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        فوك لدراسة تأثير درجة الحرارة في خواص بلورة الماس  فوك لدراسة تأثير درجة الحرارة في خواص بلورة الماس  فوك لدراسة تأثير درجة الحرارة في خواص بلورة الماس  فوك لدراسة تأثير درجة الحرارة في خواص بلورة الماس      -حسابات هارتريحسابات هارتريحسابات هارتريحسابات هارتري

        

  المقدمة

اصــها نظــراً لأهميــة بلــورة المــاس فــي المجــالات الصــناعية والعلميــة فقــد قــام عــدد مــن البــاحثين بدراســة خو         

 Harker and Larkins 1979,  Fahy et al. 1990, Furthmuller et[ بطرائـق عمليـة ونظريـة متعـددة

al.2002, Occelli et al. 2003, Radi et al. 2007 .[ تـم اسـتعمال طريقـة الإهمـال الحـالي البحـث  وفـي

الفيزيائيــة وخاصــة  لحســاب بعــض الخـواص)  LUC-INDO (المتوسـط للتــداخل التفاضـلي لخليــة الوحــدة الكبيـرة 

كمـا إنهـا أكثـر دقـة مـن طريقـة  ،ليـات الحسـابيةإذ تتميـز هـذه الطريقـة بسـرعة إنجـاز العم ،لورة الماسلب لكترونيةالا

 ثلـهلمـا يم ،تلك الخواص فيثير درجة الحرارة أت ةسادر تمت ومن ثم . (CNDO)الإهمال التام للتداخل التفاضلي 

  .درجة الحرارةفي عرضه الى تغيرات كبيرة هذا المجال من أهمية في مجال صناعة الأجهزة الالكترونية ألم

تطويريهـا مـن وضـعها و ، وقـد تـم النظريـة الكميـة ئيقة المستعملة في البحث الحالي على مبادتستند الطر         

مـن وضـع أول نمـوذج  )Hartree (  تمكن العالم الإنكليزي هارتري ١٩٢٨في عام ف. علماء وباحثين كثيرينقبل 

ذج هــارتري ليشــمل بتطــوير نمــو ) Fock ( تقــدم فــوك  ١٩٣٠وفــي عــام . كمـي لوصــف الــذرة متعــددة الالكترونــات

بوضـع أول نظريــة )  Roothan and Hall (و هـول روثـان تقـدم كـل مـن  ١٩٥٤وفـي عـام . البـرم الالكترونـي

و تضـمنت هـذه الطريقـة حسـاب عـدد  ،تقريبيـة لوصـف الجزيئـات باسـتعمال تقريـب الجمـع الخطـي للمـدارات الذريـة

مما جعل هذه الطريقة بالغة التعقيد عند تطبيقها  ،نيكبير جداً من التكاملات وخصوصاً تكاملات التنافر الالكترو 

ان صـعوبة تطبيــق الطريقـة الأنفـة الـذكر لدراســة التركيـب الالكترونـي للجزيئـات المعقــدة . لدراسـة الجزيئـات المعقـدة

أدى الــى ابتكــار طرائــق تقريبيــة تســتند فــي بعــض مراحلهــا علــى النتــائج العمليــة لتســهيل الحســابات النظريــة ســميت 

بعـض هـذه الطرائـق وهـي ) Pople and Segal 1965  ( بوبـل وسـيجال وضـع فقـد . طرائق شـبة التجريبيـةبـال

ـــدة  الخـــواص الكيميائيـــة  راجلاســـتخ تســـتعمل ألان لدراســـة العديـــد مـــن الجزيئـــات العضـــوية و اللاعضـــوية المعق

 Harker & Larkins 1979 )            طور كل من هاركر و لاركنس  ١٩٧٩وفي عام  .لمختلفةوالفيزيائية ا

وأسـتمر العمـل علـى تطـوير  .لـبعض البلـورات واستعملاها لدراسة التركيب الالكتروني نموذج خلية الوحدة الكبيرة (



 ٢

 Evarestov and Smirnov 1983, Segal 1990, Radi [   حثين آخـريناواستعمال هذه الطريقة من قبل ب

et al. 2007 [.  

