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  نموذج رياضي لحساب تأثير الضغط في الخواص الالكترونية لبلورة السيليكون

  
  

  المقدمة - ١

فقـد قـام العديـد مـن البـاحثين  بدراسـة  نظراً لما يحتلهُ السليكون مـن أهميـة فـي المجـالات الصـناعية والتقنيـة،      
مكـان تعـرض السـليكون لأ وذلـك ]  [1-15تياديـة وفـي حالـة تعرضـه للاجهـاداتخواصـهِ الفيزيائيـة فـي الحالـة الاع

جهـــادات عاليـــة فـــي تطبيقـــات دراســـة أعمـــاق البحـــار أو عنـــد ا ىجهـــزة الالكترونيـــة الحساســـة الـــفـــي الأ تعملالمســـ
ونظـراً لصـعوبة دراسـة خـواص  .التعرض إلى موجات الصدمة أو في اختبارات تحمل الطائرات والسـفن للصـدمات

فقـد جـرت العديـد مـن  ،لعمليـة أو مـن الناحيـة الاقتصـاديةمـا مـن الناحيـة االبلورة عند تسليط ضـغوط عاليـة عليهـا إ
ــة الكثافــة الإلكترونيــة(طرائــق مختلفــة منهــا  اســتعمالالنظريــة وب الدراســات وحققــت  )الطريقــة العنقوديــة وطريقــة دال

إلـى بـرامج متطـورة  ولكـن هـذه  الطريقـة تحتـاج .اً الطريقة الاخيرة نتائج جيدة جداً لحساب الخـواص الفيزيائيـة نظريـ
خـرى وهـي طريقـة وحـدة الخليـة الكبيـرة لنـرى أ نـا الـى طريقـةألـذا لج نوعاً ما وتحتاج وقتاً طويلاً لإجـراء الحسـابات،

همــال الجزئـــي متوســـط الأ( مــدى امكانيــة تطبيقهـــا ودقتهــا لحســاب الخـــواص الفيزيائيــة، وذلــك بعـــد ادخــال التقريــب
ذلـك و )) CNDO( الاهمـال الكلـي لتـداخل المـدارات الذريـة(مـن التقريـب  بـدلاً )) INDO( لتداخل المدارات الذرية

عنــد اســتعمالها لحســاب خــواص البلــورات والجزيئــات التــي تكــون قشــرها الخارجيــة لأنهــا اكثــر دقــة فــي الحســابات 
  .  نصف ممتلئة

  

  

  الأسس النظرية - ٢

و هــي العــدد اللانهــائي للــذرات و  عنــد صــياغة معادلــة شــرودنكر للتركيــب البلــوري فإننــا ســنواجه مشــكلة       
الإلكترونات و بذلك تكون عملية حساب التكاملات الثنائية و حل المعادلات الآنية مسألة مستحيلة كون عـدديهما 

ومن هذه الطرائق هـي الطريقـة العنقوديـة  .لذلك لا بد من استعمال طرائق تقريبية لصياغة المعادلة ،غير محددين
)Cluster method ( [17,16] إجــراء تركيــب نظــري بلــوري مشــابه للبلــورة قيــد الدراســة و بعــدد ذرات يــتم حيــث

أولهمــا العــدد الكبيــر للتكــاملات الالكترونيــة الثنائيــة  محــدود و بعــد تطبيــق هــذه الطريقــة وجــد نوعــان مــن المشــاكل،
هــيّ طريقــة دالــة خــرى أوهنــاك طريقــة        .والمشــكلة الأخــرى هــي وجــود أواصــر غيــر مرتبطــة أو أواصــر عالقــة

،حيث انه بحسـب هـذه  [18-20] تالكثافة الإلكترونية التي تستعمل بشكل واسع لدراسة الخواص الفيزيائية للبلورا
الطريقة تعامل جميع الإلكترونات على انها تولد دالة كثافة الكترونية بدلاً من التعامل مع كل الكترون بمفرده كما 

  .في هذا البحث
هــذه المشــكلة تــم اقتــراح طريقــة جديــدة لصــياغة المعادلــة و هــي طريقــة وحــدة الخليــة الكبيــرة و للــتخلص مــن      

(LUC) (Large Unit Cell)  [22,21] إذْ يــتم اخــذ تركيــب بلــوري معــين متنــاظر إمّــا أنْ يكــون الخليــة ،
عــن جمــع خطــي للمــدارات  الابتدائيــة وإمّــا الخليــة البرافيزيــة أو مضــاعفاتها ، و تعــدّ الدالــة الموجيــة الكليــة ناتجــة

   .خلية المحددةو تتفاعل مع باقي الدوال الموجية للخلايا المحيطة بال الذرية لخلية وحدة واحدة فقط،
قبل أنْ نشتق المعادلـة التفاضـلية لوصـف  حركـة الإلكتـرون فـي  البلـورة باسـتعمال نظريـة مجـال التوافـق 

