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 عز الله نشكر أن البحث ، لمسات آخر نضع ونحن سعادتنا تكمل

 نسدي وان المتواضع ؛ العمل هذا بإتمام توفيقه لنا على وجل

 بجزيل البحث ونتوجه هذا اكتمل ما فلولاهم لمستحقيه الشكر

أستاذ  المشرف الأستاذ الفاضل والمحترم إلى والامتنان الشكر

بتوجيهاته  علينا يبخل لم الذي بن خذير محمد لطفي  تعليم عالي

 .لنا عونا كانت التي ونصائحه

 لقبول تفضلهم على اللجنة أعضاء أن نشكر الأساتذة لا ننسى كما

وتقييمه ؛كل من الأستاذ المحترم أستاذ   العمل المتواضع هذا مناقشة

 كعيبيو الأستاذة المحترمة  أستاذة مساعدة ب    لمين محمد طقمحاضر أ  

 لينا العون وقدم المذكرة هذه إتمام على ساعدنا من كل نشكر و  امال

 ويد المساعدة من قريب أو من بعيد .

 .أفراد قسم علوم المادة جميع ونشكر أساتذة و         

 0202/0202الذكية   المواد فيزياء تخصص الدفعة زملاء و

 ويرضاه. يحبه ما لكل التوفيق الله ونسأل
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 الإهداء

 إلهي لا يطيب العيش إلا بشكرك ولا يطيب النهار إلا بطاعتك،

ولا تطيب اللحظات إلا بذكرك ولا تطيب الآخرة إلا بعفوك ولا 

 تطيب الجنة إلا برؤيتك "الله جل جلاله"

إلى من بلغ الرسالة وأدى الأمانة ونصح الأمة إلى نبي الرحمة 

 "مصلى الله عليه وسل ونور العالمين "سيدنا محمد

كلله الله بالهيبة  أهدي تخرجي إلى من أحمل اسمه بكل افتخار و

العطاء دون انتظار علمتني و إلى من   الضحوي  ولوقار أبي

أرجو من الله أن يمد في عمركما لترا ثمار قد  هوام صوريةأمي 

وستبقى كلماتكم نجوم أهتدي بها  حان قطفها بعد طول انتظار

و إلى روح خالي الغد والى الأبد وأدام الله في عمركم.اليوم وفي 

 غفر الله له و للمؤمنين أجمعيين. جعفرالراحلة 

من ينبض قلبي بحبهم في كل لحظة  إلىالى قطعة من قلبي 

 و محمد الرازي الأفاضل أشقائي و  بثينة سهى،لبنة،شقيقاتي 

 أيهم ،وعد ،ساجدةو كتاكيت قلبي   جلال الدين

و   شافيةو بالأخص صديقة عمري  شيماء،أسماء صديقاتيإلى 

 ... كل من يذكرهم قلبي ولم يدونهم قلمي إلى

دنا كل هؤلاء اهديهم هذا العمل سائلة المولى ان ينفعنا به ويم إلى

. بتوفيقه  

 جيهان بن ساكتة



 

 

 ششششيييييييييييييييص

 الإهداء

 إلهي لا يطيب العيش إلا بشكرك ولا يطيب النهار إلا بطاعتك،

تطيب اللحظات إلا بذكرك ولا تطيب الآخرة إلا بعفوك ولا ولا 

 تطيب الجنة إلا برؤيتك "الله جل جلاله"

إلى من بلغ الرسالة وأدى الأمانة ونصح الأمة إلى نبي 

 "مصلى الله عليه وسل الرحمة ونور العالمين "سيدنا محمد

 العلم حب فيا غرسا اللذين العزيزين والدي جي إلىأهدي تخر

 بيوالدي الحب وأمانيسندي قوتي و فخري امني إلى   والمعرفة

 نتاج فكان ربحيةوعلمتني دون مق ابل أمي   ملتنيح من إلىو  صالح

أرجو من الله أن يمد في عمركما لترا ثمار قد  العمل هذا ذلك

وستبقى كلماتكم نجوم أهتدي بها  حان قطفها بعد طول انتظار

  وأدام الله في عمركماليوم وفي الغد والى الأبد 

و أشقائي    مريم،عائشة ،صباح ، زهيهإلى أحبة قلبي شقيقاتي  

،  السلام عبدو  الرحمان عبد أحبابيوحمزة  ،   هشامالأفاضل 

 تسنيم 

  شافيةو بالأخص صديقة عمري  شيماء، أسماء إلى صديقاتي

كل هؤلاء  إلى.  كل من يذكرهم قلبي ولم يدونهم قلمي  إلى

 . هذا العمل سائلة المولى ان ينفعنا به ويمدنا بتوفيقه   اهديهم

 مكاحلية بسمة
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 الملخص

بسبب خصائصها   (TMDCs)يتزايد الاهتمام بـثنائي كالكوجينيد المعادن الانتقالية 

هي مواد لها عصابة طاقة مباشرة في شكلها ثنائي الابعاد لذلك للاهتمام فالإلكترونية المثيرة 

 و. يمكن استخدامها في مجال الالكترونيات لتطبيقات مثل انتاج المصابيح أو الترانزستورات

في إطار نظرية  إجراؤهاالتي تم   2MoSالأغشية الرقيقة لـ الهدف من هذه المذكرة هو دراسة 

خصائص وبالأخص دراسة   Quantum Espressoباستخدام برنامج  (DFT)الكثافة الدالية

 .BoltzTraPالنقل وفقا لمعادلة بولتزمان الشبه كلاسيكية باستخدام كود 

 DFT ،PP ،2MoSثنائي كالكوجينات المعادن الانتقالية،  الكلمات المفتاحية:
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Résumé 

     Les dichalcogénures de métaux de transition (TMDC) suscitent un 

intérêt croissant en raison de leurs propriétés électroniques intrigantes. 

Ce sont des matériaux qui ont une bande d'énergie directe sous leur 

forme bidimensionnelle, ils peuvent donc être utilisés en électronique 

pour des applications telles que la production de LED ou transistors. 

L'objectif de cette note est d'étudier les couches minces de MoS2 qui 

ont été réalisées dans le cadre de la théorie de la densité fonctionnelle 

(DFT) en utilisant le programme Quantum Espresso, en particulier 

l'étude des propriétés de transport selon l'équation semi-classique de 

Boltzmann en utilisant le code BoltzTraP. 

Mots-clés :  dichalcogénures de métaux de transition , DFT ;PP, MoS2
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Abstract 

There is growing interest in transition metal dichalcogenides (TMDCs) 

because of their intriguing electronic properties. They are materials that 

have a direct energy band in their two-dimensional form, so they can be 

used in electronics for applications such as the production of LEDs or 

transistors. The objective of this note is to study the MoS2 thin films that 

were made within the framework of the functional density theory (DFT) 

using Quantum Espresso program, in particular the study of transport 

properties according to the semi-classical Boltzmann equation using the 

BoltzTraP code. 

Key words: transition metal dichalcogenides, DFT ;PP, MoS2
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 المقدمة العامة:

( عالية الأداء مفتاحا للتطورات الجديدة في مجالات تحويل 2Dيعد تطور المواد ثنائية البعد )

حيث أدى اكتشاف الغرافين إلى تحويل اهتمام الباحثين نحو عائلة جديدة من المواد  الطاقة وتخزينها؛

النانوية تعرف بالمواد ثنائية البعد. جذبت أشباه الموصلات ثنائية الأبعاد مثل ثنائي كالكوجينات المعادن 

ها الفريدة ( والفوسفور الأسود اهتماما هائلا كمواد بصرية ناشئة نظرا لخصائصTMDCsالانتقالية )

والرائعة  فقد أظهرت هذه المواد خصائص واعدة في تطبيق الأجهزة الإلكترونية بالإضافة إلى ذلك فإن 

القدرة على إنشاء بنيات غير متجانسة )فاندر فالس( التي تم التحكم فيها ذريا تتيح تحقيق أجهزة إلكترونية 

موجودة في الطبيعة لفترة طويلة جدا   TMDCsـضوئية جديدة متميزة عن نظيراتها التقليدية الحجمية. ال

 مليار سنة تقريبا وهي تمثل فئة مثيرة. 2.9حيث يبلغ عمرها الآن  2MoSأقدم عينة منها هي 

مفصولة بمستوى ذري  Xعائلة الكالكوجينات المعادن الانتقالية تتكون من مستويين من الكالكوجين 

 و تهيمن روابط من نوع فاندر فالس بينها. يمكن تكديس هذه المستويات  Mلمعدن انتقالي 

لديها إمكانات  2MoSمثل الـ (2D)تم نشر أن ثنائي كالكوجينات المعادن الانتقالية ثنائية الأبعاد

في الإلكترونيات المرنة و الالكترونيات  والأجهزة النانوية بسبب خصائصها الإلكترونية الفريدة كامتلاكها 

ناقلية حرارية منخفضة  ومعامل سييبك عالي   TMDCsة وعادة ما تمتلكلعصابة طاقة مباشرة  مناسب

 جدا على طول اتجاه عمودي على طبقات الشبكة ثنائية الأبعاد.

في  MoS2سنقوم في هذه الدراسة بحساب الخصائص البنيوية و الالكترونية للمركب ثنائي الأبعاد 

شكله الحجمي في إطار نظرية الكثافة الدالية. نستغل هذه الخصائص لحساب معاملات النقل الكهربائي 

 BoltzTraPو الحراري لهذه المادة وفقا لمعادلة النقل شبه الكلاسيكية لبولتزمان و باستخدام البرنامج   
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نات المعادن الانتقالية تنقسم هذه المذكرة إلى ثلاثة فصول. الفصل الأول حول ثنائي كالكوجي

(TMDCs)   و الفصل الثاني يذكر مبدأ نظرية الكثافة الدالية(DFT) التي تعتمد على عدد من التقريبات

وأيضا  OUANTUM ESPRESSOفي معظم عمليات المحاكاة. يتم تنفيذه باستخدام كود حساب 

أما في  BoltzTraPكود حساب  دراسة خصائص النقل وفقا لمعادلة بولتزمان الشبه كلاسيكية باستخدام

الفصل الثالث يناقش النتائج التي تم الحصول عليها فيما يتعلق بالخصائص البنيوية والإلكترونية و 

 وفي الأخير نقدم استنتاجا عاما حول هذه المذكرة 2MoSـمعاملات النقل للمادة المدروسة 
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I.1  :مقدمة 

الباب واسعا امام مواد ثنائية الابعاد اخرى كون  2D الأبعادفتح اكتشاف الغرافين ذو الطبيعة ثنائية       

يمكن التحكم في عصابتها الممنوعة وكذا  الأخرى الغرافين ذو عصابة ممنوعة معدومة بينما بعض المواد 

خصائصها الكهربائية والحرارية ، الميكانيكية ،البصرية الممتازة . في الآونة الأخيرة جذبت ثنائي 

( الاهتمام في العديد من المجالات . توفر 2D TMDCsالكالكوجينيدات المعادن الانتقالية ثنائية الأبعاد )

قدما في  للمضيفرصا  TMDCsالمتنوعة والبنية الرقيقة للصفائح ثنائية الأبعاد الإلكترونية الفريدة و  البنية

من  وتوسع التطبيق للمواد النانوية غير العضوية ثنائية الأبعاد في العديد الأبعادالمواد النانوية ثنائية 

يلها ثنائية الأبعاد نحتاج إلى معرفة طرق تصنيعها وتعد TMDCsلـ  أفضلالمجالات. من أجل فهم 

 . 2D TMDCsبالإضافة إلى تطبيقاتها المحتملة في عملنا هذا قدمنا ملخص عن 

 I.2 المواد ثنائية البعد  

الطبقة وتتكون من  أحاديةمواد بلورية تنتمي إلى فئة الشبكات ثنائية البعد يشار إليها أحيانا باسم المواد 

؛تم اكتشافها بشكل متزايد كمنصة 2114سنة  الغرافين عزل طبقة واحدة من الذرات.بدا الاهتمام بها منذ

[.نمت المواد ثنائية البعد لتشمل 1أساسية لتطوير تقنيات الفصل نظرا لسماتها المميزة مثل السماكة الذرية]

. تكون هذه hBN( والعوازل كنيتريد البورون السداسي2MoS( وأشباه النواقل )مثل2NbSeالمعادن )مثل

تكون مختلفة جدا عن خصائص  خصائصها غالبا ما أنمحيطة كما المواد مستقرة في الظروف ال

الذرات المشكلة كما هو موضح في الشكل  البعد حسب[. تصنف المواد ثنائية 2]الأبعادنظيراتها ثلاثية 

[3] 
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 : يوضح تصنيف المواد ثنائية البعد حسب الذرات المشكلة لها  I.1الشكل

مشكل من ذرات الكربون مثل  الغرافينمثل  IVفهناك مواد مشكلة نوع واحد  من الذرات وهي عائلة  