  الأسس النظرية 

مــن الالكترونــات باســتخدام  n 2مــن النــوى و  Nكتابــة المــؤثر الهــاملتوني الكلــي لنظــام مؤلــف مــن  يمكــن        

  ]:  Chelikowsky and Saad [الوحدات الذرية بالصيغة آلاتية 
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، أمــا الحــد )وبنهــايمرا –بــورن ( حيــث ان الحــد الأول يمثــل الطاقــة الحركيــة للنــواة ويمكــن اهمالــه حســب تقريــب 

طاقــة تفاعــل الثــاني فيمثــل الطاقــة الحركيــة للالكترونــات، فــي حــين يمثــل الحــد الثالــث والحــد الرابــع والحــد الخــامس 

  .نواة على التوالي -نواة و نواة -إلكترون و إلكترون -إلكترون

 ريثير الجهــد الــدو أالاعتبــار تــالصــلبة مــع الأخــذ بنظــر تطبيــق نظريــة المجــال المتوافــق ذاتيــا علــى المــادة ب        

  :، فان الدالة الموجية تكون على الصيغة الآتيةتقريب الجمع الخطي للمدارات الذريةوتطبيق 
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    .ة البلوريةهو المتجه الانتقالي للشبيك  Ru، و الذرية هي معاملات المدارات αpCحيث 

 Harker and Larkins [ تيــةتصــبح بالصــيغة الآل هــو  -روثــان فــي الحالــة المســتقرة فــان معادلــةو         

1979:[  
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  :يمثل تكامل التداخل ويأخذ الصيغة الآتية pqS، وتمثل عناصر مصفوفة فوك pqF ان 

)R.ikexp()Rr(|)Rr()k(S uuq0p
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  :ان عناصر مصفوفة فوك يمكن كتابتها على النحو الآتي
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νλحيث 
rsP هنا تمثل عنصر مصفوفة الكثافة وتعطى بالعلاقة:  
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 :نحصل على )٣(في المعادلة ) k=0 ( وبتعويض 

0)0())0()0()0(( =∈−∑ αα ppqpq CSF                                                                       (7) 

  :تكون على الشكل الآتي]  Larsson 2003 [ان عناصر مصفوفة فوك بصيغتها النهائية 
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علـى تكـون عناصـر مصـفوفة فـوك  على نفس الـذرة فـأن qو  pفي حالة كون على ذرات مختلفة، و  qو  pعندما 
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) γ(يشــير الــى طاقــة التــرابط والتــي تتناســب مــع مقــدار التــداخل بــين المــدارات، والرمــز ) β( الرمــز ان         

 :والتي تحسب من المعادلة الآتية) B(الكترون للذرة أي و ) A(لكترون للذرة يمثل طاقة التنافر بين أي ا
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  :وتعطى بالعلاقة ) core matrix element(  بفتمثل عنصر مصفوفة اللU ) ( اما 
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pحيث  I ويمثل طاقة التأين ، p A أما . فيمثل الألفة الأكترونيةf(x) علاقةفهي دالة التضمين وتعطى بال   
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 Evarestov and Smirnov 1983][:                                                                                       

                                                                                                                                          

                                                                                                      (13) 
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  والمناقشة النتائج 

أما خطوات إنجاز  .لهذا الغرض  معدةحاسوبية ة الماس من خلال تنفيذ برامج تم حساب خواص بلور           

  :البرامج فهي كالأتيهذه 

  .بلورةتعين مواقع الذرات داخل ال -١

  .إدخال ثابت الشبيكة -٢

التنــافر الالكترونــي  وتكــاملات)   S(وتكامـل التــداخل )   H( إعطـاء دالــة تخمينيـة لحســاب تكامــل هـاملتون -٣

  .وخزنها

  .  من الدالة التخمينية) F  (فوك  حساب مصفوفة -٤

  ).  C( إعطاء تخمين أولي لمعاملات -٥

  ).  P(ومصفوفة الكثافة )  F ( حساب مصفوفة -٦

     وقيم طاقة )   C(ل للحصول على قيم جديدة لمعاملات و ه–في معادلات روثا ن )   F(ستعمال مصفوفة ا -٧

  ).iε(الاوربتالات     

  ). ٦و  ٧ (ومن ثم إعادة حسابات الخطوات )   C( استعمال القيم الجديدة -٨

والطاقـــــــــة                                 )  C(قـــــــــيم ثابتـــــــــة للمعـــــــــاملات  حتـــــــــى نتوصـــــــــل الـــــــــى)  ٨و ٧و  ٦ (تكـــــــــرر الخطـــــــــوات  -٩

  . الالكترونية المحسوبة    

  .إضافة تصحيحات الترابط -١٠



 ٥

  .عتياديةالظروف الا بلورة الماس تحتحساب الخواص الفيزيائية ل -١١

  .حساب تأثير درجة الحرارة في الخواص الفيزيائية لبلورة الماس -١٢

  