  : وهذة الخواص هي كالاتي ،كلية للنظامالذاتي فإنّ هناك مجموعة خواص  تمتلكها الدالة ال



 ٢

  ] ٢٢[أنْ تكون الدالة ذات تناظر انتقالي أي تخضع لشرط بلوخ  -١
),(),exp(),( µλαµλµλα ψψ RrkRikRrk +=+                                                      (1)  

µحيث  R متجه التناظر ويعطى بالمعادلة ) n1a1+n2a2+n3a3 = µ
(R  حيثn3,n2,n1  تمثل ثوابت صـحيحة

  .هذا يضمن دورية الكثافة الالكترونية للبلورة و  ،تمثل متجهات التناظر الأساسية لخلية الوحدة الكبيرة a1,a2,a3و 
  . تمتلك الدالة دورية البلورة أي ان الدالة تعيد نفسها بعد كل دورة  -٢

),(),( rkNrk λαλα ψψ =+                                                                                    (2)  
المسـموح بهـا و عـددها k   من الخلايا ، هذا الشرط يحـدد قـيم المتجـه المـوجي Nتمثل متجه لعدد  Nحيث       

3
N   حيث عددهاN  لكل اتجاه .  

  . جمع خطي للمدارات الجزئية  أنْ تكون المدارات البلورية ناتجة من -٣
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بسبب التناظر الانتقالي فإنهُ بتحديد المدار لأحدى البلورات ، يتم تحديـد المـدارات لكـل البلـورات الأخـرى ، و       
  : ابته على انه مجموع خطي للمدارات الذرية وإنّ المدار الجزيئي يتم كت
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  :و بذلك فإنّ المدار البلوري للألكترون الواحد يمكن أنْ يكتب بالصورة 
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ويمكن في هذا البحث تم اخذ مدارات سليتر ، . المدار الذري ويتم اختياره من قبل الباحث φp  حيث أنّ       
     :بالصيغة هاملتوني الكلي للبلوراتالمؤثر الكتابة 
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  . تين المسافة بين الذر   Rabشحنتا القلبين الإيونيين  Za,Zbتمثل عدد الذرات ، naحيث 
  :تكتب بالصورة k و بذلك فإنّ معادلات هارتري فوك للبلورة لقيم حقيقية للعدد الموجي 
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  طاقة المدار و εα(k)حيث  ,
).exp()( , µλ

µ
µλ RikFkF qoppq ∑=                                                                        (8)  

∑=
µ
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على البلورة   фpعندما يكون  фqو  фpفي أي مصفوفة يمثل تفاعل المدارين ) фq, фp(حيث إنّ العنصر 
µ=0 و фq لة في جميع البلورات المحيطة الاخرى و بضمنها البلورة يتخذ مواقع متماثµ=0  ّحيث إن ،

  : المصفوفتين أعلاه تكتب كالأتي 
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  :الآتية ) INDO(و إجراء تقريبات  k=0و يوضع 
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  :تعطى بالمعادلة الآتية γABحيث 
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  :على نفس الذرة ) p,q(ماعدا التكاملات التي تكون فيها 
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  : فوك الآتية  –نحصل على معادلات هارتري وبذلك . 0
  

∑∑

∑∑∑∑∑

−−

+−+−=

≠

≠

Aonr

o

r

o

p

o

r

o

prrAB

ov

pp

OV

AB

r v

rrovvqop

o

A

AB

ABBopoppp

oPoP

opSZUoF

)/)((
2

1
)(

2

1

)()()( ,,

φφφφγ

γδβγ

ον

ν

ον

                      (21) 

 

∑∑ −= ονγβ ABpqvqop

r

O

ABPq oPSF )(
2

1
)0( ,                                

 : على ذرتين مختلفتين  фqو  фpحيث 
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  وبعد إدخال تصحيحات مادلونك نحصل على 
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  ثابت الشبيكة   aحيث 
  ∑=

i

qipipq ccP 2                                                                                                       (29) 

  .وإنّ المعادلات المذكورة أنفاً هي التي تمت برمجتها لغرض استعمالها في هذا البحث
  

  طريقة الحسابات  - ٣

  

،و بذلك تضمن وجود عدد اكبر إنّ خلية الوحدة قد تكون مضاعفات صحيحة للخلية الابتدائية المختارة 
إلاّ .فـوك  -كثر دقة عنـدما تكـون خليـة الوحـدة اكبـر بحسـب طريقـة هـاتريأمن نقاط التناظر ، و تكون الحسابات 

  

    (24) 

  و  .على نفس الذرة  фqو  фpحيث 

 

 : على ذرتين مختلفتين  фqو  фpحيث 

  

  



 ٥

أنّ مسألة أخرى ستظهر وهي كثرة الحسابات مما يؤدي إلى وجود أخطاء دورية في الأرقام التي تحسب بالحاسـبة 
  .الخلية بثمان ذرات الالكترونية، لذلك فضلنا استعمال

