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  الملخص
وقد استخدمت ون، ليك في الس تركيب الحزم الالكترونية الضغط علىتأثيردراسة  تم  في هذا البحث  

حيث تم حساب عناصر المصفوفة باستخدام الطريقة . ليكونلحزم للسحساب تركيب اطريقة الربط المحكم في 

 الضغط على حزم الطاقة للسليكون من خلال حساب عناصر تأثير وقمنا بحساب .التي اتبعها كوهين

 بزيادة الأعلىالمصفوفة تحت ضغوط مختلفة وبينت النتائج اتساع في فجوة الطاقة وزحزحة للحزم نحو 

  .الضغط
  

  . الضغط على تركيب الحزم للسليكونتأثيرحساب تركيب الحزم، طريقة الربط المحكم، : لةالكلمات الدا

  ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ
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ABSTRACT  

         In this research, the effect of high pressure on silicon band structure has been studied, 
the tight binding method has been used to calculate the silicon band structure. Following the 
method used by Cohen to find the matrix elements. The effect of pressure has been 
introduced to find the matrix element of silicon under different pressure. The results show 
widening the energy gap and relegating the band up as the pressure increased. 
 
Keywords: Calculation of band structure, tight binding method, effect of pressure on silicon 

band structure. 
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  المقدمة

فيزيائية البصرية والخصائص ان العديد من البنظريات حزم الطاقة للمواد الصلبة البلورية  أهميةتكمن       

في ويتم تحديد حزم الطاقة . هاالطاقة لباستخدام تركيب حزم وتفسيرها ها حيض تويمكنمواد لهذه المهمة ال

في المواد الصلبة و، فردنلإلكترون المباستخدام تقريب احل معادلة شرودينكر المادة الصلبة عن طريق 

ق عديدة ائوتستخدم طر. (Sheng, 2006) الذرات الالكترونات وبين من التفاعلات هنالك العديد البلورية 

 يشمل الأولالصنف . ئيسيين ر صنفينإلىق ائطر ويمكن تصنيف هذه الحساب تركيب الحزم الالكترونيةل

نظرية دالة وتشمل هذه الفئة  (ab initio)حساب تركيب الحزمة  في الأوليةالتي تعتمد المبادئ  قائطرال

الحزمة  ب تركيب احسيتم فيها  التي (Hartree-Fock) ونظرية (density function theory, DFT)الكثافة 

ق ائيشمل الطرف الصنف الثاني أما .ت ملائمة تجريبية معاملاإلى بدون الحاجة  والأوليةمن المبادئ 

طريقة الربط و، (Orthognalized Plane wave OPW)التجريبية مثل طريقة الموجة المستوية المتعامدة 

الجهد ، وطريقة k.pطريقة و طريقة بلوخ، أو (LCAO) لمدارات الذريةل الخطي الجمع تسمى التيوالمحكم 

التركيب الالكتروني بواسطة حل يحسب ق ائفي هذه الطر. (EPM)محلي الغير  والكاذب التجريبي المحلي

طرق هي اقل كلفة من  من الفئة الثانية ق التجريبيةائالطرو. (SWE) المنفرد للإلكترونمعادلة شرودينكر 

 الالكترونيةلتوليد تركيب الحزمة  سهولتها إلى إضافة الأوليةمن المبادئ الحسابات التي تعتمد و الأولىالفئة 

 في هذا البحث تم تطبيق طريقة الربط المحكم لإيجاد تأثير .(Yu and Cardona, 1999)في المادة الصلبة 

  .الضغط على  حزم الطاقة في السليكون

  وبذلك تقتصرإليهاذرات التي تنتمي في طريقة الربط المحكم تكون الالكترونات مرتبطة بقوة مع ال      

ويمكن حساب الدوال الموجية للذرات المعزولة . لات والجهود على الذرات المحيطة بهاالتفاعلات مع الحا

 شكل حزمة إلىهذه الحسابات التوصل خلال باستخدام مبدأ التراكب ويمكن من  المتموضعة عند كل فئة ذرية

 الآصرةيعة وتحدد طبيعة الحزمة من نوع التفاعل وطب. (Behnaz and Sina, 2011) الطاقة للمادة الصلبة

وتعطي الحلول الناتجة طبيعة التماثل في البلورة من خلال الحسابات داخل منطقة برليون وهذه . بين الذرات

 الجهد مثل طريقة الأخرىق ائ من الطرأفضل تعطي نتائج إنها إلاالطريقة رغم كونها طريقة استكمالية 