 ...الخGeو الجرمانيوم  Siالسيليسين المشكل من ذرات السليسيوم

المتشكل من  n-BNوهناك المشكلة من نوعين مختلفين من الذرات مثل عائلة العوازل )مثل بورون النتريد

 لة أنصاف النواقل والنواقل الفائقة. (وعائ Bو Nذرات 

3.I الكالكوجينات 

 -والتي تعني النحاس χαλkός (khalkós)مصطلح مشتق من الكلمة اليونانية القديمة )اللاتينية العامة(

 chalcogenوالتي تعني )الولادة( .تم اقتراح مصطلح  γεννάω (gène)النحاس )البرونز( يليه اللاحقة 

 Wilhelm"عندما كان يعمل في مجموعة ’Warner Fisher‘من قبل 1931لأول مرة في عام  

Biltz " حيث  الألمانوتم قبولها بسرعة من قبل الكيميائيين  16بجامعة هانوفر لتحديد عناصر المجموعة

 به 'هان ريش ريمي' بالاتفاق مع أوصى أنبعد  1938الاستخدام الرسمي للاسم في عام  إنشاءتم 

 IUPAC[4.]لجنة الاتحاد الدولي للكيمياء  غير العضوية ولاحقا مع  أعضاء
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 أيضاالكالكوجينات هي عناصر المجموعة السادسة عشر الموجودة بالجدول الدوري للعناصر كما تعرف 

،الكبريت، السيلينيوم، التيلوريوم، البولونيوم،  الأكسيجينوتتكون هذه المجموعة من  الأكسيجينبعائلة 

من الجدول   16VIA(.تقع العناصر الكالكوجينية في العمود Uuh)ununhexium-116والعنصر 

(  Te, Poفلزات ) أشباهواثنان  (S ,O, Se)الدوري؛بحيث أن  ثلاثة عناصر غير معدنية  

 ( أوnp2ns,4لكترونات تكافؤ )(تحتوي جميع عناصر هذه المجموعة على ستة اUuhومعدن)

4np101)d-(n2ns  التقاط إلكترونين أو تكوين رابطتين تساهميتين  إلىلديهم ميل  أنوهو السبب في

فالكالكوجينيد ولكن  يمكن  ان  -2للحصول على طبقة مشبعة . عدد تأكسد  الكالكوجينات بصفة خاصة 

 [. 5+ موجود في الكبريت(]6وأقصى رقم تأكسد  -1يكون له أرقام تأكسد مثل

 4.Iالمعادن الانتقالية 

فإحدى حالات الأكسدة الشائعة،  fأو  dجزئيا على قشرة فرعية  هو عنصر يحتوي  الانتقاليالمعدن 

( ؛ التكوينات الإلكترونية في أغلب  5d،4d ،3dعناصر في كل سطر) 11أي  5dوهناك مدارات 

بمثابة عناصر  الانتقالتشكل الكاتيونات ،تعتبر عناصر  أنوالتي  يمكن  24sn5dو24sn3dالأحيان 

 :[6]  في مجموعة من الخصائص (حيث تشترك هذه العناصر12-3المجموعات )

 جيد للكهرباء. موصل 

 . صلب تحت درجة الحرارة العادية وكثيف نسبيا وقوي ولامع 

  وغليان عالية نسبيا. انصهارنقاط 

ملونة و يمكن ملاحظة حيث ان  المعادن الانتقالية لها تنوع كبير في حالات الأكسدة، ويشكل ايونات 

ذا 7الخاصية المغناطيسية ] [ )المركب الذي يحتوي على إلكترونات فردية تكون المادة بارامغناطيسية؛وا 

 كان يحتوي على إلكترونات زوجية تكون المادة دايامغناطيسية(
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 5.Iالمعادن الانتقالية كالكوجينيداتTMDCs 

هي عنصر معدني إنتقالي من المجموعة M؛حيث 2MXهي فئة من المواد مع الصيغة 

IV(Hf,Zr والمجموعة)V(Ta، (Na  أو المجموعةVI(Mo,W)  وX ( عبارة عن كالكوجينTe,S,Se )

مع ذرات الكالكوجين في مستويين سداسيين X- M-Xهياكل ذات طبقات على شكل تشكل هذه المواد

عضها البعض بشكل ضعيف لتشكيل مفصولين بمستوي ذرات معدنية؛حيث ترتبط الطبقات المتجاورة بب

المتعددة  والتي تختلف في ترتيب وتنسيق ذرات المعدن  الأشكالبلورة حجمية  في مجموعة متنوعة من 

بإهتمام (2D)[ ، حظيت ثنائيات الكالكوجينات المعدنية الإنتقالية ثنائية الأبعاد 2كما هو موضح فالشكل]

قال من عصابة طاقة غير المباشرة إلى عصابة طاقة كبير مؤخرا نظرا لخصائصها الفريدة مثل إنت

يبلغ عددها  مواد وجذبت إهتماما كبيرا بسبب خصائصها الغنية وأهميتها للبحث الأساسي وهي المباشر؛

تظهر عصابة ممنوعة مباشرة في شكلها ثنائي الأبعاد وهي عبارة عن عائلة كبيرة  .في العدد 61حوالي 

وهي فئة من المواد البلورية من نوع أشباه الموصلات.من  [؛11،11،9 ](2D) من طبقات ثنائية الأبعاد

حيث الحجم، تتكون من المستويات الجزيئية؛ كل من هذه المستويات مرتبطة بجوارها الأقرب من خلال 

لديها فجوات نطاق قابلة للضبط ، مما  3TMDCsالتفاعلات غير التساهمية مثل قوة  فان دير فالز.

التحفيز الضوئي في المركبات النانوية من خلال تقديم العصابة الممنوعة المناسبة ومحاذاتها أداء  يعزز

 في المركبات الهيتيروجينية.

يمكن أن تكون هندسة العيوب سهلة التنفيذ في المواد ثنائية الأبعاد، والتي كانت كذلك طريقة فعالة 

لك، أن هناك مجموعة كبيرة ومتنوعة من . ولكن الأهم من ذTMDCsلتكثيف الأنشطة التحفيزية في 

TMDCs  12نوعًا( لديها وفرة الكمية في الطبيعة أو يمكن تصنيعها] 41)حوالي]. 
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    Xنموذجية ،مع ذرات الكالكوجين 2MX: تمثيل تخطيطي ثلاثي الأبعاد لبنية  I.2الشكل

 باللون الأسود Mذرات المعدن باللون الأصفر و

 6.I الكالكوجيناتكيمياء 

يمتد جانب الرنين في الترابط الكيميائي إلى المواد الصلبة مع التركيز بشكل خاص الخصائص البنيوية   

فان التكوين الإلكتروني  يتغير  ،عندما تشارك ذرات الكالكوجين في الترابط الكيميائي؛ الاهتزازيةو 

مركب، في جميع هذه الحالات؛ تتكون الروابط بالاعتماد على العناصر الكيميائية الاخرى الموجودة في ال

زاوية الرابطة تكون  ( خاملاLPالتساهمية  بمشاركة الإلكترونين الفرديين، ويظل الزوج الإلكترون والمدار)

التي  LPتوجه إلكترونات  .نظرا إلى تعامد المدارات ، درجة 91بين ذرات الكالكوجين تساوي بالتقريب 

تشغل المدار عموديا على المستوى المشكل بالروابط التكافئية؛ وبالتالي يمكن اعتبار بنية السيلينيوم على 

 أنها مكعب تقريبا.
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طيطي لسلسلة متعرجة من السيلينيوم في شبكة مكعبة بسيطة. للحصول خ:رسم ت I.3الشكل

 ل السلسلة و زيادتها بين  السلاسل رات داخيقية؛ يجب تقليل المسافة بين الذعلى البنية الحق

 المرفقة بزيادة زاوية الرابطة

ممتدة  SeNسلاسل  Seاعتمادا على تسلسل اشارة ثماني السطوح )اتجاه الدوران(، يمكن أن تشكل ذرات 

-،+،-، إلخ. و +،+،+،+،+،+،+،+،+،+، إلخ أو حلقات ذات ثمانية عناصر)لـ +،-،-،-،-،-)لـ 

 .( كما هو موضح فالشكل -،+،-،+،
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الروابط بين الحلقات  فإن (vdwبشكل عام من طبيعة فان دير فالس) باعتبار أن طبيعة الروابط

[. على الرغم من ان التفاعل 13،14] بطبيعة الرنين ميزتت اأنهعلى الرغم من  .اضعيفة جد والسلاسل

التفاعل المسؤول عن الترتيب بعيد المدى للسيلينيوم  فانه يعتبربين الجزيئات أضعف بشكل ملحوظ؛ 

ذرات الكبريت والسيلينيوم والتيلوريوم لهما نفس التكوين الإلكتروني في الغلاف الخارجي،  وبما انالبلوري، 

الأخف إلى تكوين حلقات بينما تفضل ذرات التيلوريوم الأثقل تكوين سلاسل .ومن  وتميل ذرات الكبريت

المثير ايضا ملاحظة أن نسبة  أفضل المسافات بين ذرات الكالكوجينيد داخل نفس السلسلة وبين 

وجود مكون تساهمي أقوى في  إلى، مما يشير Teإلى S، Seالسلاسل تتناقص عندما يتم الانتقال من 

 لأخيرة.الحالة ا

 في كيمياء الكالكوجينيد؛ حيث  LP [15" أول من أشار إلى الدور المهم لإلكترونات ]Kastnerكان "

يمكن اعتبار الحالات الإلكترونية  للمادة الصلبة من الدرجة الأولى  تراكبا موسعا للحالات المدارية 

تنقسم المدارات  Geاو  Siح مثل الموصلات الرباعية السطو  أشباهتواجد  الجزئية للروابط المكونة فإن

(والتي يتم توسيعها بعد ذلك في عصابات σ( و ضد رابطة)*σإلى حالات جزيئية رابطة) SP3الهجينة 

 .(S،Se،Teالتكافؤ و النقل، على التوالي،في المواد الصلبة ، في الكالكوجينات)

 نظرا إلى انه يمكن استخدام  ولا يجب أخذها في عين الاعتبار؛ Pأقل بكثير من الحالات  Sتقع الحالات 

من زوج إلكترون معزول في تنسيق مزدوج  Seللترابط وعادة ما نجد Pثلاثة من المدارات  أصلاثنين من 

(LP ،في المواد الصلبة )  هذه الإلكترونات وهذا ما يترك زوجا  واحدا من الإلكترونات غير المترابطة

 الأصلية. Pبالقرب من طاقة الحالة  LP( تشكل عصابة LPة أو )الغير مشترك
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( Cالحالات المهجنة، )  (Bالحالات الذرية، )  Se(b) , (A)(  وa)Geالارتباط في  : I.4الشكل      

   في المواد الصلبة توسيع الحالات إلى عصابات  (Dالحالات الجزيئية،)

مقارنة بهذه الطاقة المرجعية. يتم  تقسيمها بشكل متماثل يتم( σ( والمضادة للربط )*σحالات الربط )

يئي تم استخدام الوصف الجز  الجزء العلوي من عصابة التكافؤ LPوتحتل  LPو  σاحتلال العصابات 

؛ لتفسير هذا الموقف المداري لربط خصائص أشباه النواقل للعديد من المواد بترتيبها قصير المدى  

" للاشارة إلى LP" استخدام مصطلح أشباه النواقل "Kastner" أقترحالغريب إلى حد ما، 

 [.15،16الكالكوجينيدات]

7.I:العيوب الحقيقية في الكالكوجينات 

وبالتالي يمكن للذرات أن تكون  N-8 شذ بعض الذرات عن القاعدة المواد الكالكوجينية يمكن أن تفي 

بالنسبة للدرة الفوق  7الخارجي بعد الترابط او تحت مربوطة ) اي ان الالكترونات في المدار فوق 

ويمكن وصف أخطاء الرابطة  هذه  .بالنسبة للذرة تحت مربوطة برابطة واحدة( 9مربوطة بثلاث روابط و 

السالبة .يتطلب وجود هذه العيوب  Uبقدرة إرتباط إلكترونية سالبة وغالبا ما يشار إليها على أنها أخطاء 
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،في حين أن الحالة الفارغة حيث Hundمقابل قواعد  a الحالة الإلكترونية توزيع الإلكترونات في نفس

 يمكن للمرء أن يضع إلكترونا وحيدا متاحا.