هــو ) ab intio methods(إنّ الاخــتلاف الأســاس بــين الطرائــق شــبه التجريبيــة و الطرائــق الأوليــة  
تعويض بعض القيم التجريبية في الصياغة النظرية للمعادلة وإنّ فشل النموذج أو نجاحـه يعتمـد بشـكل كبيـر علـى 

  . ]١[ ظريطريقة اختيار هذه الثوابت عند وضعها في النموذج الن

)( طاقات المدار - أ
2

1
ss AI )( المدارو   +

2

1
pp AI +  

تختلف قيم هذه الثوابت في الحالـة البلوريـة عـن قيمهـا فـي الحالـة الذريـة فعنـد اسـتعمال القـيم الذريـة لهـذه 
من النقاط المهمة انه  و.  ] ٢١[الثوابت نلاحظ أنّ فجوة الطاقة تكون ضعف قيمتها و حزمة التكافؤ ثلث قيمتها 

كلمــــا زاد العــــدد الــــذري للعنصــــر اقتربــــت القيمتــــان البلوريــــة والذريــــة و صــــار الفــــرق بــــين القــــيم اقــــل ، حيــــث انــــه 
))Is+As(1/2(  ــا فــي المــدارات البلوريــة و العكــس صــحيح بالنســبة للمــدارات الذريــة تكــون اكثــر ســالبية مــن قيمهت

لك إلى حالة التهجين للتركيب الماسي إذْ إنّ حالة التهجين فيه هي و يرجع السبب في ذIp+AP ( (1/2( ( للقيمة
SP

يكــون نصــف مشــبع و هــذا يجعــل طاقــة تــأين الإلكتــرون اقــل إذْ إنّ القشــرة المفتوحــة  sممــا يعنــي أنّ المــدار  3
ي، إذْ إنّ جـزء تكون دائماً ذات طاقة تأين أقل من القشرة المغلقة زيادةً على أنّ  الإلكترونات في حالـة توزيـع بلـور 

 ) Ip+AP(1/2( (و 1/2) ) Is+As((من هذه الإلكترونات يكون بين الـذرتين و هـذا التوزيـع يحـدد قـيم الفـرق بـين 
  .التي تكون دائما اقل في الحالة البلورية عنها في الحالة الذرية 

  
  βطاقة الترابط  -ب

فـي الحالـة البلوريـة اقـل مـن  βعمومـا تكـون قيمـة ثابتـة و لا تتغيـر بتغيـر الضـغط و  βتم عدّ طاقة الترابط       
قيمتها للحالة الجزيئية و يرجع السـبب فـي ذلـك إلـى أنّ الحالـة البلوريـة يكـون عـدد الأواصـر فيهـا اكثـر زيـادةً علـى 

. تعدد الاتجاهات لتوزيع الإلكترون على حين يكون في الحالة الجزيئيـة كـل مـن التوزيـع وعـدد الأواصـر محـدداً   
  .  ]١[المصدر) CNDO(ت القيمة المستعملة في هذا البحث قريبة من تلك التي استعملت في طريقة و كان

  
  ξالأس المداري   -ج

يحــدد الأس المــداري مقــدار التوزيــع الشــحني فــي المــدارات الذريــة والجزيئيــة والصــلبة ،وتحــدد قيمــة الأس         
مـــا اوضحناســـابقاً ،  إن قيمـــة الأس المـــداري فـــي الحالـــة ك] ٢٣[المـــداري للحالـــة الذريـــة مـــن خـــلال قواعـــد ســـليتر 

تـدخل فـي حسـاب  ξالصلبة من المتوقع أن يكون اقل من الحالة الذرية بسبب زيادة الحجب الإلكترونـي ، إن قـيم 
  .جميع التكاملات لذلك فان اختيارها يجب أن يكون بدقة وبحذر 

ـــــت التجريبيـــــة ) ٤-٢(الجـــــدول        لطريقـــــة  ξو   β و )Ip+Ap(1/2((و  )1/2)Is+As((يوضـــــح قـــــيم الثواب
)CNDO ( وطريقة)INDO ( وكذلك القيم المختارة بهذا البحث.  
  