  لـثـوابــتاخـتيار ا

وعامـل الـربط ) ξ(عوامل تجريبية متمثلة بالأس المـداري  استعمال) LUC-INDO ( طريقة  تضمنت  

)β (والكهروســالبية للمــدارين s, p ) ), ½ (IS+AS  ½(Ip+Ap)(،  بــالتغيير المســتمر لهــذه العوامــل تــم و

اص المتمثلــة بثابــت الشــبيكة وطاقــة التــرابط وعــرض حزمــة التكــافؤ وفجــوة الطاقــة الحصــول علــى قــيم جيــدة للخــو 

مـع العوامـل التجريبيـة يظهر العوامل التجريبية المسـتعملة فـي هـذا البحـث مـع إجـراء مقارنـة ) ١(والجدول . وغيرها

  .لباحثين آخرين

ة من يبية المستعملع العوامل التجر العوامل التجريبية المستعملة في البحث الحالي مع مقارنتها م): 1(جدول 

  .قبل باحثين آخرين

 التجريبيقيمة العامل  رمز العامل التجريبي

]Harker and 

Larkins 1979 [  

   التجريبيقيمة العامل 

] Abdulsattar 1997[  

 التجريبيقيمة العامل 

  في البحث الحالي المستعملة

ξ  1.765 (a.u)-1 1.83  (a.u)-1 1.8203 (a.u)-1 

Β  -10.2 (eV) -10  (eV) -10.24  (eV) 

1/2(IS+AS)-  7 (eV) 5.57 (eV) 6.22056 (eV) 

1/2(Ip+Ap)-  5.5 (eV) 4.39 (eV) 4.35216 (eV) 

  



 ٦

  خواص بلورة الماس دراسة 

خواص  لبلورة الماس تم الحصول على بعض بعد تثبيت قيم العوامل التجريبية وتنفيذ البرامج الحاسوبية        

  :كما يأتيو ة البلور 

لبلورة الماسالخواص التركيبية و الالكترونية    

الخــواص التركيبيــة و الالكترونيــة لبلــورة المــاس عنــد ضــغط صــفر جــو ودرجــة حــرارة ) 2(يبــين الجــدول 

  .العملية النتائجو   Larkins 1979 ] and [ Harker مع نتائج الحالي البحثمع مقارنة نتائج  ،صفر كلفن

  .وعملية ائج نظريةنت مقارنتها مع مع ص التركيبية و الالكترونية لبلورة الماسالخوا): 2(الجدول

 Harker and]  الخاصية

Larkins 1979] 
  العملية النتائج  نتائج البحث الحالي

 a.u(  6.73 6.73(  ثابت الشبيكة
6.73    [Mattesini and 

Mater 2001]              

               eV(  -7.68 -7.36 -7.37    [Towler 2004](  طاقة الترابط

 eV( 22.40 22.19( عرض حزمة التكافؤ

24.20 ± 1.21 [ 
Furthmuller et al. 2002]     

 

 eV( 4.70 2.63( عرض حزمة التوصيل
8.00   [Harker and 

Larkins 1979]                      

 

 eV(  9.40 7.94(المباشرة  فجوة الطاقة

7.30  [Furthmuller et al. 

2002] 

 

لمدارات احالة التهجين 
  الإلكترونية

S
0.6

     P
3.4  S

0.954
     P

3.046  ----  
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قريبـة مــن  ( LUC-INDO )أن النتــائج التـي حصـلنا عليهـا باســتعمال طريقـة  (2)يتبـين مـن الجـدول 

 (Harker andاحصـل عليهـ، كما أنها أفضل من النتائج التي باستثناء قيمة عرض حزمة التوصيل القيم العملية

(Larkins 1979   باستعمال طريقة( LUC-CNDO ) .  

  الطاقة الكلية للبلورة 

القــوى الأكثــر أهميــة ان إذ يظهــر  ،يوضــح العلاقــة العامــة بـين الطاقــة الكليــة وثابــت الشـبيكة) ١(الشـكل 

مــع زيــادة اقتــراب الــذرات مــن و . بــين الإلكترونــات ونــوى الــذراتقــوة التجــاذب أثنـاء اقتــراب الــذرات مــن بعضــها هــي 

وتســتمر بالنقصــان إلــى أن يكــون اقتــراب الــذرات علــى درجــة بحيــث يصــبح  ،بعضــها ســوف تتنــاقص طاقــة النظــام

0(     وتتـوازن هاتـان القوتـان عنـد نقطـة الاتـزان  .التنافر النووي ذا شأن مما يسبب زيادة طاقـة النظـام a  = a(، 

تكـون طاقـة النظـام عنـد تلـك النقطـة فـي حـدها الأدنـى وتمثـل القيمـة المقابلـة لهـذا المقـدار مـن الطاقـة ثابـت حيث ب

0 (الشبيكة للبلورة  a (.   