في حالة وجود استرخاء ذري كبير حول العيوب، يجب أن تؤخذ في الاعتبار طاقات الإلكترونات المشوهة 

. يمكن تعزيز الارتباط  الدوراني للإلكترونات برابطة معلقة ، أي حالة ثنائية [17] لية للحالة الأرضيةالمح

لهذه الحالة 𝑈effالإلكترون )أو فارغة( ، عن طريق تشوهات الشبكة. يمكن إعطاء طاقة الارتباط الفعالة 

 :على النحو التالي

𝑈eff = 𝑈c − 𝜆2

𝑐⁄ … … … … … … … … … … … … … … … … … … (𝐼. 1)  

  cفونون و -إلكترون  الارتباطثابت  𝜆إلكترون( ؛ -هي طاقة الارتباط الطبيعي )تفاعل إلكترون  Ucحيث 

𝑤يرتبط بتردد الفونون  = √𝑐
𝑀⁄ في تقريب أينشتاين و M لما .هي الكتلة الذرية 𝜆2

𝑐⁄ > 𝑈c  

 السلبي.- 𝑈effسالب.وبالتالي نسمي الخطأ ب خطأ   𝑈effتكون 

يتم ربطه مرتين باستخدام  a-Seبنية (I.5كما هو موضح في الشكل ) Seإذا طبقنا هذا على 

؛ لتشكل سلسلة أحادية البعد.قد تحتوي الرابطة المعلقة بسبب نهاية pخارجيين يدوران حول  الإلكترونين

𝐶1السلسلة أو كسر الرابطة على إلكترون غير مزدوج إذا لم يكن ارتباط الإلكترون والفونون قويًا، وتكتب 
0 

يمثل الحالة  1يمثل رابطة أحادية ؛ و الأس  1( ، والدليل Teأو  S  ،Seلتعين الكالكوجين ) Cأو 

نالإ 𝐶2لكترونية الحيادية نلاحظ أ
هذا سيكون ارتباطًا عاديًا في هذا الوصف عندما يكون ارتباط  0

𝐶1الإلكترون ممكنًا في مركز
𝐶1، يتم تحويل إلكترون 0

𝐶1 داءالجعبر  0
𝐶3)ذو شحنة سالبة( و  −

)ذو  +

السلبي حيث – 𝑈effشحنة موجبة( ؛ وهو خطأ الارتباط ثلاث مرات. وهذا التفاعل طارد للحرارة  مع 

 : يكتب
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 2𝐶2
0 = 𝐶1

− + 𝐶3
+ 

يمكن أن يساعد في فهم حالات الطاقة في هذا (I.5) مخطط إحداثيات التكوين الموضح في الشكل 

حيث  مفيد لفهم المدارات الذرية المستخدمة في الروابط الكيميائية، نموذج مداري جزيئي وهو التكوين.

C3يمكننا أن نرى ذلك من أجل
+(𝑆𝑒3

𝐶1ربط فقط ،أما بالنسبة لـ  p(يتم استخدام ثلاثة مدارات +
− (𝑆𝑒1

− )

C3و زوج أحادي.مثل P نحن نستخدم المدار
𝐶1 و +

المعلقة، تتوافق مع  يتم إنتاجها بواسطة الروابط−

 ) الروابط المعلقة إيجابية وسلبية(.  −𝐷و  +𝐷الرموز

 
التكوين لتشكيل زوج   ( مخطط إحداثياتb) ؛Se-a( تشكيل العيوب المشحونة لـ a) :I 5.الشكل

+D تخفض الطاقة الإجمالية بواسطة طاقة الربط الفعالة .effU. 

 8.I:كيمياء المعادن الانتقالية 

سنرى كيف تشكل المعادن الانتقالية روابط كيميائية. تتمثل إحدى أهم خصائص المواد الإنتقالية  

تشكل مركبات مع مجموعة متنوعة من قواعد لويس. قدرتها على التصرف مثل أحماض لويس التي 

يتكون المركب الإنتقالي  من ذرة معدنية إنتقالية أو أيون مرتبط بواحد أو أكثر من الجيران الأقرب ليشكل 

زوج واحد  " والتي تعني '' الارتباط ''( ، وهي أيونات أو جزيئات تحتوي علىlégerروابط .)باللاتينية  "
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ترونات التي يمكن مشاركتها مع المعدن.يمكن أن تكون هذه المواد حيادية أو ذات شحنة أو أكثر من الإلك

روابط المواد الانتقالية من خلال حجم أيون المعدن الإنتقالي ، وعدد يتم تحديد عدد  وموجبة؛ سالبة أ

 2الإلكترونات و / أو التأثيرات الفراغية الناتجة عن الروابط. حيث تتراوح عدد الروابط المعروفة عادة بين 

لتي روابط هي الأكثر استقرارًا إلكترونيًا وهندسيًا والمركبات ا 6إلى  4. على وجه الخصوص ، من 9و 

تحتوي على عدد الروابط هذه هي الأكثر عددًا نظرًا لأن الرابطة ستة أضعاف للمعادن الانتقالية التي 

، سننظر فقط في هذه الحالة هنا. تُظهِر ثنائيات الكالكوجينات المعدنية  TMDCتمت مواجهتها في 

يائية التي تأتي من تراكب ( بنية صفائحية وتُظهر تباينًا كبيرًا في خواصها الفيز TMDCsالانتقالية )

 .يشتمل على طبقة من الكاتيونات المحصورة بين طبقتين أنيون ، وهو بنية مشابهة لبنية الجرافين

 9.I الإلكترونيات والإلكترونيات الضوئية لثاني كالكوجينيدات المعادن الانتقالية ثنائية

  الأبعاد

ر العضوية ثنائية الأبعاد ذات الخصائص جددت الخصائص الرائعة للجرافين الاهتمام بالمواد غي

تتيح التقشير إلى طبقات ثنائية الأبعاد بسماكة خلية TMDCs الإلكترونية والبصرية الفريدة. والمواد 

مفردة. على الرغم من دراستها لعقود ، فإن التطورات الحديثة في توصيف المواد النانوية وتصنيع الأجهزة 

الرقيقة في الإلكترونيات النانوية والإلكترونيات  TMDCsنائية الأبعاد من قد فتحت فرصًا جديدة لطبقات ث

بعصابات طاقة  كبيرة تتغير من 2WSeو  2WSو  2MoSeو  2MoSمثل  TMDCsالضوئية. تتميز 

، وطرق تحضير TMDCsالطبقات غير المباشرة إلى الطبقات الفردية. نستعرض التطور التاريخي لـ 

وخصائصها الإلكترونية والبصرية ،وآفاق التقدم المستقبلي في الإلكترونيات طبقات رقيقة وذرية، 

 .[18والإلكترونيات الضوئية ]

 10.I الرقيقة لثنائي كالكوجينيدات المواد الانتقالية  الأغشيةتصنيع 
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المكونة من معدن كالكوجينيد ثنائي الابعاد مؤخرا اهتماما كبيرا لخصائصها  حظيت الأغشية الرقيقة

إمكانتها الكبيرة في مجموعة متنوعة من التطبيقات ؛لا يزال صنع الأغشية  لفيزيائية والكيمائية الفريدة وا

رئيسيا  الرقيقة لثنائي كالكوجينات المواد الانتقالية  ذات مساحة كبيرة بطرق يمكن التحكم فيها يمثل تحديا

 [:19بعدة طرق نذكر منها] الأغشيةفي هذا المجال البحثي. يمكن ان نتحصل على هذه 

مرة لإنتاج  لأولتقنية الإنقسام الميكانيكي التي استخدمت  حيث أنTMDCsالتقشير الكيميائي للـ

هي طريقة التقشير النموذجية  لتحضير الطبقات الأحادية والطبقات المتعددة من 2114الغرافين في عام 

نقية، كبيرة الحجم  TMDCفائح نانوية من على الرغم من انه يمكن الحصول على ص بلورتها الحجمية

،أحادية الطبقة عن طريق الإنقسام الميكانيكي إلا أن الإنتاجية المنخفضة لها تطبيقات عملية محدودة، 

بدلا من ذلك تم تطوير التقشير الكيميائي لتحقيق انتاج عالي الجودة وعلى نطاق واسع من صفائح 

TMDCs اليب مختلفة منها العلاج المباشر بالموجات الفوق الصوتية في النانوية؛تتم هذه الطريقة  بأس

 TMDCsالمذيبات المعروفة أو المحاليل المائية البوليميرية )يتم تحضير عدد من الصفائح النانوية 

بلوراتها الحجمية من 2MoSe،2TaSe،2MoS،2WSe،2NbSe،2MoTeالمفردة أو قليلة الطبقات مثل 

باستخدام هذه الطريقة عن طريق إقحام الهيدروجين أو الماء في السبعينات أو الثمانينات من القرن 

جونسن و آخرون أبلغو عن تقشير أشباه الموصلات في طبقات أحادية عن  1986الماضي. وفي عام 

قابل للعكس لجزئ او أيون في مواد طريق إقحام الليثيوم(،الإقحام الأيوني والتقشير)هو ادراج او ادخال 

في حالتها الحجمية بسهولة أكبر بعد الإقحام مباشرة  TMDCذات طبقات من ناحية أخرى؛ يمكن تقشير 

بين الطبقتين  van der Waalsوذلك لأن التوسيع الناجم عن الإقحام يمكن أن يضعف قوة 

(و تفاعل طور البخار لنمو CVD) TMDCsالمتجاورتين( ونذكر كذلك ترسيب المرحلة البخارية من 

 [.21،21،22أحادي الطبقة اللذان يعتبرا هما أيضا من طرق تحضير الأغشية الرقيقة ]
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11.Iعصابات الطاقة :  

تؤثر بنية العصابة بشكل مباشر على الخصائص البصرية والكهربائية للمواد ، فهي مهمة جدًا لحساب 

عكاسية واللون ورد الفعل العازل للمادة الصلبة. بمساعدة عصابة الإثارة البصرية العملية التي تحدد الان

والخصائص  الطاقة ، يمكن للمرء أيضًا تحديد الخصائص الديناميكية الحرارية والميكانيكية المتنوعة

الضوئية والإلكترونية والمغناطيسية للمواد الصلبة مثل الحساسية البارامغناطيسية  و الحرارة النوعية 

[. 24تتغير بتغير السمك] TMDCs[ و من المعروف أن عصابات  الطاقة لـ 23النقل المختلفة ]وظواهر 

-1.1تتميز عصابة  طاقة غير مباشرة تبلغ  Moseو  WSeو  2WS2.  MoSعلى سبيل المثال  

إلكترون فولت.  مع التحولات المباشرة ترتبط   2.1-1.6إلكترون فولت وتحولات مباشرة من  1.3

،  القيم التجريبية المحددة تكون  )طاقات عالية(  )غير الموضعية( بطاقات ملزمة Wannierاتإكسايتون

  الضوئي ؛ للنطاقات الممنوعة غير المباشرة والمباشرة للمواد المختلفة. الكهربائي عن طريق قياسات التيار

 12.Iالتطبيقات 

( طريقها إلى طليعة العديد من 2Dالأبعاد)على مدار العقد الماضي، شقت المواد الرقيقة  ثنائية 

واحدا من أكثر مركبات ثنائي كالكوجينيد 2MoSمجالات البحث نظرا لانتشارها في الطبيعة فقد كان 

احادي الطبقة هو من أشباه الموصلات ذات 2MoS( التي تمت دراستها. TMDCsالمعدن الإنتقالي)

ستعوض إلى حد كبير ضعف الجرافين  2MoSة . ومنه فإن خاصيev1.8عصابة طاقة  مباشرة تبلغ 

الذي لا يحتوي على عصابة ممنوعة؛ مما يجعل من الممكن استخدام المواد ثنائية الأبعاد في الأجهزة 

أجهزة الذاكرة، أجهزة الكشف الضوئية ،الخلايا الشمسية و المحفزات  كالترانزستورات و الإلكترونية

روجين(، بطاريات أيونات الليثيوم لأن أيونات الليثيوم يمكن اقحامها )تفاعل تطور الهيدHERالكهربائية لـ 

بسهولة أو استخلاصها من هذه المواد والمستشعرات الانتقالية؛وأيضا تستعمل في تحويل الطاقة 
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كما يتم استخدامها كتطبيقات متقدمة مثل مواد التشحيم الصلبة و طلاء التحكم في الطاقة وتخزينها.

 .[22،25،26] زة الإلكترونية الدقيقة، المحفزات و الألياف الضوئية ومصادر الليزرالشمسية، الأجه
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A. نظرية الكثافة الدالية الجزء الأول : 

 1.II:مقدمة 

ضرورية لدراسة خصائص المواد. ab initioو الطرق الأبجدية  "DFTأصبحت نظرية الكثافة الدالية"

 ; الماضية،سواء في مجال النظرية ،تطبيقات هذه النظرية وأدوات الكمبيوتر تقدم كبير في السنواتوظهر 

قريب من مضاهاة الحقيقة في أزمنة  قيقيةتجعل نمذجة المركبات الحو القدرة على الحوسبة السريعة  

ة الكثافة الدالية ، والكمون الزائف و الأمواج المستوية. سنشير سنقدم نظري .في هذا الفصل،حساب مقبولة

المعمم.ومن ثم  GGAوتقريب التدرج  LDAالكثافة المحلية   تقريب: بعد ذلك إلى التقريب المستخدم

و كذا، و هو  و عصابات الطاقة خصائص البنيويةال والخصائص الإلكترونية  استخدمنا برامج لحساب

 المهم في دراستنا، خصائص النقل وفقا لمعادلة بولتزمان الشبه الكلاسيكية.