  
  
  



 ٦

  
  

  الثوابــت التجريبية المستعمــلة في هذا البحث قياساً بقيم مستعمــلة في بحــوث أخرى : ١ جدول

 هذا البحث [٣]CNDO [٢4]INDO الثابت

)Is+As(1/2  الكترون فولت ٧.٢٥ الكترون فولت ٦.٣ الكترون فولت ٧.٢٥ 

)Ip+Ap(1/2 الكترون فولت ٥.٠٠ الكترون فولت ٤.٥ الكترون فولت ٤.٩٥  
β -لكترون فولت ا٦.٢- الكترون فولت ٦.٤- الكترون فولت ٥.٤٥ 

ξ بالوحدات الذرية ١.٥٩  بالوحدات الذرية ١.٥٤ بالوحدات الذرية ١.٦٣٥ 

  
  :تتضمن اجراء الخطوات الآتية ٩٠بلغة فورتران ت خاصة لهذا البحث وقد تمت كتابة برمجيا       

  . إدخال المواقع الشبكية للذرات و قيم الثوابت الخاصة لكل ذرة   -١
  . و مصفوفة التداخل و التكاملات الإلكترونية و خزنها ) H(حساب مصفوفة هاملتون  -٢
  . ية هاملتون من التخمين الأولى للدالة الموج –حساب مصفوفة فوك  -٣
  . قطرية و استعمال مصفوفة فوك القطرية لحساب مصفوفة الكثافة  -٤–جعل المصفوفة في الخطوة  -٤
  . استعمال مصفوفة الكثافة لحساب الطاقة الالكترونية الكلية  -٥
  .استعمال المتجهات الذاتية  لحساب مصفوفة فوك  -٦
  .  -٧–و توازن القيم الجديدة مع قيم الخطوة رقم ) ٤،٥(تعاد الخطوتان  -٧
، ٤،٥،٦اكبر مـن ثابـت المقارنـة تعـاد الخطـوات ) ٦،٧(إذا كان الفرق بين الطاقة الإلكترونية في الخطوتين  -٨

  . أمّا إذا كان اقل فتسجل قيمة الطاقة النهائية و طول الشبكية و تخزن النتائج 
نا علــى اقــل طاقــة مقابــل حصــل تــى مــامختلفــة لطــول ثابــت الشــبكية و مإذْ يــتم تكــرار الخطــوات أعــلاه لقــيم        

طـــول ثابــت الشـــبكة لنقطــة الاســـتقرار ، و بعـــد تحديــد ثابـــت الشــبكية للاســـتقرار يحســـب  ذلـــك  ثابــت الشـــبكية كــان
الســابق بأضــافة الخطــوة الضــغط بدلالــة ثابــت الشــبكية و تحســب الخصــائص الفيزيائيــة للبلــورة مــن خــلال البرنــامج 

  :الاتية 
يـتم ) الكتـرون فولـت  ١٠−8(  اقل مـن ثابـت المقارنـة ٩ترونية في الخطوة إذا كان الفرق بقيم الطاقة الإلك -٩

 .والخصائص الفيزيائية للبلورة حساب تصحيحات الترابط للحزم البلورية

  

  النتائج - ٤

  طاقة الترايط ١-٤
 

اللازمـة لتحويـل البلـورة إلـى ذرات حـرة أو الطاقـة الناتجـة  تعرف طاقة الترابط الكلية للبلورة على أنهـا الطاقـة      
حســاب الطاقــة الكليــة للبلــورة بوســاطة مصــفوفة فــوك و بطــرح قيمــة  قــد تــمعنــد تكــوين البلــورة مــن الــذرات الحــرة، و 

  : الطاقة الكلية للذرات الحرة نحصل على طاقة الترابط الكلية أي 
   atomtotcoht NEEE −=                                                                                              (30)  

  



 ٧

 
عدد الذرات في  Nالطاقة الكلية للبلورة للخلية الواحدة ،  Etotطاقة الترابط الكلية للخلية الواحدة ، و  ECohtحيث 

  . طاقة الذرة الواحدة  Eatomالخلية الواحدة 
الترابط لكل ذرة في البلورة فيتم من خلال قسمة طاقة الترابط الكلي على عدد الذرات في أمّا حساب طاقة       

  : ذرات حسب المعادلة  ٨البلورة التي يكون عددها هنا 

8

coht

coh

E
E =                                                                                                    (31)  

  :العلاقة حسب ) INDO(طريقة ب أمّا حساب الطاقة للذرة الواحدة  فقد تم
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Fو pعدد الالكترونات في المدار   nو   s عدد الالكترونات في المدار mحيث       

Gو  0
Fو  1

هي قيم  2
  . تكاملات سليتر 

Fيعمـل الضــغط علـى تغيــر قـيم و  ثوابتــاً  )Ip+As),1/2(Is+As)(1/2(  تـم عـدّ  إذ      
0
,G

1
,F

( و الجــدول   2
يوضـــــح طاقـــــات التـــــرابط مقابـــــل كـــــل قيمـــــة ضـــــغط ،والنتـــــائج مقارنـــــة مـــــع القـــــيم المســـــتخرجة مـــــن معادلـــــة ) ١-٣
)Murnaghan(التجريبية .  
  