-45.705

-45.702

-45.699

-45.696

-45.693

-45.69

-45.687

6.65 6.7 6.75 6.8 6.85

(a.u ) ثابت الشبيكة

(a
.u

 )
ة 

كلي
 ال

قة
طا

ال

  

  .العلاقة العامة بين الطاقة الكلية وثابت الشبيكة لبلورة الماس): 1(شكل 

  لأشعة السينيةعامل تشكيل ا 

  :يمكن تعريف عامل تشكيل الأشعة السينية بالعلاقة الآتية        

( ) ( )dVriGexp rρf ej ⋅−= ∫                                        (15) 
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)و ،متجه الموضع :  rو ،قال الأساسي في الشبيكة المقلوبةالانت متجه:  G حيث   )rρe :ذريةكثافة الشحنة ال:   

∑ ∑=
µ

νµ
ν

µν ψψρ )()()( rrPre                                        (16) 

المختلفة عنـد ضـغط  (Miller) يبين حساب عامل تشكيل الأشعة السينية لمستويات ميلر (3)والجدول 

  .ةومع القيم العملي [ Svane 1987 ] سفانمقارنة مع نتائج  إجراءمع صفر جو ودرجة حرارة صفر كلفن 

  .آخرينمع نتائج  مع مقارنتهاعامل تشكيل الأشعة السينية لمستويات ميلر المختلفة : (3)ول جد

 العملية مالقي  الحالي نتائج البحث  [Svane 1987]نتائج  hkl) (معاملات ميلر 

[Svane 1987]  

) (111  3.29 3.49 3.32  

) (220  1.93  2.15  1.98  

) (311  1.69  1.86  1.66  

) (400  1.57  1.62  1.48  

) (331  1.55  1.54 1.58  

) (422  1.42  1.43  1.42  

) (511   --  1.38  1.42  

) (333   --  1.37  1.42  

  

وهـذا  ،إن القيم المحسـوبة لعامـل تشـكيل الأشـعة السـينية كانـت قريبـة مـن القـيم العمليـة (3)الجدول  يبين

  .يؤكد جودة الطريقة المستعملة لحساب هذا العامل

  

  

  



 ٩

  رة في قيمة ثابت الشبيكةتأثير درجة الحرا 

تم حساب تاثير درجة الحرارة في بعض خـواص البلـورة باسـتعمال القـيم العمليـة لمعـاملات التمـدد الحـراري         

تــم إيجــاد قــيم ثابــت ) ١٧(وبتطبيــق القــانون الخــاص بمعــاملات التمــدد الحــراري والمتمثــل بالعلاقــة  ،لبلــورة المــاس

  ): T (الشبيكة عند درجة الحرارة 

Ta

aa

  ∆

−
=

o

oα                                                                                                   (17)    

 ooo
aTTaa +−= )( α                                                                                 (18) 

α(حيث ان   0(هو معامل التمدد الحراري و ) a ( هو ثابت الشبيكة لنقطة الاسـتقرار و)0T ( هـي درجـة حـرارة

هو )  a (و  ،هي درجة الحرارة  المسلطة على البلورة(T) و ،البلورة عند نقطة استقرار البلورة وتساوي صفر كلفن

علاقـة  ثابـت الشـبيكة مـع درجـة الحـرارة لبلـورة ) ٢(ويبـين الشـكل ).  ( Tلشـبيكة للبلـورة عنـد  درجـة حـرارة ثابـت ا

  .الماس

6.73

6.738

6.746

6.754

6.762

6.77

0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000

درجة الحرارة ( كلفن )

(a
.u

 )
ة 

يك
شب

 ال
ت

ثاب

  

  .علاقة ثابت الشبيكة مع درجة الحرارة لبلورة الماس): ٢(شكل 

  تاثير درجة الحرارة في بعض خواص بلورة الماس

  الطاقة الكلية للبلورة تاثير درجة الحرارة في 

 .لبلورة الماس ثير درجة الحرارة في الطاقة الكليةأت) ٣(يبين الشكل         



 ١٠
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  .ثير درجة الحرارة في الطاقة الكلية لبلورة الماسأت):  3(شكل 