2. IIشرودينجر معادلة: 

 H  ،Eلنظام معين ، لديها ثلاثة مصطلحات أساسية خاصة بالنظام: هاملتوني  معادلة شرودينجر 

طة من الأنوية والإلكترونات. حل تتكون المواد الصلبة من مجموعة مترابψالطاقة الذاتية ، ودالة الموجة

 .[1هذه المعادلة عند ظروف مختلفة هو المشكلة النظرية الأساسية للفيزياء الصلبة ]

معادلة  حيث نقطة البداية لدراسة الخصائص الإلكترونية للمواد من وجهة نظر النظرية هي حل

 [2،3المعتمدة على الزمن] شرودينجر

H𝛙({ri}, {RI}, t) = iħ
∂

∂t
𝛙 ({𝐫𝐢}, {𝐑𝐈}, 𝐭) … … … … … … . . (𝐼𝐼. 1) 
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يحتوي على }ir{،حيثψ})t},IR},{ir(النظام الذي يتم وصفه باستخدام دالة موجة متعددة الجسيمات

لكترونات،  متغيرات  هو هاملتوني الجملة. H{ يصف موقع الأنوية،IR{تصف موضع الاا

وحالته الأساسية يمكن الحصول عليها تحتوي الدالة الموجية للجملة على عدد كبير من درجات الحرية 

 ر المستقلة عن الزمن )حالة مستقرة(.جمن معادلة شرودين

𝐻𝝍({𝑟𝑖}, {𝑅𝐼}, ) = 𝐸𝝍 ({𝒓𝒊}, {𝑹𝑰}) … … … … … … . (𝐼𝐼. 2)     

المساهمات المختلفة في إجمالي  H. يمثل ψهي طاقة الحالة الأساسية التي تصفها الدالة الموجية E أين

 الطاقة للنظام يكتب هاملتوني النظام على الشكل التالي:

H = Te + TN(R) + Vee(r) + VNN(R) + VNe(r, R) … … … … … (𝐼𝐼. 3) 

هم مؤثرا التفاعل الكولومبي   NVوeVالأنوية،  و مؤثرا الطاقة الحركية للإلكترونات هما NTو Teحيث

 هو المؤثر التفاعل الكولومبي  بين الأنوية والالكترونات.   N eVالتوالي،الأنوية على  بين الالكترونات و

 أين:

Te(r) = −
ħ

2m
∑ ∇N

i i

TN(R)   و              2 = − 
ħ

2MI
∑ ∇I

2A
I 

 Ve e(r) = ∑
e2

|ri−rj|i<𝑗 𝑉𝑁 𝑁(𝑅)و                                    = ∑
𝑍𝐼𝑍𝐽𝑒2

|𝑅𝐼−𝑅𝐽|𝐼<𝐽          

𝑉𝑁𝑒(𝑟, 𝑅) = − ∑
𝑍𝐼𝑒2

|𝑟𝑖 − 𝑅𝐼|
𝑖,𝐼

 

 حيث:
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ℎ

2𝜋
=ħ  هو ثابت بلانك،وm  الإلكترون هي كتلة ،IMكتلة النواة وz العدد الذري. يمكن بعد ذلك تبسيط

لكترونات عن حركة  Born-Oppenheimer ( باستخدام تقريب.3IIالمعادلة ) الذي يفصل حركة الاا

 .و الآخر للأنوية للإلكتروناتنظامان فرعيان متزاوجان: أحدهما  إلىالأنوية  عن طريق تقسيم النظام 

          (4.II................)noyauxΨ×  elecΨ= Bo Ψ=Ψ 

 3. IIلحل معادلة شرودينجر تقريبات 

 1.3. IIتقريب (   بورن_اوبنهايمرBorn-Oppenheimer) : 

الفيزياء الجزيئية وفيزياء المادة المكثفة. تعتمد هو التقريب الاساسي الذي تعتمد عليه الكثير من حسابات 

يبسط حل  الأنوية؛ومن جهة أخرى فهو صحته على الاختلاف الكبير للتطور الذاتي بين الالكترونات و

على  1836النواة ، حيث أن كتلة النواة أثقل  معادلة شرودينجر بفصله حركة الإلكترونات عن حركة

( صالحا عندما تتكيف Adiabaticكون هذا التقريب المعروف بالكظيم)الأقل مرة من كتلة الإلكترون.ي

حيث يعتبر هذه الأخيرة ثابتة ونتيجة  نويةوظيفة الموجة الالكترونية على الفور مع التغيرات في مواقع الأ

( وطاقة التنافر بين الأنوية تصبح ثابتة مع هذه noyT 0 =لذلك فإن الطاقة الحركية هي صفر)

)الكمون الخارجي نويةيشعر بكمون الأ إلكترون  Nالاعتبارات؛ تصبح المشكلة في أن نظاما يحتوي على 

noy-noyVextV وبالتالي فإن المؤثر الهاملتوني لديه مساهمات  إلكترونية، وينقسم مجموع الهاملتوني إلى)

نووي متصل بالأنوية، وفي هذا التقريب يتم إهمال المصطلح النووي. من مصطلح إلكتروني ومصطلح 

 أجل تحديد خصائص النظام يجب علينا حل معادلة شرودينجر مع مؤثر هاملتوني جديد للإلكترونات

 [:4،2،1،5تكتب على الشكل الآتي]

         𝐻𝑒  =  𝑇𝑒  + 𝑉𝑁𝑒  +  𝑉𝑒𝑒 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . (𝐼𝐼. 5) 
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  شرودينجر تكتب على النحو التالي فان معادلةومنه 

(∑ −
ħ𝟐𝜵𝒊

𝟐

𝟐𝒎𝒆
− ∑ ∑

𝒁𝜶𝒆𝟐

|𝒓𝒊 − 𝑹𝜶|
+

𝟏

𝟐
∑ ∑

𝒆𝟐

|𝒓𝒊 − 𝒓𝒋|

𝑵𝒆

𝒊≠𝒋

𝑵𝒆

𝒊=𝟏

𝑵𝜶

𝜶=𝟏

𝑵𝒆

𝒊=𝟏

𝑵𝒆

𝒊=𝟏

) Ψ𝑒(𝑟, 𝑅𝛼)

= 𝐸𝑒(𝑅𝛼)Ψ𝑒(𝑟, 𝑅𝛼) … … … … … … … … … … … 6. 𝐼𝐼 

لكترونات التي تتحرك في مجال الأنوية 𝐸𝑒حيث  الثابتة.فتصبح معادلة شرودينجر : تمثل طاقة الاا

 للإلكترونات على النحو التالي :

Te  +  VN e  +  Ve e = Ee(Rα) ψe(Rα) … … … … … … (𝐼𝐼. 7) 

 وتبقى هذه المسألة مستحيلة الحل لترابط الإلكترونات ببعضها لذلك يكون فصلها عن بعضها مفيدا.

2.3. IIهارتري: تقريب 

 في النموذج التقريبي  Hالدوال الذاتية للهاملتون [ في البحث عن 6يتمثل تقريب هارتري ]

𝛹𝑎𝑝𝑝𝑟𝑜𝑐ℎ𝑒 =  𝜳𝟏(𝒓𝟏). 𝜳𝟐(𝒓𝟐) … … … … … . 𝜳𝑵(𝒓𝑵) … … … … … … (𝑰𝑰. 𝟖) 
عتبار مبدأ الاستبعاد لباولي الإلكترون هذا التقريب يعتمد على فرضية   :الحر التي لا تأخذ في عين الاا

  التنافر الكولومبي الكليe eV  الكتروني مبالغ فيه .لنظام 

 . لا يؤخذ مبدأ الاستبعاد لباولي في الحسبان 

في حقل متوسط تم إنشاؤه   إلكترون المستقل بحيث يتحرك كل  الإلكترون تقريب هارتري يبسط مشكلة 

لكترونات الأخرى. يمكن كتا  إلكترونايصف  اتبة الهاملتوني كمجموع لهاملتونيبواسطة الأنوية والاا

 [2واحدا]

          𝐻𝑒 = ∑ 𝐻𝑖

𝑁𝑒

𝑖

. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . (𝐼𝐼. 9) 

 ومنه
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HiΨi =  EiΨi … … … … … … … … … … (𝐼𝐼. 10)           

لكترونية الأحادي إلى  (II.1.3)يتم تحويل المعادلة  ةنظام من المعادلات الاا

[−
ħ2

2𝑚𝑒
𝛻𝑖

2 + 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟, 𝑅) + 𝑉𝑒 𝑒(𝑟)] Ψ𝑖(𝑟, 𝑅) = 𝜀𝑖(𝑅)Ψ𝑖(𝑟, 𝑅) … … … … . (𝐼𝐼. 11) 

,𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟هذه المعادلة تسمى معادلة هارتري، أين  𝑅)  الممكنة  بين نواة_نواة  تفاعلاتال يمثل كل

هو كمون هارتري المرتبط بالتفاعل الكولومبي مع  𝑉𝑒 𝑒(𝑟)؛ والإلكترون  وتفاعلات أخرى بين نواة و

لكترونات الاخرى يعطى بالعلاقة التالية:  الاا

𝑉𝑒 𝑒(𝑟) = 𝑉𝐻(𝑟) = ∫
𝜌(𝑟)

|𝑟 − 𝑟′|
𝑑3𝑟′ … … … … … . . (𝐼𝐼. 12)  

 في التعبير عن كمون هارتري تعطى بـ : 𝑝𝑖(𝑟) الإلكترون كثافة    

ρ𝑖(𝑟) = ∑|Ψ𝑖(𝑟)|2

𝑁𝑒

𝑗=1
𝑗=𝐼

… … … … … … … . . (𝐼𝐼. 13) 

 عدد الالكترونات الكلي.𝑁𝑒حيث تم إجراء المجموع على   

 .[5]لباولي  الإقصاءبهذا الشكل  يتعارض مع مبدأ  (II.11)كتابة المعادلة 

 3.3. IIفوك: هارتري  تقريب 

لكترونات لحل معادلة شرودينجر سبينهذا التقريب لمراعاة  إدخاليتم   بحيث يتم الحصول على  الاا

لكترونية عن طريق تقليل المؤثر الهاملتوني من خلال   [. 6]غايرطريقة التمتوسط الطاقة الاا

〈𝐻〉 =
⟨Ψ|𝐻|Ψ⟩

⟨Ψ|Ψ⟩
… … … … … … … … … … … … . (𝐼𝐼. 14)                       



 نظرية الكثافة الدالية                                                                     الفصل الثاني                                  

 

28 
 

كتبنا دالة الموجة  إذاأن مبدأ باولي يتم احترامه  إظهارفوك هذا المفهوم من خلال -هارتري تقريب عمم 

  :ظرية للدوال الموجية الالكترونيةالذي يراعي الخاصية ضد التنا في شكل محدد يعرف باسم محدد سلاتر

Ψ𝑒(𝑟1𝑟2 … … … . 𝑟𝑁𝑒
) =

1

√Ne!
(

Ψ1(𝑟1)Ψ1(𝑟2) ⋯ Ψ1(𝑟𝑁𝑒
)

⋮ ⋱⋱ ⋮
Ψ𝑁𝑒

(𝑟1) ⋯  ⋯        ⋯ Ψ𝑁𝑒
(𝑟𝑁𝑒

)
) … … . . (𝐼𝐼. 15) 

1حيث  

√𝑁𝑒!
 .للتنظيميمثل معامل 

)i(r iΨ:  لكترونية الأحادية التي تعتمد على  المكانية. الإحداثياتتمثل الدالة الاا

 فوك لنظام الجسيم الواحد-معادلات هارتري  إلى( تؤدي II.14المعطاة بواسطة المعادلة ) i(r iΨ(الدالة

(−
ħ𝟐

𝟐𝐦𝐞
𝛁𝐢

𝟐 + 𝐕𝐞𝐱𝐭(𝐫′) + ∑ ∫
|Ψ𝐣(𝐫)|

𝟐

|𝐫−𝐫′|
𝐝𝟑𝐫′𝐍𝐞

𝐣=𝟏
𝐣=𝐢

) Ψ𝐢(𝐫) − ∑ 𝛔𝛔𝐢𝛔𝐣 ∫
Ψ𝐣

∗
(𝐫′)Ψ𝐢(𝐫′)

|𝐫−𝐫′|

𝐍𝐞
𝐣=𝟏
𝐣≠𝐢

𝐝𝟑𝐫′Ψ𝐣(𝐫) =

𝛆𝐢Ψ𝐢(r). . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . (𝑰𝑰. 𝟏𝟔) 