  حزم الطاقة ٢-٤

نـاظر و إنّ قيمـة الطاقـة لنقـاط التنـاظر تحـدد يمكن تحديد حزم الطاقة من خلال تحديـد قـيم الطاقـة لنقـاط الت      
بجعـل مصــفوفة فــوك قطريــة و إنّ كــل عنصــر فــي القطــر سـوف يمثــل طاقــة مســتوى طاقــة او نقطــة تنــاظر إذْ يــتم 

و عنــد معرفــة نــوع النقــاط و طاقــات نقــاط التنــاظر تحســب فجــوة  Cµiتحديــد نــوع التنــاظر مــن خــلال ثوابــت الدالــة 
  .والجدول يوضح قيم حزم الطاقة لضغوط مختلفة ،حزمة التوصيلعرض التكافؤ و كذلك  ةحزمعرض الطاقة و 

  
  حالة التهجين ٣-٤

مــن مصـفوفة الكثافــة و إنّ قــيم  cuvمـن خــلال حســاب قـيم معــاملات المـدار  sيـتم حســاب التهجـين للمــدار        
وبــذلك    sيطــرح منــه تهجــين المــدار   ٤ تحســب مــن معرفــة  عــدد الإلكترونــات فـي الــذرة وهــو p التهجـين للمــدار 

  .يوضح قيم التهجين عند ضغوط مختلفة  ٢ و الجدول،  pتحدد قيمة تهجين المدار 
  
  
  
  
  

  . حالة التهجين عند ضغوط مختلفة:  ٢ لجدولا 

)٣٢( 



 ٨

قبل تصحيحات (حالة التهجين  )كيلو جو(الضغط 

 )الترابط

بعد تصحيحات (حالة التهجين 

 )الترابط

٠ 
8453.21547.1

ps 
8434.21566.1

ps 

١٠ 
8495.21514.1

ps 
8448.21552.1

ps 

٢٠  8520.21480.1
ps 

8474.21526.1
ps 

٣٠ 
8551.21449.1

ps 
8521.21479.1

ps 

٤٠ 
8583.21417.1

ps 
8566.21434.1

ps 

٥٠ 
8616.21384.1

ps 
8582.21418.1

ps 

٦٠ 
8648.21352.1

ps 
8602.21398.1

ps 

٧٠ 
8680.21320.1

ps 
8640.21360.1

ps 

٨٠ 
8712.21288.1

ps 
8678.21322.1

ps 

٩٠ 
8745.21255.1

ps 
8692.21308.1

ps 

١٠٠ 
8777..21223.1

ps 
8727.21273.1

ps 

١١٠ 
8809.21191.1

ps 
8763.21237.1

ps 

١٢٠ 
8841.21159.1

ps 
8819.21191.1

ps 

١٣٠ 
8873.21127.1

ps 
8831.21169.1

ps 

١٤٠ 
9805.20195.1

ps 
8856.21144.1

ps 

 

  
  عامل تشكيا الأشعة السينية ٤-٤

  : ية يتم حساب عامل تشكيل الأشعة السينية من المعادلة الآت       
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                                                                                         (33) 

عامـل  fو  ،متجـه الشـبيكة المقلوبـة G ،المواقـع الشـبكية للـذرات) rj( ،عـدد النقـاط فـي الشـبيكة البلوريـة N  حيث 
  : الآتية التشتيت الذري و يحسب من المعادلة 

∫
−−= )()()( rjriGerjrnrf                                                                              (34)  

  : دالة التركيز الإلكتروني للبلورة و تحسب من العلاقة  n(r-rj)حيث 

∑∑=−
N N

Prjrn
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νµµν ψψ)(                                    (35) 

توضـح قـيم   عامـل تركيـب الأشـعة ) ٦-٣(―)٤-٣(و الجـداول.ة شـحنات القلـوب الايونيـة حيث يتم أيضاً إضـاف
  .السينية مقابل معاملات ميلر لمستويات الانعكاس عند ضغوط مختلفة 

  

  المناقشة - ٥



 ٩

  طاقة الترابط ١-٥

اول جعــل يوجــد نوعــان مــن القــوى المــؤثرة فــي البلــورة ، قــوى تحــاول تجزئــة البلــورة إلــى ذرات و قــوى تحــ
كلمـا نـوعين مـن القـوى مسـاوياً للصـفر، و يحصـل اسـتقرار فـي البلـورة متـى مـا كـان مجمـوع الو . لبلورة اكثـر تماسـكاً ا

 ½ Ap +(Ip(و  ½Is) + As(تـم عـدّ قـيم  قـدو . رة اقـوى كانـت طاقـة التـرابط اقــوىكانت القوى المحاولة لـربط البلـو 
زيــادةً علــى ذلــك فــإن ) أي زيــادة مقــدار ســلبيتها (ورة اكبــر إنّ زيــادة قــيم هــذه الثوابــت تجعــل طاقــة تــرابط البلــو ثابتــة 

تعمل أيضـاً علـى جعـل طاقـة التـرابط البلـوري اكبـر ) INDO(طاقات التكاملات التبادلية التي يتم حسابها بطريقة 
، أمّا في هذه الطريقة فإنها تـؤثر بشـكل ملحـوظ علـى قـيم ) CNDO(إذْ إنّ قيم هذه التكاملات أُهملت في طريقة 

