا وي تين رت   اتميل ار نياكين أل اك  د جقيض رومي ئ ارذا يادا إرع   ار ةا ل قم أعوع جات ي 

عق ا يخوي  ن ايمل ريم إيج د الإر مئون  ي ، إة كج ئ ار ل  م الإر مئوجيم عوتع ارم تين لت ر  

 . [110]و ب لاكج ه   [100]  ناقم ارمي ئ ب رنا م إرع ارلاميا ارذا هي ب لاكج ه
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 حوث المستقبلية: الب4-2

(  تتو جلتتية  ويتت ) ارخويتتم INDOاستتمال ا لئيقتتم الإهلتت ا ارلميستت  رومتت الل ارمل صتتوس   -1

ةر) ر راستم ارمئكيت  الإر مئوجتس رو وتير)  128، 64، 16( ارمس ك ميا عوع LUCار  يئ)  

ييث إنّ دي د) يجم وي ) ارخويم سيف يادا إرع اكمل ا  ير) ارمئكي  الإر مئوجتس بايت د) 

 ل ارمن ظئ  س  ط ء  مج  ارليجم عوتع ارتئ م  تن أن هتذه ارائيقتم كياجت   تايب ا ع د جق

 كنليذيم ك يئ) با   ايمي جع  إرع ي س  ا أسئ  وةاكئاا اك ئ.

اسمال ا هذا ايسويب  ن ار ا ب ا  و أ   ه ارلي  ا ارمتس رعت  كئكيت  ك ئيميت  ارخ ر تين   -2

ZnS كئكي  ارلت س، ولا كيجت  أا دراست ا  ات قم  ييث إنّ هذه ارلياد رع  كئكي  قئي   ن

كامالل لئيقم الإهل ا ارلميس  روم الل ارمل صوس  و إ   جيم إص  م كم ي  ا ارمئاب    و 

  لل هذا ارني   ن ارلياد.

دراسم ارم يلاا ارايريم ر وير) ارجئ  جييل وارن كجم  ن كاوي  صغيل ع ريت  وك تت ظتئوف   -3

 ل  م.
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Abstract 
 

The work described in the this thesis was undertaken at Babylon 

University in the period between October 2001 - Jan. 2003 under the 

supervision of Dr. Mudar Ahmed Abdulsattar from Al-Raia company and 

Dr. Galib Abd Al-Wahab Al-Dahash from Babylon University. Except 

what was mentioned in certain references, the information present is the 

searcher’s products were not presented to gain a scientific degree 

previously. 

The search include studying the band structure of Germanium a 

semiconductive covalent crystal by using an approximate method of self-

consistency depending on the method of the intermediate neglect of 

differential overlap (INDO) and depending on large unit cell to a 

semiconductive material of diamond structure which contain 8 atoms in the 

large unit cell. The simulation includs the crystal structure which is 

represented by the lattice constant, cohesive, energy, direct band gap, 

valance band width and the hybridized orbitals of the crystal. And also 

includes a study of the physical properties of the crystal such as bulk 

modulus, X-ray scattering factor, the stress-strain relationship and the 

effect of changing the empirical parameters on the structural properties of 

the crystal. The search also includs the study of the effect of the stress of 

both state (compression) and (tensile) on both of valance  band, conductive 

band, direct band gap and hybridized electronic orbitals and on the lowest 

occupied level 1, the lowest unoccupied level 2 and the highest occupied 

level  25, the scattering factor of X-ray, bulk modulus, the density of state. 

Drawings are also given for the wave function, the probability density for 

the lowest occupied level 1, the highest occupied level 25, the highest 

unoccupied level 15, in both directions [100],[110] with the addition of the 

correlation corrections, relativistic corrections and the effect of the zero 

point energy on the cohesive energy. The obtained results were compared 

with the available experimental data. Comparing the few number of the 

empirical parameters used in our calculations with the huge information 

which had been obtained, leads to think that our choice of the semi-

empirical methods for studying the band structure of the crystal was 

successful.  
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