وجود إلكترونين من نفس السبين في نفس  استحالة الاعتبارتقريب هارتري لا يأخذ في عين  أنحين في  

عن طريق إدخال التأثيرات الكمية المشار  تصحيح هذا الخللفوك -. تتيح طريقة هارتري الحالة الكمية

 راغ من الالكتروناتحاطة نفسه بفثم يميل كل إلكترون إلى إ .(II.15)إليها بمصطلح التبادل في المعادلة

وتلك  (II.14)المحدد من المعادلة  لجملةضية ل. الفرق بين الطاقة الأر جملةيقلل من طاقة الوهذا التنافر 

 [.4،5هي طاقة التبادل]  (II.15)المحددة من المعادلة 

إلكترون موصوفة في هذا النموذج على أنها تفاعلات كل إلكترون مع مجال متوسط لكترون_إ تفاعلات

لكترونات الأخرى؛ وهذا لا رتباط القوي بين إلكترونين بسبب الاا متعاكسين ويبقيهما  لهما سبينين يدمج الاا

 على مسافة من بعضهما البعض.
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رتباطي تتيح معالجة محدد سلاتر ملء النقص ف من خلال تقديم تعبير عن كمون التبادل المكتوب  الاا

 بالشكل التالي:

𝑉𝑥(𝑟) = −6𝛼 (
3𝜌(𝑟)

4𝜋
)

1
3⁄

 

 .هي كثافة الشحنة 𝝆(rو) أبعادثابت بلا  αأين 

غاز متجانس بدون تفاعل. تثير طريقة سلاتر  مع يتوافق ؛الذيα=1في هذه الحسابات يقترح سلاتر 

 نقطتين أساسيتين: 

  رتباط -بساطة هذا الكمون فيما يتعلق بتقريب هارتري فوك  وتعطي شكلا بسيطا لمصطلح الاا

ختيار البديهي  لهذا الكمون   نتائج غير مثالية  دائما. إلىيا يؤدي ملع التبادلي. ومع ذلك؛فان الاا

 لكترونات.المصطلحات  فوك مكلفا للغاية-كمون هارتري  يصبح عدديا عندما يزداد عدد الاا

لكترونات  غير  لكترونية )الطاقة الحركية لنظام من الاا المختلفة المتضمنة في حل معادلة شرودينجر الاا

رتباطات تم تقديمه بواسطة طريقة هارتري   .[5])سلاتر-فوك-المتفاعلة، جهد هارتري، التبادل والاا

4. IIة:الكثافة الدالي نظرية 

العديد من الحسابات العددية التي تتوافق نتائجها بشكل عام مع  أساسيرجع تاريخها إلى الستينات وهي 

 فتراضالاتعتمد نظرية الكثافة الدالية على .على الرغم من أن أساسها قديم جدا الخبرة بشكل جيد جدا

فرمي والذي ينص على أن أي خاصية لنظام ما يمكن حسابها من كثافتها الذي اقترحه توماس 

[.كثافة الإلكترون هي كمية أساسية في إطار الكثافة الدالية لذلك من الضروري تعريفه قبل 7الإلكترونية ]

 .DFT [1]أسس الدخول في 
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 تعريف الكثافة الالكترونية )تمثيل تخطيطي( :II.1الشكل    

 1.4. IIكوهن: -هوهنبارغ نظرية 

إلكترون لنظام تستخدم نظرية الكثافة الدالية التي  N[ عن دالة موجة لـ 8،9بدلا من البحث مباشرة]  

لا سيما الطاقة  خصائصالممكن تحديد ال وكوهن نهجا آخر من حيث المبدأ يجعل من هوهنبارغ اقترحها

 الأساسية بناءا على نظريتين رياضيتين أساسيتين:

  :الكثافة الإجمالية فيواحدة  دالةن الطاقة الإجمالية للنظام كيتم التعبير عالنظرية الأولىP(r) 

 حيث 

E(ρ)  =  F[(ρ)]  + ∫ ρ(r)Vext(r)dr … … … … … (𝐼𝐼. 17)            
(r)drext(r)V𝝆 : نواة.-يمثل تفاعل إلكترون 

)]𝝆F [( : هي كثافة الدالة(r)𝝆  مستقلة عن الكمون الخارجي(r)]𝝆[ extV مساهمات حركية  الديه

 للطاقة. 

 :1الكثافة الإلكترونية للحالة الأساسية توافق أقل قيمة للطاقة النظرية الثانيةE. 

𝐸(𝛒
𝟎

) =  MinE(ρ) … … … … . (𝐼𝐼. 18)  
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بدون تفاعل متبادل  يجب النظر في نظام إضافي للإلكتروناتأنه  كوهن وشام اقترح𝝆(r)للحصول على 

 [. 8بدلا من النظام الحقيقي حيث يتم استبدال الجهد الخارجي بجهد فعال]

 2.4. IIكوهن شام: معادلة 

كتب كثافة قام كوهن شام بتطوير النظرية من خلال وضع معادلات محاكيه لمعادلة شرودينجر؛ 

المتغيرة للحصول على وصف لتحديد الإلكترون كمجموع لكثافات الجسيمات الحرة ، واستخدم الخاصية 

هدف هذه المعادلة تحديد الدوال الموجية التي توافق [.6طاقة الحالة الأرضية والكثافة التي تعطي الدالة]

اقل قيمة للطاقة الكلية. حيث تلخصت فكرتهما بتحويل جملة افتراضية المتفاعلة ضمن كمون حقيقي إلى 

 .[11]جملة افتراضية غير متفاعلة

 effV(r)ك الالكترونات فيها ضمن كمون كوهن شام الناشئ عن جميع الأنوية والإلكترونات الأخرى تتحر 

والتي يتم إيجادها عن طريق حل متسق ذاتيا لمجموعة من معادلات شرودينجر  𝝆(r)ولها نفس الكثافة 

 للجسيم 

𝐻𝐾𝑆𝚿1 = 𝐸1𝚿1 … … … … … … (𝐼𝐼. 19)                    

 وبالتالي

[−
ħ2

2𝑚
𝛻2 + 𝑉𝑖𝑜𝑛(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑥𝑐(𝑟)Ψ𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖Ψ𝑖(𝑟)] … … … … … (𝐼𝐼. 20) 

(r)iΨ:  دالة موجة الإلكترونi 

)(rionVكمون الأنوية : 

(r)HV :كمون هارتري يعطى بـ 
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𝑽𝑯 = ∫
𝝆(𝒓𝟏)𝝆(𝒓𝟐)

|𝒓𝟏 − 𝒓𝟐|
𝒅𝒓𝟏𝒅𝒓𝟐 … … … … … … . (𝑰𝑰. 𝟐𝟏)         

 النظام الفعال للإلكترونات الغير المتفاعلة في كمون فعال هو كمون النظام الحقيقي 

. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . (𝑰𝑰. 𝟐𝟐)                   extV+xc+VH=VeffV 

 :حيث

HV كمون هارتري يعطى بـ : 𝒅𝒓′ ∫
𝝆(𝒓)

|𝒓𝟏−𝒓𝟐|
 .كمون الأنوية ionVأوextVو

xcV يعطى بـ:كمون التبادل الارتباطيX+VC=VxcV 

𝑽𝑿𝑪(r): حيث =
𝝏𝑬𝑿𝑪[𝝆(𝒓)]

𝝏𝝆(𝒓)
 

 وبالتالي معادلة كوهن شام كالتالي 

𝐻Ψ𝑖(𝑟) = [−
ħ2

2𝑚
𝛻2 + 𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟)] Ψ𝑖(𝑟) = ε𝑖Ψ𝑖(𝑟) … … … (𝐼𝐼. 23)                   

𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) = 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + ∫
1

|𝑟𝑖+𝑟𝑗|
𝜌(𝑟)𝑑𝑟𝑗 + 𝑉𝑋𝐶(𝑟) … … … . … (𝐼𝐼. 24)                   

3.4. IIالتقريبات : 

  تقريب كثافة الموضعLDA :[لحل مشكلة  دوال 11هذا التقريب هو التقريب الأساسي ]

الارتباط التبادلي التقريبية حيث يعتبر أن كثافة غاز الإلكترون غير المنتظمة يمكن تقطيعه إلى أجزاء من 

الغاز ذات كثافة منتظمة  ويرتكز هذا التقريب على فكرة الغاز المتجانس والفكرة الرئيسية له هي افتراض 

اقترحه كوهن شام في عام ذا التقريب الذي يتكون من افتراض أن الكثافة تتقلب ببطء شديد ؛هXCEصيغة 

 كالتالي: 1965
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𝐸𝑋𝐶
LDA(𝑃) = ∫ 𝑝(𝑟) εXC

𝐿𝐷𝐴(p(r))dr3 … … … . (𝐼𝐼. 25)          

𝜀𝑋𝐶(p) = 𝜀𝑋(𝑝) + 𝜀𝐶(𝑝) … … … … … … . . (𝐼𝐼. 26)                      

 الطاقة التي صاغها ديراك يتم حساب جزء التبادل من خلال دالة تبادل

𝜀𝑥(p) = −
3

4
(

3

𝜋
𝑝(𝑟))

1
3⁄

… … … … … … … … (𝐼𝐼. 27)       

 المعمم تقريب التدرجGGA يميل هذا التقريب إلى تحسين الطاقات الكلية، وتحول:

لتوسيع الروابط وتليينها  GGAطاقات الانحلال إلى حواجز الطاقة والفروق الطاقية البنيوية في 

 LDA[11]وهو تأثير يصحح أحيانا تنبؤ 

𝐸𝑋𝐶
𝐺𝐺𝐴(𝑃 ↑ (𝑟), 𝑃 ↓ (𝑟)) = ∫ 𝐹𝑋𝐶

𝐺𝐺𝐴(𝑝(𝑟), 𝛻𝑃(𝑟))𝑑𝑟 … … … . . (𝐼𝐼. 28) 

5. II الزائف والأمواج المستوية الكمون 

 1.5. IIالزائفالكمون  طريقة (pp) : 

[اقترح "هيلمان" 11] دقيقةذات الطبقات ال حالات الذريةلدراسة ال 1934تم تقديم هذه الطريقة في عام 

طريقة الكمون الزائف تستعمل للحصول على مستويات الطاقة من ذرات المعادن القلوية فقد تم  أن

وذلك بفضل "فيليبس" و "كلاينمان" اللذان استندا إلى طريقة الموجة المستوية 1951استخدامه منذ عام 

ف وصفا كميا للتفاعلات الالكترونية وذلك في إطار نظرية (.يستعمل الكمون الزائO.P.Wالمتعامدة)

( وتعتمد أساسا على الاقتران الناتج بين الأمواج المستوية والكمون الزائف، عبر DFTالدالية ) الكثافة

الطريقة التحويلية لـ فوريي  تعتبر هذه الطريقة جد دقيقة وسريعة بشكل معقول )بغض النظر عن 
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لكترونات الأساسي القوى المؤثرة على الذرات داخل الخلية يمكن  ppـ ة لنمذجة المواد( في طرق الالاا

 .[3حسابها بمجرد اكتمال وصف التفاعلات الالكترونية ثم يتم تحديد الحالة الأساسية للنظام]

الفكرة الأساسية في الكمون الزائف هي تقريب إلكترونات القلب المجمد الذي يفترض أن الحالة 

لـ إلكترونات القلب غير حساسة للتوزيعات الإلكترونية المجاورة والتي تبقي هذه الفرضية سليمة  الإلكترونية

[. تقوم طريقة الكمون الزائف على الاستعاضة عن الدوال الموجية الالكترونية 12للمواد في حالتها الصلبة]

ق ما بين الذرات أو في منطقة محيطة بكل ذرة، تسمى منطقة القلب؛ بكمون زائف بينما في المناط

المناطق البينية نبقي على استعمال الدوال الموجية الالكترونية. و بذلك ينقسم الفراغ إلى جزئين منطقة 

 القلب و المنطقة البينية.