و مـن القــوى الاخــرى التــي . هـذه التكــاملات التــي تحسـب علــى مركــز واحـد وهــي لا تحســب علـى مركــزين أو اكثــر
تزيد طاقة الترابط هي قوى فانديرفالز بين القلوب الايونية اذا تذكرنا انه في هذه الطريقة شبه التجريبية اعتبرنـا أنّ 

يــؤدي الــى توليــد ثنــائي قطــب كهربــائي يعمــل علــى زيــادة  الإلكترونــات الداخليــة تشــكل مــع النــواة قلــب ايــوني و هــذا
إذا افترضـــنا أنّ القلـــب الايـــوني نفـــس تركيــــب ذرة (التـــرابط بـــين القلـــوب الايونيـــة و إنّ هـــذه القـــيم لـــذرة الســـليكون 

الكتــــرون فولــــت زيــــادةً علــــى تصــــحيحات التــــرابط التــــي تحســــب للبلــــورة إذْ إنّ هــــذه  ٠.٠٢هــــي بحــــدود ) الاركــــون
لحسـاب تصـحيحات التـرابط ) CI) (تفاعلات الشكل (يد طاقة الترابط المحتملة إذْ تم استعمال طريقة الحسابات تز 

  . و أدى ذلك إلى زيادة طاقة الترابط 
قوى التنافر بين القلوب الايونية  التي تم حسابها هنـا لحـد الـذرة : أمّا القوى التي تحاول تجزئة البلورة فهي        

اهمال طاقات التنافر الناتجة مـن ذرات بعيـدة و التـي يكـون تأثيرهـا قلـيلاً ، زيـادةً علـى التنـافر  المجاورة الرابعة أي
  .روني الذي يحصل بين الإلكتروناتالإلكت

هـــذا عنـــدما تكـــون البلـــورة فـــي الحالـــة الاعتياديـــة أمّـــا عنـــدما تكـــون البلـــورة معرضـــة إلـــى ضـــغط فهنـــا تبـــرز        
  : بنظر الاعتبار في هذا البحث و هي مجموعة من الاشكالات لم تؤخذ 

إذْ إنّ مـن المتوقـع عنـد زيـادة الضـغط   )ξ , β  , 1/2(Ip+Ap) , 1/2(Is+As( (عـدم تغييـر قـيم الثوابـت -١
و انخفاض في باقي القيم نتيجة للتنـافر بـين الإلكترونـات الداخليـة مـن  Is+As(1/2(حصول زيادة في طاقة 

علــى الــرغم مــن زيــادة التجــاذب المتوقــع بــين الإلكترونــات و القلــوب   ة والقلــوب الايونيــة مــن جهــة اخــرىجهــ
  . الايونية 

عند اقتراب القلوب الايونية فإننا نتوقع حصول تداخل في القلوب الايونيـة و بـذلك تتـداخل المـدارات الداخليـة  -٢
اقـة التنافريـة بـين للقلوب الايونية وتؤدي الى زيادة في طاقة الترابط التي تكون على أيةِ حـال اصـغر مـن الط

  . الذرات في البلورة بصورة عامة 
مسـتويات إلـى  3pاهمال حصول انتقال الكتروني الى مستويات اعلى فمثلاً انتقالاً الالكتـرون فـي المسـتوى   -٣

وهو اقل  3pالى المستوى  3sعلى الرغم من أنّ حسابات التهجين تبدي انتقال من المستوى  3dأُخري مثل 
  . 3dو  3Pأعلى من فرق الطاقة بين   3pو  3sق الطاقة بين احتمالا لأنّ فر 

لذلك فإن قيم الضغط العالية تسبب حصول أخطـاء  باسـتعمال هـذا النمـوذج و إنّ مـن الأفضـل اسـتعمال الطرائـق 
  . الأولية لحساب تأثير الضغط 

  
  
  حزم الطاقة ٢-٥



 ١٠

لـة جديــدة فـي حركتــه و تكـون طاقــة تحصـل فجـوة الطاقــة عنـدما يفقــد اضـعف الكتــرون ارتباطـه متخــذاً دا
الإلكترون موجبة و هناك نوعـان مـن فجـوات الطاقـة هـي فجـوة الطاقـة المباشـرة وفجـوة الطاقـة غيـر المباشـرة إذْ تـم 

تعطـي نتــائج ) INDO(فـي هـذا البحـث حسـاب فجـوة الطاقـة المباشـرة ، و إنّ قـيم فجـوة الطاقـة المحسـوبة بطريقـة 
إنّ ســبب كــون . فــوك–الطرائــق التقريبيــة الأُخــرى  التــي تســتعمل نمــوذج هــارتري  أقــرب للقيمــة العمليــة مــن بــاقي

  : النتائج النظرية لقيم فجوة الطاقة  تكون اكبر من قيم فجوة الطاقة العملية  يعود إلى ما يأتي
 Sµνحيث  βSµνتناسب مع ، بنفس القيم إذْ إنّ فيها فجوة الطاقة  pو  sلكل من المدارين  ξ و  βعدّ قيم  - أ

 ٪ ١٢هـو بحـدود  pو   sللمـدارين  ξ، إنّ الاختلاف بـين قـيم  ξ مصفوفة التداخل التي تتناسب بدورها مع 
]٢٥[ .  