وينتج عن ذلك زيادة المسافة بين الـذرات  إذ بزيادة درجة حرارة البلورة سوف تزداد الطاقة الداخلية للبلورة         

أوطــــأ قيمــــة للطاقــــة هــــي طاقــــة اتــــزان البلــــورة التــــي تتســــاوى عنــــدها كــــل مــــن قــــوة التجــــاذب والتنــــافر  نوا. للبلــــورة

ثير قــوى أفة بــين الــذرات فيســبب ذلــك نقصــان تــوبزيــادة درجــة حــرارة البلــورة ســوف تــزداد المســا ،الالكتروســتاتيكي

ثير قــوى التجــاذب بــين نــوى الــذرات أالالكترونــات فيمــا بينهــا وزيــادة تــت مــع بعضــها و تنــافر التنــافر بــين نــوى الــذرا

  . وباستمرار زيادة درجة الحرارة ستزداد الطاقة ،والكتروناتها فينتج عن ذلك زيادة الطاقة الكلية

  ثير درجة الحرارة في حزم الطاقةأت 

التوصـيل وفجـوة حزمـة رة فـي كـل مـن عـرض حزمـة التكـافؤ و ثير الحراأت) ٦(و ) ٥(و ) ٤(تبين الأشكال         

  .الطاقة المباشرة على التوالي
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  .تاثير درجة الحرارة في عرض حزمة التكافؤ لبلورة الماس): ٤(شكل 



 ١١
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  .ماسثير درجة الحرارة في عرض حزمة التوصيل لبلورة الأت): ٥(شكل 
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  .ثير درجة الحرارة في فجوة الطاقة المباشرة لبلورة الماسأت): ٦(شكل 

انه بزيـادة درجـة الحـرارة سـوف تـزداد طاقـة البلـورة وينـتج  ،كالأتي) ٦(و) ٥(و ) ٤(يمكن تفسير الإشكال         

وبـذلك سـتميل هـذه المسـتويات للعـودة الـى حالتهـا  ،الذريـةعن ذلك زيادة المسافة بين الذرات فيقل تداخل المدارات 

فيقــل تــاثير قــوة تنــافر نــوى الــذرات مــع بعضــها والالكترونــات فيمــا بينهــا وتــزداد قــوة التجــاذب بــين النــوى  ،المنفــردة

مـاس وان نقصان فجوة الطاقة مع زيادة درجـة الحـرارة لبلـورة ال. والكتروناتها وبذلك يقل عرض الحزم وفجوة الطاقة

 GaAs (  ] Sze and Kwok(وبلـورة )  Si(يتفـق مـع مـاتم التوصـل إليـه مـن تصـرف مماثـل بالنسـبة لبلـورة 

2007[ .  

  



 ١٢

  )s(ثير درجة الحرارة في حالة تهجين المدار أت 

  .لبلورة الماس ( s )  ثير درجة الحرارة في حالة تهجين المدارأيبين ت) ٧(الشكل         
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  .لبلورة الماس s )( ثير الحرارة في حالة التهجين المدارأت): ٧(شكل 

الـى )  p (انه بزيادة درجـة الحـرارة سـتزداد احتماليـة انتقـال الالكترونـات مـن المـدار ) ٧(يتبين من الشكل         

s ( أي ان المدارات تميل للعودة الى حالة )  s (المدار 
2
p

2.(  

  في عامل تشكيل الأشعة السينيةثير درجة الحرارة أت 

) 331(ثير درجة الحرارة في عامل تشكيل الأشعة السينية للمستويات أت) ١٠( و )٩(و )٨(تبين الأشكال         

  .على التوالي) 511(و ) 422(و 

1.5345

1.5354

1.5363

1.5372

1.5381

1.539

0 200 400 600 800 1000

درجة الحرارة (كلفن)

(3
3

1
ي(

تو
س

لم
ة ل

يني
س

 ال
عة

ش
ا5

ل 
كي

ش
 ت
مل

عا

  

  الماس لبلورة)  331(للمستوي )   f(درجة الحرارة في عامل التشكيل  تأثير): ٨(شكل          



 ١٣
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  .لبلورة الماس) 422(للمستوي )   f(ثير درجة الحرارة في عامل التشكيل أت): 9(شكل 
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  .لبلورة الماس) 511(للمستوي )   f(ثير درجة الحرارة في عامل التشكيل أت): ١٠(شكل 