      

رابط : رسم توضيحي لمنطقة القلب والمناطق البينية في دالة موجة التكافؤ حيث يحدث الت II.2الشكل

 المنطقة البينية  ولا تتغير منطقة القلب إلا قليلا من جزئ  إلى جزئ  في

للحالات القريبة   0.1evبحوالي  LDAنطاق  بنيةلاختلافات في الكمون الزائف يمكن أن تؤثر على ا

بنفس خصائص  الناتجة الكمون الزائف بحيث تتمتع الذرات الزائفة اختيار[ يتم 13من عصابة الطاقة]

تجدر الإشارة إلى انه يتوفر كمونات زائفة مختلفة لأغلب .[14]مثل الذرات الأصلية رالانتثاالتشتت أو 

إلى أن العنصر الذي   الذرات في قواعد البيانات مثل المتوفرة لدى موقع البرنامج كوانتوم اسبرسو حيث
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نذكر انه يوجد كما يجب هنا أن  .[15كمون زائف باللون الأحمر في وصف الجدول الدوري ]على  يتوفر

أنواع من الكمونات الزائف )الكمون الزائف بمعيار محفوظ، الكمون الزائف فائق النعومة، الكمون الزائف 

؛ وهي اختصار لـ" الموجة المعززة لجهاز PAWثنائية الفضاء الغوسية، الكمونات الزائفة المتوقعة 

 ذكر:العرض"( يمكن الاختيار بينها حسب الحاجة. من هذه الأنواع ن

 الكمون الزائف بمعيار محفوظ: 

يتم الحفاظ على تأثير الإلكترونات الأساسية على حساب إلكترونات التكافؤ وذلك ببناء كمون   

 .[12زائف وتحديد الذرات الزائفة ]

∫ 𝛙𝑨𝑬
𝟐 𝒓𝟐𝒅𝒓

𝒓𝒄

𝟎

= ∫ 𝛙𝒑𝒔
𝟐 𝒓𝟐𝒅𝒓

𝒓𝒄

𝟎

… … … … … . . (𝑰𝑰. 𝟐𝟗) 

𝑟𝑐)وهذا يعني انه في منطقة القلب > 𝑟 > يجب أن تكون دالة الكمون الزائف في موجة مساوية  (0

ومن جهة أخرى؛ يجب أن تولد دالتي الموجة بنفس كثافة  )psψ =AEψ(لدالة الموجة لجميع الإلكترونات

 الشحنة على مستوى القلب.

 الكمون الزائف الفائق الليونة لفاندربيلت: 

يتم فيه تقييد وظائف الموجة الزائفة لتكون مساوية لجميع دوال الموجات الإلكترونية التي تتجاوز 

rc،ولكن على حساب الحفاظ على المعيار يمكن  . هذا يسمح بالدوال الزائفة الأكثر سلاسة في الداخل

 .[3طلوبة للحساب]مما يقلل بشكل كبير من طاقة قطع الموجة المستوية الم rcاستخدام قيم كبيرة من 
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 عناصر الجدول الدوري التي تحتوى على أقل كمون زائف: II.3الشكل

2.5. IIكمون زائف بناء: 

نحصل على انحفاظ أثر الكترونات القلب على التكافؤ ببناء جهد زائف يعرف ذرات زائفة ؛هذا 

 [:12] البناء يمكن تلخيصه بالكيفية التالية 

  الحسابات الذريةبناءا على بناء الدالة الموجية لجميع الإلكترونات. 

 مجموع كمون  الكلي لعدة ذرات هو لزائفيجب أن يكون تجميعي )تكميلي( مما يعني أن الكمون ا

 لذرات فردية. زائف

  يجب أن يكون تحويلي مما يعني انه في الأوساط الكيميائية المختلفة يمكن استعمال نفس الكمون 

 .لزائفا

  تزييف دالة الموجة بحيث تكون دالة الموجة الزائفة لا تحوي عقدا وهي مطابقة لدالة الموجة الحقيقة

 . rcإلى حد نصف قطر القطع إلكترونات القلب 
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 (من الضروري استعمال كمونات زائفة مختلفة من أجل الحالاتs.p.dبمعنى ) الكمون الزائف  أن

 .يتعلق بالعزم الزاوي 

 3.5. IIنظرية (بلوخBloch):  

، يتم ترتيب الذرات بشكل دوري تماما. هذه كلفن 1درجة حرارة  في ؛في بلورة مثاليةتنص على أنه 

، يمكن أن rبحيث في أي نقطة  البلورية الكموناتالدورية هي أيضا سمة من سمات 

(كدالة لمتجهات iΨدالة الموجة) تعتبر الشبكة المباشرة. شعاع من أشعةRمع v(r)=v(r+R (كتبن

 :[16، 3كتابتها على الشكل التالي ]الفضاء يمكن 

       𝜳𝒊(𝒓) = 𝑓𝑖(𝑟)𝒆𝒊𝑲.𝒓. . . . . . . . . . . . . . . . . . (𝑰𝑰. 𝟑𝟎) 

دالة دورية بنفس دورية الشبكة و تكون بالتالي دالة بلوخ عبارة عن  if(r)، و موجةشعاع الهو kحيث 

 موجة مستوية سعتها مكيفة. يمكن أن نكتب السعة المكيفة الدورية كما يلي:

𝐟𝐢(𝐫) =  ∑ 𝐂𝐆 𝐆(𝐤)𝐞𝐢𝐆.𝐫 … … … … … … … (𝑰𝑰. 𝟑𝟏)            

 نحصل على دالة موجة(29(و)28من خلال المعادلتين )شعاع من أشعة الشبكة العكسية.   Gحيث 

 الوحيد على الشكل:لجسيم ل

𝛙𝐢(𝐫) = ∑ 𝐂𝑮 𝐆(𝐤)e𝐢(𝐤+𝐆).𝐫 … … … … … … . (𝑰𝑰. 𝟑𝟐)            

يمكن الحصول ومع ذلك له.عدد لا حصر  إلىدالة موجة أحادية الجسيم، يحتاج المرء منطقيا  وصفل

الأشعة الموجية المختارة وفقا و التي تحدد بدورها cutEعلى نتائج بدقة مقبولة بتحديد طاقة القطع  

ħ:للعلاقة
2

2𝑚
|𝑘 + 𝐺|2≤𝐸𝑐𝑢𝑡  ينأmالإلكترون  كتلة هي. 
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 4.5. II ن ونقاطاتكامل منطقة بريلوK: 

تبسيط نظام لا نهائي من المعادلات في نظام محدود ولكن لعدد لا حصر له  من نظرية بلوختمكن 

و ZBبدقة مقبولة لا بد من الاكتفاء بعينات من منطقة بريلوان الأولى . لحساب طاقة النظام kمن نقاط 

و  Monkhorstلتفادي الكلفة العالية في الحساب يمكن استخدام تناظر الشبكة. تتكفل طريقة مونخورست 

Pack[ 16بذلك و هي أكثر الطرق استعمالا.] 

5.5. IIالأمواج المستوية طريقة(PSPW) [14]الزائف الكمون  مع: 

لية؛ حيث تتم إزالة هي طريقة سريعة وفعالة لحساب الخصائص الجزيئية باستخدام نظرية الكثافة الدا

ودوال الموجة الذرية واستبدالها  القلبموجة التكافؤ داخل مناطق  دوالمن  ات الحادةالتغير  الأجزاء ذات

بكمون زائف. أساس هذه الطريقة هو أن التغييرات في البنية الإلكترونية المرتبطة بصنع وكسر الروابط 

 .الجملةلذلك؛ يجب ألا تؤثر إزالة المناطق الأساسية على ترابط  القلبتحدث فقط خارج منطقة 

لزائف سلسلة من مجموعات أساس الموجة المستوية لتكون هذه الطريقة مفيدة يجب أن يكون الكمون ا

. تسمح باستخدام PSPWلتوسيعها. تعد مجموعات أساس الموجة المستوية ميزة مركزية لطريقة 

ومعها يمكن دمج شروط الحدود الدورية، المفيدة لمحاكاة  (FFT)خوارزميات تحويل فورييه السريع 

الأساسية أصغر، فإن الكمون الزائف ينمو بشكل حاد  السوائل والمواد، بسهولة عندما تصبح المنطقة

وصلب للغاية. هذه مشكلة خاصة بذرات المعادن الانتقالية من الصف الأول ، و ذرات الأنثانيد، وفي 

 الجانب الأيمن  من الجدول الدوري )الفلور(.

6. II  برنامج حسابQuantum espresso  
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 opEn_SourePachage for Research in Electronicلـهو اختصار 

Structure ,Simulation and Optimization  العالم  أنحاءوهو متاح مجانا للباحثين في جميع

العمومية العامة يمكن تعريفه على انه مجموعة متكاملة من رموز  GNUبموجب شروط رخصة 

لكترونية المعاد هيكل تها حديثا والتي تم تطويرها واختبارها الكمبيوتر يعتمد هذا البرنامج على أكواد البنية الاا

لكترونية الجديدة تم تطبيقها في العشرين عاما الماضية  من قبل المؤلفين الأصليين لخوارزميات البنية الاا

التي يمكن  نظرية الكثافة الدالية في إطارمن قبل بعض مجموعات نمذجة المواد الرائدة في جميع العالم 

-norm_conserving , Ultra soft , projectorع من الكمون الزائف)تعمل باستخدام عدة أنوا  أن

augmentedwave[17،18،19( و الموجات المستوية]. 

    

 Quantum espressoحساب :  برنامج ال II.4الشكل                       

 1.6. IIالأساسية المحاكاة : 

 :[11]، يمكننا أن نذكرQuantum ESPRESSOمن بين المحاكاة الأساسية التي يمكن تنفيذها ب 

 للأنظمة الدورية أو المعزولة، وطاقاتها الأساسية. Kohn-Shamحساب مدارات 

 كامل للأنظمة المجهرية و العيانية . بنيوي تحسين    
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 الحالة الأساسية للأنظمة المغناطيسية.  

 .ab initioالديناميات الجزيئية  

( لحساب  المشتق الثاني والثالث  المستمد من طاقة DFPTب)نظرية الكثافة الوظيفية في اضطرا 

إلكترون طول موجي تعسفي و الذي يسمح لنا بالحصول على منحنيات تشتت الفوتونات والتفاعلات 

 ون و أطياف الأشعة تحت الحمراء.نون فو نفو ,ون نفو 

 (.RMNحساب الرنين المغناطيسي النووي ) 

 :[17]من بعض العمليات الحسابية التي يمكن القيام بها 

 مشتقات الطاقة من الدرجة الثالثة . 

 رامان. 

: PWscf 2.6.II 

العديد من الأنواع المختلفة من الحسابات المتولدة ذاتيا لخصائص البنية الإلكترونية ضمن  PWscfينفذ 

و الكمونات الزائفة   (PW)باستخدام مجموعة أساس الموجة المستوية (DFT)نظرية الكثافة الدالية

(PP)[17.] طريقة الكمون الزائف؛ يطبق  إطارفيPWscf  الذاتي التوليد  إلىنهجا تكراريا للوصول

 .باستخدام تقنيات قطرية تكرارية في كل خطوة
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 2MoSلـ  QEعلى ملف الإدخال  مثال : II.5الشكل                           

 

B. الجزء الثاني:BoltzTraP  عصابة الطاقةرمز لحساب الكميات المعتمدة على: 

 مقدمة .1

النقل  البرنامج لحساب معاملات وضعالدورية؛ دوالبرامج لحساب تحويل فورييه للعبارة عن حزمة 

 شتقات اللازمة لتوزيعات النقل. و الذي يمكن من حساب المالتمثيل التحليلي  خلالشبه الكلاسيكية من 
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لعصابات طريقة مستقرة وفعالة عدديا للحصول على تمثيلات تحليلية    BoltzTraPقدم برنامج  

 Boltzmannواسعًا لـ تطبيق معادلة النقل هذا البرنامج مجالا وجد وألطاقات شبه الجسيمات.الطاقة و 

؛ ار المعدنية وكذلك الكهروحراريةالشفافة والأطو  مجالات متنوعة مثل الموصلات الفائقة والموصلاتفي 

هذا [.20حرارية التي من أجلها ولدت أصلا]تطبيقه كان منتشرًا بشكل خاص في أبحاث الكهرو حيث أن 

حيث يتم الحفاظ على تناظر المجموعة عصابات الطاقة بعلى تحويل فورييه لـالمقدم هنا يعتمد  البرنامج

الطاقة ومشتقاتها بحيث تكون الطاقات عصابات د من الخصائص من ساب العدييمكن ح.و الفضائية 

 حسابيتم من ثم و  ،في النقاط العالية التناظرالمحسوبة  العصابات ات المستقرة مساوية تمامًا لـ طاق

طبيقات بناءً على نظرية . الطريقة تم اختبارها للعديد من التعصابات الطاقةالكميات المعتمدة على بنية 

العالية والكهرباء  TC،بما في ذلك معاملات النقل للمركبات بين الفلزات الموصلات الفائقة نبولتزما

 [21]الحرارية

2. IIالتعليمات البرمجية تنفيذ : 

II..21 الخوارزميات : 

الحفاظ على تناظر المجموعة الفضائية  عصابات الطاقة و يتمد على تحويل فورييه لالكود يعتم

 [21]: الأساسيةباستخدام العلاقة 

∑ 𝑐𝑹𝑖  𝑆𝑹𝑖(𝑲)𝑅 … … … … … … . . (𝐼𝐼. 𝑆𝑅؛     (33 =
1

𝑛
∑ 𝑒𝑖𝒌·𝛬𝑹 

{𝛬} 

. تتمثل فكرة nهو دوران المجموعة النقطية  {Λ} الشبكة البلورية، شعاع من أشعةهو  Rحيث أن 