إهمال تأثير القلوب الايونية على التوزيع الإلكتروني في الحالة البلورية اضافة الى زيادة هـذا التـأثير أيضـاً  - ب
  .عند زيادة الضغط المسلط على البلورة 

أي اعتمـاد مـدارات محـددة فقـط بالمـدارات التكافوئيـة إذْ إنّ فجـوة  3d  ،4sمستويات أُخرى مثل عدم اتخاذ  - ت
د انخفــاض فــي الطاقــة ســتكون اقــل عنــد اســتعمال مــدارات اخــرى و قــد أجــرى  ذلــك علــى بلــورة الكــاربون ووجــ

  . ]٢٦[ ةفجوة الطاقة النظري
  .المحسوبة نظرياً في هذا البحثالطاقة يوضح قيم فجوة الطاقة العملية مقارنة بفجوة  ٣ والجدول
الاعتياديــة قريبــة  مــن الظــروف تكــون فــي  ٣إنّ قــيم عــرض حــزم الطاقــة كمــا هــيّ موضــحة فــي الجــدول        

النتـــائج العمليـــة ،أمّـــا عنـــد زيـــادة الضـــغط فـــنلاحظ أنّ عـــرض كـــل مـــن حزمـــة التكـــافؤ و فجـــوة الطاقـــة يـــزداد بينمـــا 
  :إيضاح ذلك كما يأتي  ويمكن.ينخفض عرض حزمة التوصيل 

عند زيادة الضغط تتقارب الإلكترونات من القلوب الايونية، وهذا يسبب زيادة في قـوة التجـاذب بـين القلـوب        
وان ) افر فيمــا بينهـــا علــى الـــرغم مــن ان القلــوب الايونيــة يـــزداد التنــ(الايونيــة والإلكترونــات بحســب قـــانون كولــوم 

 وبذلك نجد ان طاقة المستوي لحزمة التكافؤ، الأعلىكثر تأثراً من المستوي أيكون ؤ لحزمة التكافوطأ المستوي الا

  .،وهذا هو سبب العرض في حزمة التكافؤالأعلىتنخفض بمقدار اكبر من طاقة المستوي   الأوطأ
صــان إلاّ أنّ هنــاك نق ،شــة يمكـن تطبيقــه علـى حزمــة التوصـيلوعلـى الــرغم مـن أنّ نفــس الأسـلوب فــي المناق      

 الأوطـأ كثـر مـن المسـتوي أتنخفض طاقته   الأعلى لحزمة التوصيل  في عرض حزمة التوصيل ،أي أنّ المستوي
ويرجــع الســبب فــي ذلــك إلــى حصــول تنـافر بــين إلكترونــات التكــافؤ وإلكترونــات التوصــيل ممــا يــؤدي  لهـذه الحزمــة،

  .لحزمة التوصيل الأوطأ إلى رفع طاقة المستوي 
   
  
  
  
  

  

  عند ضغط صفر جو ودرجة حرارة صفر كلفن قيم حزم الطاقة العملية:  ٣الجدول 

  



 ١١

 ]٢[ العملي ]١[ المصدر هذا البحث الخاصية

 ٣.٤٤ ٧.٠٠ ٤.٣٤٢٢ )eV(فجوة الطاقة 

  ١٢.٤ ١٣,٢ ١٣.٤١٥٦ )eV( حزمة التكافؤ 

 ------  -----  ٣.٣٧٢٢ )eV(حزمة التوصيل

  
  
  حالة التهجين ٣-٥

والتهجـين للمـدار  يـنقص  sأنّ التهجين للمدار  هذا البحث منلتي تم الحصول عليها ئج ايلاحظ من النتا         
p  هــذا متوقــع إذ ينــتج بســبب التنــافر بــين الإلكترونــات إلاّ أنّ المشــكلة كمــا ذكرنــا و ، بزيــادة الضــغط المســلطيــزداد

ــم يؤخــذ ذو احتماليــة و هــذا الانتقــال  4sو  3dســابقاً هــي احتماليــة الانتقــال إلــى مســتويات أعلــى مثــل  عاليــة و ل
  بنظر الاعتبار 

كثـر توصـيلاً عنـدما تكـون اقـرب لحالـة أصلية المادة و إن المـادة تكـون و إن حالة التهجين تعد مقياسا لمو        
sالتهجـين 