بزيــــادة درجــــة الحــــرارة تــــزداد المســــافة البينيــــة بــــين  ،كــــالأتي) ١٠( و) ٩( و) ٨(شــــكال يمكــــن تفســــير الأ        

لان زاويـة  ،) θ2(لكل مستوي من مستويات ميلر وبالتـالي تقـل  زاويـة الاسـتطارة ) d hkl( المستويات الذرية 

تتناسـب )  f (لما كانـت قيمـة عامـل التشـكيل و  .قانون براكحسب ) dhkl ( الاستطارة تتناسب عكسيا مع المسافة 

(عكسيا مع 
λ

θsin  ( او طرديا مع) d hkl  ( لذلك السطح لذلك نتوقع ارتفاع في قيمـة شـدة الموجـة المسـتطيرة

ن الموجـات المسـتطيرة وهذا يعنـي حـدوث تـداخل تقويـة بـي)  θ2(من الكترونات المادة الصلبة كلما قلت الزاوية 

  .وتحقق قانون براك هذا يسبب زيادة قيمة عامل التشكيل

  



 ١٤

  الاستنتاجات 

-LUC(أن اســـتعمال نمـــوذج خليـــة الوحـــدة الكبيـــرة لطريقـــة الإهمـــال المتوســـط للتـــداخل التفاضـــلي  .١

INDO (  ًكمـــا أن إضـــافة تصـــحيحات . للخـــواص المحســـوبة قريبـــة مـــن القـــيم العمليـــة يعطـــي قيمـــا

ى هــذه الطريقــة جعــل قيمــة طاقــة التــرابط تقتــرب مــن القيمــة العمليــة ممــا يــدل علــى جــودة التــرابط إلــ

 .النموذج المستعمل لاستخراج القيم

إذ أن إهمال تأثير القلب واعتمـاد  ،أن استعمال طرائق التقريب لا تؤثر كثيراً على النتائج المحسوبة .٢

 .شكل كبير عن القيم العمليةمدارات التكافؤ فقط لا تؤدي إلى حرف النتائج النظرية ب

إن وجــود تركيــز للالكترونــات فــي المنــاطق القريبــة مــن النويــات يؤكــد كفــاءة طريقــة الجمــع الخطــي  .٣

قريبـة ) f   (و يدعم ذلك كون القيم المسـتخرجة لعامـل التشـكيل . للمدارات الذرية لإجراء الحسابات

كثافـة الشـحنة الإلكترونيـة وأن إلكترونـات إذ أن عامل التشكيل يعتمد علـى توزيـع  ،من القيم العملية

ــة التوزيــع الإلكترونــي  ــذلك فــإن دال القلــب تتجــه نحــو منتصــف المســافة بــين الــذرتين المتجــاورتين ول

 .قريبة من الدالة الحقيقة

ثير أي أخــذنا تــأ ،ملات التمــدد الحــراريثير الحــرارة بالاعتمــاد علــى القــيم العمليــة لمعــاأاب تــتــم حســ .٤

وكانـت النتـائج التـي تـم الحصـول عليهـا متباينـة . ساب تغير الخواص بتأثير الحرارةتباعد الذرات لح

  . ثير الحركة الاهتزازية للذراتلك هو عدم الأخذ بنظر الاعتبار تأولعل سبب ذ ،الدقة

لتباعــد  الطاقــة، فجــوةحزمــة التوصــيل و مــن حزمــة التكــافؤ و كــل  عــرضإن زيــادة درجــة الحــرارة تقلــل  .٥

 .  مما يؤدي إلى ميل المستويات الالكترونية للرجوع الى حالة الانفرادالذرات من بعضها 

ونقصـان حالـة الأشـغال )  s (ان زيادة درجة الحرارة تزيد من احتمالية الأشـغال الالكترونـي للمـدار  .٦

s ( ومحاولة المدارات الذرية للعودة الى حالة )  p (الالكتروني للمدار 
2
p

2.( 

نتيجــة لزيــادة المســافة بــين المســتويات  f ) (يــد مــن قيمــة عامــل التشــكيل إن زيــادة درجــة الحــرارة تز  .٧

θ (ونقصـان زاويـة الاسـتطارة  ( d )البلوريـة  ) d ( إذ أن عامـل التشـكيل يتناسـب طرديـاً مـع ،) 2

θ (وعكسياً مع  2.( 
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