تساوي   ε𝑖أكبر عدد ممكن من العلاقات لعصابات الطاقة،ولكن وجب أن  إعطاءتحويل فورييه في 

في الدالة  الخشونة حسين دالةالحرية الإضافية لتدرجات م  خدتستو  𝜀𝑖،عصابةبالضبط طاقات  ال
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عن دالة الخشونة  Pickett et al. عبر بحث ρ𝑅،هذه الخشونة دالة ،اختيار المعبرة عن العصابات

 التذبذبات بين نقاط البيانات الحدفي  االتالي مفيدو اعتبر التعبير 

ρi = (1 − C1 (
|R|

|Rmin|
)

2

)
2

+𝐶2 (
|𝑅|

|𝑅𝑚𝑖𝑛|
)

6

… … … … … … … . (𝐼𝐼. 34) 

عاملان ثابتان قيمتهما لا تغير كثيرا من النتائج و  𝐶2و 𝐶1هو اصغر متجه شبكي غير صفري، Rحيث 

𝐶1اقترح ان  = C2 = في  تمر بالضبط من خلال عصابات الطاقة المحسوبة 𝜀𝑖̅ أنللتأكد من . 3/4

 عدد الموجات المستوية  أكبر من عدد فإنه يجب أن يكون الخشونة  حسين دالةنفس الوقت الذي يتم فيه ت

 :تم إعطاء معاملات التمددي  subroutine KCOMP). بواسطة )عصابات الطاقة

 CRi = {
𝜀𝑖(𝐾𝑁) − ∑

1

nR
𝑅≠0 CRie

iK.R  , R = 0,

ρR
−1 ∑ λKK≠KN

[SRi
∗ − SQi

∗ ], R ≠ 0,
… … … … … … … … … … … (𝐼𝐼. 35) 

 : طريق الحل عنحيث يتم حساب

𝛥𝜀𝑖(𝐾) = 𝜀𝑖(𝐾) − 𝜀𝑖(𝐾𝑁) = ∑ 𝐻𝐾𝐾′𝜆𝑅
𝑖

𝑘′≠𝐾𝑁

… … … … … … … … . . . … (𝐼𝐼. 36) 

 : أين

𝐻𝐾𝐾′ = ∑
[𝑆𝑅(𝐾) − 𝑆𝑅(𝐾𝑁)][𝑠𝑅

∗ (𝐾′) − 𝑆𝑅
∗(𝐾𝑁)]

𝜌𝑅
𝑅≠0

… … … … … … … . . (𝐼𝐼. 37) 

2.2. IIبولتزمان معادلة :  

درجة الحرارة ة تحت تأثير ظواهر الفيزيائية التي تحددها حركة الشحنات الكهربائيالمعادلة بولتزمان تبين 

التأثيرات و  الكهربائيمن أثار النقل الرئيسية هي التوصيل و أو حقل كهربائي و مغناطيسي خارجي. و 
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إنشاء  ؛ يمكنالمغناطيسية الضوئية،الكهروضوئية   ، الكهروحرارية و  ناطيسية الحراريةالمغ،الحرارية 

 .على معادلة بولتزمان الحركية بالاعتماد عمومية  أكثرة يمن خلال تقديم طرق دراسدقيقة  لاقاتع

نظرية النقل تسمح حيث  ساس العديد من التقنيات الحديثةيعتبر نقل الإلكترونات في المواد الصلبة أ

Boltzmann ومعامل الانتشار والتوصيل. هذه  نقلمثل ال كميات العيانيةموذج مجهري للبتطوير ن

 .[22]دبدراسة انتقال الإلكترونات والثقوب في الموا تسمح  النظرية

 1.2.2. IIبولتزمان للنقل معادلة :  

يخبرنا التوزيع غاز .هذا ال توزيعدالة  الإلكتروني نحتاج إلى معرفة أجل وصف خصائص النقل لغاز من

مكن تقييم جميع خصائص من هذه المعلومات ي؛kكيف يتم توزيع الإلكترونات في مساحة أو فضاء 

 Fermi-Diracعند التوازن تكون دالة التوزيع هي ببساطة دالة  النقل. 

𝑓(𝐸) =
1

𝑒𝑥𝑝 (
𝐸 − 𝐸𝐹

𝐾𝐵𝑇 ) + 1
… … … (𝐼𝐼. 38) 

تصادمات  قد تكون موجودة. في  أيتصف دالة التوزيع هذه غاز الإلكترون المتوازن  وهي مستقلة عن 
،فإن التوزيع أخرى   أخرى   kى حالة  إل kمرار من حالة حين أن الاصطدامات ستزيل الإلكترونات باست

طالما لا توجد تأثيرات خارجية   fermi-Diracالصافي للإلكترونات يتم إعطاؤه دائما من خلال دالة 
لبولتزمان حيث تصف معادلة النقل  يتم كتابة توزيع في وجود قوى خارجيةتزعج التوازن .لوصف دالة ال

بولتزمان بمحاولة  تتمثل مقاربة  .rفي جوار kلإلكترونات  في الحالة لتركيز المحلي ال  𝑓k(r)الدالة  
تفسر التغيير في توزيع هناك ثلاث أسباب محتملة يمكن أن مع مرور الزمن. 𝑓k(r)تحديد كيفية تغير 

           هي :  kوrالإلكترون في فضاء 



 نظرية الكثافة الدالية                                                                     الفصل الثاني                                  

 

45 
 

       
𝑟تصل الجسيمات في الموضع  =1tفي الوقت : II.6من الشكل  − 𝛿𝑡𝑣𝑘  إلى الموضعr  في وقت

 Boltzmann.لاحق  هذا المفهوم البسيط مهم في إنشاء معادلة النقل 

 و الذي هو تحرك حاملات الشحنة في الفضاء العنصري ذو نصف القطر  الانتشارdr حول النقطة

r. 

 ،ا و دفعها كترونات الإل  و التي تتسبب في تغير موقع تأثير القوى الخارجية(r أوk ) لـوفقاħ𝑑

𝑑𝑡
=

𝐹𝑒𝑥𝑡 
  عمليات التشتت،ستنتقل الإلكترونات من حالةk  [22]أخرى إلى. 

            

، تكون دالة التوزيع مشوهة ببعض الوسائل الخارجية.إذا تمت إعادة t=0هذا الشكل أنه في الوقت يوضح 
 التوازن عن طريق الاصطدامات.القوة الخارجية،تستعيد الإلكترونات توزيع 

 
 : تصبح معادلة بولتزمان
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−
𝜕𝑓0

𝜕𝐸𝑘
𝑣𝑘. 𝑒𝐸 = −

𝜕𝑓𝑘

𝜕𝑥
)

𝑠𝑐𝑎𝑡𝑡𝑒𝑟𝑖𝑛𝑔
… … … . … … ( 𝐼𝐼. 39) 

 2.2.2. IIالرياضي للتعبير عن تيار الإلكترونات الشكل : 

من الإلكترونات في حجم معين .هذا المجموع  و مجموع السرعات المتجهة لمجموعةه كهربائيتيار الال

من هذا القسم  ضالغر  ((II.40المعطاة بواسطة العلاقة  JNهو كمية كبيرة خارج التوازن وكثافته هي 

الناتجة عن الحقول الخارجية و  كدالة للانحرافات عن التوازن كهربائي تعبير عن كثافة التيار الال هو

آخذين بعين الاعتبار 𝐽𝑁نريد أن نصل إلى عبارة يفترض أنها صغيرة.و التي ،التي سبق التطرق إليها

 : (SC)كل الظواهر الميكروسكوبية السابقة و كذا التصادمات  

𝐸(𝐩) =  𝐸c +  𝑚 ∗
𝑣g(𝐩)2

2
… … … … … … . . (II. 40) 

∂𝐽N

∂t
+ ∇ (

1

3
n〈vg

2〉) =
nF

m∗
+ (

∂JN

∂t
)

sc
… … … . . (II. 41) 

(
𝜕𝐽𝑁

∂t
)

𝑠𝑐
≡ ∭

𝑔𝑠𝑑3𝑝

ℎ3
𝑠𝑐{𝑓}𝑣𝑔(𝑝) … … … … … … … … (𝐼𝐼. 42)

 

𝐵𝑍

 

 i, j = 1-3       للمركبات  𝑣g,i𝑣g,iالجداءاتو  (،11الأول) لحدل𝐽𝑁هو معدل التغيير التصادمي

 ونحن نتعرف على صيغة النظرية الحركية الأولية: المختلفة عن السرعة بالتكامل

𝑝 ≡
1

3
𝑛𝑚∗〈𝑣𝑔

2〉 … … … … . . (𝐼𝐼. 43) 

 بدون تفاعل. ∗𝑚الكتلة غاز من ضغط من جسيمات 
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𝛥𝑝المتجانسةالحالة  = )ناتج من مساهمتين يعبر المصطلح  𝐽N. معدل تغير0
∂𝐽N

∂t
)

sc
عن تخميد  

التيار .في حالة حدوث اضطراب ضعيف في توازن الغاز الإلكتروني ،مما يؤدي إلى كثافة تيار 

 : منخفضة،فمن المتوقع استجابة خطية

(
∂𝐽N

∂t
)

sc
= −

𝐽N

τJ
… … … … … … . (𝐼𝐼. 44)              

1معدل الاسترخاء للتيار هو أنمع 

τ𝐽
 ييؤد(II.40).من خلال العلاقة؛الناتج عن صدماتالشبكة الإلكترونية

jNالنظام الثابت إلى قانون أوم محلي = nμF مع أن : 

μ =
τj

m∗
… … … … … … (II. 45) 

 : لنا؛ينتج Tمع الحفاظ على تجانس  nأخذنا الآن في الاعتبار عدم تجانس  ذاإ

𝐽𝑁 = 𝜇(𝑛𝐹 − 𝛻𝑝) … … … . . (𝐼𝐼. 46) 

 nF حجم القوة الكهربائيةهي. 

(
∂𝐽N

∂t
)

sc
= −

𝐽𝑁

𝜏𝐽
+

𝑛𝑆∗∇(−𝑇)

𝑚∗
… … … . . (𝐼𝐼. 47) 

 :[ 23العبارة ]يتم إعطاء كثافة التيار الإجمالية ب الاستقرارفي حالة 

𝐽𝑁 = 𝑛𝜇(𝛻(−𝘨̃) + (𝑠 + 𝑠∗)𝛻(−𝑇)) 

𝐽𝑁 = 𝑛𝜇 (𝛻(−𝑒̅𝑉) + (
𝜕𝘨

𝜕𝑛
) 𝛻(−𝑛) + [

1

𝑛
(

𝜕𝑝

𝜕𝑇
)

𝑁
+ 𝑆∗] 𝛻(−𝑇)) … … … . (𝐼𝐼. 48) 
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S* من كمية الحركة الديناميكية  الانتشارالحصول على معامل  يتمو  ةكمية حركي

𝑛الحرارية (
𝜕𝘨

𝜕𝑛
)

𝑇
يتضمن بالإضافة إلى الكمية الديناميكية  و معامل النقل في تدرج درجة الحرارةو ،

𝑛−1الحرارية (
𝜕𝑝

𝜕𝑇
)

𝑛
. 
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 1.III:مقدمة 

(  كعينة MoS2في هذا الفصل نقدم ونناقش مختلف النتائج المتحصل عليها للخصائص الرئيسية لـ  )

ثنائي كالكوجينيدات المعادن الانتقالية، في البداية قمنا بحساب الطاقة المثلى الموافقة للبنية المثلى و كذا 

عدد النقاط في منطقة بريلوان و طاقة القطع. باستخدام النتائج السابقة نحسب الخصائص الالكترونية و 

  BoltzTraPبرنامج التي نستخدمها بدورها لحساب خصائص النقل عن طريق ال

2. III الخصائص البنيوية: 

الدراسة البنيوية تعتمد على ثلاثة مراحل؛ هدفها هو العثور على البنية البلورية للمادة المدروسة في ظل 

، لدينا ثلاثة معاملات  SCFشروط الدراسة مثل الكمونات المستخدمة. في ملف الإدخال لإجراء حساب

التي تحدد جميع أشعة الموجة المستوية cutoffEتتغير من دراسة إلى أخرى: طاقة القطع للإلكترونات 

 المستخدمة وعدد النقاط المستخدمة في منطقة بريلوان الأولى وحجم الخلية البلورية.