2
p

إذْ يلاحـظ مـن الجـدول الـدوري  أنـهُ بزيـادة العـدد الـذري للزمـرة تـزداد   IVفـي حالـة عناصـر الزمـرة  2
و مـن  النتـائج التـي  ،]٢٤[لية المادة للتوصيل و تكون حالـة التهجـين اقـرب لهـذا التوزيـع كلمـا زاد العـدد الـذري قاب

ممـا   p وزيـادة فـي حالـة التهجـين للمـدار  s للمـدارتم الحصول عليها في هذا البحث هو انخفاض حالـة التهجـين 
كثـر أي أنّ  السـليكون يتحـول إلـى مـادة صـيل ممـا يعنـيعني زيادة في قيمة فجوة الطاقـة و انخفـاض فـي قابليـة التو 

  .زلاً بزيادة الضغط المسلط عليهع
  
  عامل تشكيل الأشعة السينية ٤-٥

وهــذا  ]٢٧[ أن القــيم المحســوبة نظريــا تكــون قريبــة جــداً مــن القيمــة العمليــة) ٤-٣(تبــين النتــائج فــي الجــدول       
و مــن الناحيــة العمليــة تحســب قــيم هــذا .  الأشــعة الســينية فــوك لحســاب عامــل تشــكيل -يؤكــد جــودة طريقــة هــاتري

العامــل ،و منــه تحــدد شــكل حزمــة التكــافؤ و هنــا بــالعكس مــن تحديــد حزمــة التكــافؤ نظريــاً نحســب عامــل تشــكيل 
-٣(الأشـعة السـينية،مما يؤكـد علـى أنّ حسـاب حزمـة التكـافؤ يكـون ذا دقـة جيـدة،ويلاحظ أيضـاً مـن بقيـة الجـداول

ويرجــع السـبب إلــى إهمـال تــأثير الضــغط  الضـغط لا يــؤثر كثيـرا علــى قـيم حســاب عامــل التشـكيل،أن ) ٦-٣(و)٥
علــى القلــوب الايونيــة واختصــار تــأثيره فقــط علــى حزمــة التكــافؤ التــي قــد تســبب أخطــاء طفيفــة بســبب قلــة تــأثير 

  .  الضغوط على القلب الأيوني
  

  الأستنتاجات - ٦

  
ممـا يحـتم وجـوب تقييـد قيمـة الضـغط المـراد حسـاب الخـواص  -مهملـةبزيادة الضغط يزداد تأثير التكاملات ال -١

  .كيلو جو ٣٠إذ يظهر ذلك واضحاً عندما يكون الضغط أكثر من . عندهُ 



 ١٢

كيلو جـو مـثلاً فـأنّ جميـع قـيم الخـواص المحسـوبة لا تتغيـر لحـد المرتبـة الثالثـة بعـد  ١٠بزيادة الضغط ولحد  -٢
  .اً  بالناحية العمليةالفارزة مما يعني ثبوت تلك الخاصية قياس

ظهــور مقــدار طاقــة التــرابط بقيمــة قريبــة مــن القيمــة العمليــة عنــد إضــافة تصــحيحات التــرابط يــدل علــى جــودة  -٣
التـرابط مـع زيـادة الضـغط وهـذا طاقـة النموذج  المستعمل لاستخراج القيم، وتتنبأ الطريقة أيضاً بنقصان قيمة 

  .يتناسب مع النتائج العملية
صول تغير طوري عند قيمة معينة للضغط بصورة غير مباشـرة إلا أنهُ لا يمكن تحديد الشكل يمكن التنبؤ بح -٤

  .الطّوري الجديد بصورة صحيحة 
وجــود تركيــز للإلكترونــات فـــي المنــاطق القريبــة مـــن النويــات يؤكــد أنّ طريقـــة الجمــع الخطــي للمـــدارات ذات  -٥

مـل الأشـعة السـينية هـي قريبـة مـن النتـائج العمليـة كفاءة جيدة، ومما يدعم هذا هـو كـون القـيم المسـتخرجة لعا
لذلك فإنّ تركيز الإلكترونات أو دالة التوزيـع الإلكترونـي قريبـة مـن الدالـة الحقيقيـة ، لـذلك فـإنّ طريقـة الجمـع 

ة لإجـــراء الحســـابات، واســـتعمال طرائـــق التقريـــب لا تـــؤثر كثيـــراً علـــى النتـــائج ؤ الخطـــي تعـــد طريقـــة جيـــدة وكفـــ
  ً.النهائية 

كثـر عـزلاُ عنـد زيـادة قيمـة الضـغط عليـه ويظهـر هـذا مـن زيـادة قيمـة فجـوة الطاقـة أيميل السليكون لان يكون  -٦
  .حيث إن التوصيلية تتناقص أسياً مع زيادة فجوة الطاقة
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