في كل مرة  حتى تتوقف قيمة  ثم نحسب قيمة الطاقة الإجماليةcutoffEنقوم بتغيير قيمة طاقة القطع 

(. نرى في هذا الشكل أن قيمة III.1الطاقة عن التغير نجري هذا الاختبار وتظهر نتائجه في الشكل )

 ، وقد تم استخدام هذه القيمة في بقية الدراسة  47RycutoffE=الطاقة  لا تتغير بشكل كبير بعد  القيمة 

وتظهر SCF (؛ ثم نحسب قيمة الطاقة الكلية بحساب k point)Kالنقاط  وبنفس الطريقة نقوم بتغير عدد

 (.III.2نتائج الدراسة في الشكل) 
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 : الطاقة الكلية بدلالة طاقة القطعIII.1الشكل                        

 

 

 K (K point): الطاقة الكلية بدلالة عدد نقاط III.2الشكل                     
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وقد   6*12*12التي تعادل في حالتنا شبكة  K=100من الواضح أن الطاقة الكلية لا تتغير بعد  القيمة 

 . 8*20*20الشبكة   استعملنا في بقية الدراسة

وفي الأخير درسنا تباين قيمة الطاقة الكلية بدلالة حجم الخلية الأولية  للخلية السداسية؛ يتم حساب 

لحجم المقابل للحد الأدنى من الطاقة وفقا لمعادلة الحالة التي قدمها معاملات الشبكة من خلال  ا

 [ :1مورناغان  وتعطى بالعلاقة ]

𝐸(𝑉) = 𝐸0 +
𝐵

𝐵′(𝐵′ − 1)
[𝑉 (

𝑉0

𝑉
)

𝐵′

− 𝑉0] +
𝐵

𝐵′
(𝑉 − 𝑉0) … … … . . (𝐼𝐼𝐼. 1)      

 هي الطاقة الكلية   Eحيث 

B’ :  معامل الانضغاط مشتق 

0  V التوازن    :هو حجم 

 حسب العلاقة:  E(V)يتم حساب معامل الانضغاط من الحد الأدنى لمنحنى   

𝐵 = 𝑉
𝜕2𝐸

𝜕𝑉2 

تظهر   =c (°A)14.8790و   a=3.19032(A°)الموافق لـ  A 131.15))°3أدنى حجم لا يقل عن  

 ( III.3النتائج في الشكل ) 
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 الطاقة الكلية بدلالة الحجم: III.3الشكل                                

3.III :الخصائص الالكترونية 

تكمن أهمية الخصائص الالكترونية للمادة في حقيقة أنها وراء كل الخصائص الفيزيائية الأخرى  للمادة 

المدروسة. تحليل وفهم طبيعة الروابط التي تتشكل بين العناصر المختلفة التي تتكون منها هذه المادة، ثم 

المختلفة التي تلعب دورا في تعريف هذه الخصائص الفيزيائية. تتضمن هذه الخصائص عصابة الظواهر 

( والكثافة الكلية PDOSالطاقة وكثافة الحالة الجزئية، والكثافة الكلية للحالة الإلكترونية الجزئية)

(TDOSللمركب ) 2MoS .في الحالة الأساسية 

1.3.III  :بنية العصابات : 

ام الصلبة، تصف نظرية العصابات القيم المسموح بها وغير المسموح بها التي يمكن في فيزياء الأجس

للإلكترونات امتلاكها في البلورة الصلبة. بشكل عام، هذه الالكترونات قادرة فقط على أخذ قيم الطاقة 

 ت. الطاقة أو بنية العصابا "عصابات ممنوعة"المدرجة في مجالات طاقية معينة، والتي تفصل بينها 
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  K(؛  تم اخذ عينات من منطقة بريلوان الأولى بواسطة   شبكة GGAباستعمال تقريب التدرج المعمم )

لبناء دالة موجة  47Ry. تم استخدام طاقة  قطع حركية  تبلغ  Monkhorstوفقا لطريقة  21*21*8

 [.2مستوية ]

ابات الطاقة المحسوبة عصفي هذا الشكل نعرض  III.4النتائج المتحصل عليها موضحة في الشكل 

+ فولت.  يشمل مجال الطاقة  عصابتي النقل والتكافؤ بالإضافة إلى 12فولت و  0بين  MoS 2لـلمركب 

 (.  EF =0) 1يمكن أن  يتم إجراء انزياح لمستوى فرمي  عند الـ العصابة الممنوعة.

 

 2MoSبنية العصابة لـ : III.4الشكل                                                         

 

تظهر عصابة التكافؤ الأعلى لهذا المركب طابعا مشتتا أن الإلكترونات غير محددة. تتغير الخصائص 
الذي يتميز  بعصابة طاقة ممنوعة     2MoSتبعا لعدد الطبقات. في الحالة  الحجمية لــ  2MXالإلكترونية لـ
 [ev(2.1-1.6[ )3( و انتقالات  مباشرة من 1.3-1.1)ev تبلغ إلى 
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تظهر فجوة طاقية غير مباشرة  بين الحد الأقصى لعصابة التكافؤ عند نقطة  2MoSعصابة الطاقة لـ 

.والتي Kغاما في مركز منطقة بريلوان الأولى و الحد الأدنى لعصابة  النقل الواقعة بين النقطتين غاما و 

 بالتقريب.  1.3evتبلغ قيمتها إلى 

  3.2.III[:4] كثافة الحالات 

عدد حالات الطاقة المحصورة بين  N(E)dEحيث   N(E) الدالة من خلال( DOS)تحدد كثافة الحالات 

E  وE+dE  يعتبر هذا المقدار الفيزيائي مهم  جدا لأنه: 

 . تجعل من الممكن الحصول على عدد الحالات المدرجة في فاصل طاقة معين 

  .فهم طبيعة بنية العصابات الإلكترونية 

 .تحدد عدد الحالات الإلكترونية التي يحتمل أن تكون مشغولة ولها طاقة معينة في المادة المعتبرة 

  .يتم تحديد معظم خصائص النقل الإلكتروني على أساس معرفة  كثافة الحالات 

 فة الإلكترون على التوافقيات بالنسبة لكل ذرة؛ نحدد مجالا بنصف قطر معين نعرض بداخله كثا

، وبالتالي نحصل على الكثافات  الجزئية للحالات التي تجعل من f, d, p, sالكروية من النوع 

 الممكن تحديد بنية الروابط الكيميائية بين ذرات البلورة  و الجزئ 

 ليها  تعتمد إسقاطات الكثافة الإجمالية  للحالات على أنصاف أقطار المجالات  التي تسقط ع

 الكثافات  الجزئية للحالات، وبالتالي تتيح الوصول إلى المعلومات النوعية فقط . 

، لفهم الطبيعة الإلكترونية 2MoS ( لـ  PDOSالجزئية و  TDOSقمنا بحساب كثافة الحالات)الكلية

  8.7ev؛ يقترب مستوى فرمي من III ،6.III  ، 7.III.5للروابط الكيميائية كما هي موضحة فالأشكال 

 نلاحظ في هذه الأشكال وجود عصابات مختلفة.
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 منطقة عميقة( (المنطقة الأولىev[-4.5 -6.25 تهيمن عليها بشكل أساسي  حالات ]p  من

، لا تساهم هذه المنطقة في Moللذرة  dو  Sللذرة   s,pمع مساهمة كبيرة من مداري  Moالذرة 

 غالبية  تفاعلات المادة نظرا لعمقها .

  من   الثانيةالمنطقةev [1.25 7.8الحالات في هذه العصابة عبارة عن تهجين للمدرات ]s  من

وبمساهمات صغيرة من المدرات الأخرى هذه العصابة هي   Moمن الذرة   s ،dو  Sالذرة 

 عصابة التكافؤ لأنها  محدودة بمستوى فرمي.  

 يمكن تقسيم عصابة النقل إلى منطقتين 

  المنطقة الأولى: تنتمي إلى المجالev[10.8 9.1]  تهيمن على هذه المنطقة الحالاتs  وd 

 .Moمن الذرة 

  المنطقة الثانية: تنتمي للمجالev[10.8 13 تهيمن على هذه  المنطقة الحالات ]s  من S وp 

 Moمن 

 

 S: كثافة الحالات الكلية والجزئية لـ III.5الشكل                              
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  Mo: كثافة الحالات الكلية والجزئية لـIII.6الشكل                         

 

 2MoS: كثافة الحالات الكلية والجزئية لـIII.7الشكل                               
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~ حول مستوى فرمي البالغ   1.3evمن الواضح وجود عصابة ممنوعة تبلغ إلى حوالي III.7في الشكل 

8.7 ev .بالتقريب 

4.III دراسة خصائص النقل 

 𝛅الناقلية كهربائية  : [ النقل نذكر منها5،6باستخدام البرنامج المقدم  يمكننا حساب جميع خصائص]

 ....الخχ ، الحساسية𝜇، الجهد الكيميائي𝐾𝑒والناقلية الحرارية    PFومعامل الطاقةSومعامل سيبييك 

 

 1.4.III  معامل سييبيكS: 

( تحت تقريب زمن الاسترخاء BTE) Boltzmann من معادلة النقل الخطية لـSeebeck نحسب معامل

 :العلاقة  المعطى بواسطة

𝑆 =
1

𝑞𝑇
[
∫

𝑑𝑓𝐹𝐷

𝑑𝐸
∞

𝐸𝑐
𝐷 (𝐸)(𝐸 − 𝐸𝐹)𝜏(𝐸)𝑑𝐸

∫
𝑑𝑓𝐹 𝐷

𝑑𝐸
∞

𝐸𝑐
(𝐸)𝐸𝜏(𝐸)𝑑𝐸

] … … … … … … … … (𝐼𝐼𝐼. 2)   

 : حيث أن

𝑓𝐹𝐷 هو توزيع فيرمي ديراك؛(𝐷 )  كثافة الحالات للمادة ؛𝐸𝐹  ، هو مستوى فيرميcE  هي حافة عصابة

𝜏(𝐸)هي شحنة الإلكترون ؛و  qالنقل الدنيا  ، = 𝜏 0𝐸𝑟، هو زمن الاسترخاء المعتمد على الطاقةr  هو

 [.7]  أس التشتت 
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 2.4.III معامل الطاقة :PF  

  [8]    و الناقلية الكهربائية؛ قدرنا تطور معامل الطاقة بالعلاقة Sمن معامل سيبييك المحسوب 

𝑃𝐹 = 𝑆2𝛿 … … … … … … … … … … … … … … … . (𝐼𝐼𝐼. 3) 

 3.4.III عدد الإستحقاق :ZT(figure of merit)  

تقوم المواد الحرارية بتحويل الحرارة الضائعة إلى طاقة كهربائية مفيدة.الإمكانات الكبيرة للطاقة 

( ZT ولدة ؛حفزت على البحث عن مواد جديدة ذات رقم محسن للجدارة)رقم الاستحقاقالكهروحرارية الم

 : [9]المعرف بالعلاقة

ZT =
𝑆2δT

𝐾𝑒
… … … … … … … … … … … … … … … … . … . . (𝐼𝐼𝐼. 4)    

 لحرارية.ا الناقلية 𝐾𝑒درجة الحرارة؛ Tحيث 

درجة   عند [0.1+  0.1-]بدلالة الطاقة  S: يمثل علاقة المعامل سيبييك III.8الشكل              

 K 300الحرارة
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       الاسترخاء لزمنيمثل علاقة معامل الطاقة بالنسبة : III.9الشكل   

 كلفن 300بدلالة الطاقة عند   الإلكترون             

 

    يمثل علاقة الناقلية الكهربائية بالنسبة لزمن الاسترخاء  :III.10الشكل     

 كلفن 300بدلالة الطاقة عند الإلكتروني         
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 : يمثل عوامل النقل بدلالة الطاقة مع تغير درجة الحرارةIII.11الشكل 

تم إجراء دراسة مبدئية لدراسة الخواص الإلكترونية و BoltzTraP المقدم [ 11]من خلال البرنامج 

. MoS2 ( لـ عدد  الجدارة معامل سيبيك ، الموصلية الكهربائية والحرارية ، عامل القدرة و)الكهروحرارية

 التجريبية وووجدنا من هذه الدراسة أن النتائج المتحصل عليها قريبة ومشابهة للنتائج 

 [.5،6،7،8،9،11النظرية]
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 العامة:الخاتمة    

تطرقنا في هذا العمل إلى دراسة نظرية مفصلة للخصائص البنيوية والإلكترونية لكالكوجينيدات 

 QUANTUMوذلك باستعمال طريقة الكمون الزائف المدرج في برنامج  MoS2المعادن الانتقالية أي 

ESPRESSO  في إطار نظرية الكثافة الدالية(DFT) مم بالاعتماد على تقريب التدرج المع

GGA: ؛لاستخراج النتائج التالية 

  تم إجراء اختبار التقارب على حد سواء اعتمادا على طاقة القطع وعدد نقاطK. 

  بين عصابتي النقل والتكافؤ و وجدنا أن النتائج التجريبية تتفق مع تحصلنا على فجوة طاقية

 النتائج النظرية.

  مصدر الحالات الالكترونية لعصابة التكافؤ والنقل تم تحديدها عن طريق تحليل كثافة الحالات

 الالكترونية الكلية  والجزئية.

 مثل  باستخدام نظرية الكثافة الدالية قمنا بفحص الخصائص الإلكترونيةS،τ/𝛅  للمركب 

2MoS. 

 