  .(Slater and Koster, 1954) صعبة إلا عند نقاط التماثل العالية والتي تكون الكاذب 
  

  التفاصيل النظرية

 عـوض دـ في البلورات وقد الدوريـق القياسية لحساب الجهائتعد طريقة الربط المحكم من الطر     

(Slater and Koster, 1954) التي اقترحها الأصلية لهذه الطريقة بعد تطوير الطريقة الأساسية المبادئ 

Bloch .لمعاملات التشابك يقة إن تركيب الحزم يعرف في حدود عدد محدودومن مميزات هذه الطر 

(Overlap parameters) (Yu and Cardona, 2005) . بعض تكون طريقة عملية جدا عندما اللذا تعتبر هذه



  ..........حساب تركيب الحزم الالكترونية للسليكون
 

134

الطاقة حزم لحساب تعطي نتائج دقيقة  هذه الطريقة إن وجد كوهين  وقد.سائدةاللتفاعلات الالكترونية هي ا

تعطي نتائج دقيقة لحزم التكافؤ لكنها غير  فإنها وتحديدا رات ذات تركيب الماس وكبريتيد الخارصينلبلوافي 

  . (Chadi and Cohen, 1975) التوصيلدقيقة لحزم 

ام،  لكل ذرة في النظت شبه ذريةلمدارا تتكون من اأساسية بافتراض فئة يبدأ عمل طريقة الربط المحكم      

 أشباهفي . المدارات هي في حدود للتفاعلات عالية التماثل مختلفة بين هذه (Hamiltonian)ومؤثر الطاقة 

فعند . p) و(s للمدارات المستخدمة هي الأساسية الرباعية مثل السليكون، الفئة الأواصرالموصلات ذات 

  هوفرض موقع الذرة في الخلية الابتدائية

   
  .لذرة ضمن الخلية الابتدائيةهو موقع ا:   و (j-th)ائية لخلية الابتدهو موقع ا:   أن إذ

   يعرف بالعلاقة التالية )(لذرة المعزولة ل وان مؤثر الطاقة

  
  

 للحالة الموسومة (Eigen values) والقيم الذاتية (Eigen functions)هي الدوال الذاتية :   إن إذ

، التي تختلف عن Lowdin (Lowdin, 1951) مدارات تدعى والاوربتالات الذرية  .(m)بالرمز 

 الكلي للنظام ولذلك فان مؤثر الطاقة.  بكونها متعامدةالدوال الموجية المتمركزة عند الفئات الذرية المختلفة

  يعطى بالصيغة التالية
                                                                                    (3)                                      

 (1,2)  القيمتأخذ ، و الأساس المجموع ضمن الذرات المختلفة في إلىيشير   المجموع فوق إن إذ
   الصيغة التاليةتأخذوان دوال بلوخ . للبلورات ذات تركيب الماس وكبرتييد الخارصين

 
             ،) int+= o( الكلي للنظام مثل القيم الذاتية لمؤثر الطاقةيخ  الجمع الخطي لدوال بلوإن

  عطى بالعلاقةيمثل الجزء المتفاعل لمؤثر الطاقة، ي)    int( إن إذ

 
  الدوالعلى  تأثير بأخذ تركيب الحزم وذلك إيجاد التي يمكن منها الأساسيةويمكن التوصل الى المعادلة 

  .حصول على المعادلة يتم ال التعامد للدوال الموجية الذرية، خاصيةاستخدام، وب

  
           يعبر عنه بالعلاقة (6) الذي يظهر في المعادلة (matrix element)عنصر المصفوفة وان 

(Goringe et al., 1997)   
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 في لالكترونات المميزةامثل عدد ي:  و  للالكترونات البعيدةp) و (s يمثل الحالات m  الوسمإن إذ

  . الأساس

 مواقع إذ أن، (tetrahedrally coordinated) الأواصري  الموصلات ذات التنسيق رباعلأشباه

  .(Harresion, 1989)  هيالأولى من المرتبة الأقربالجيران 

 
 في طريقة الربط المحكم تتركز في حساب عناصر مصفوفة مؤثر الطاقة بين الأساسيةلة أالمسان 

  (Yu and Cardona, 2005)   معاملات التشابك بالعلاقات التاليةمعالتي ترتبط ومستويات القواعد المختلفة، 

  

 
 
 
 
 

   يعبر عنها بالصيغة(s)على سبيل المثال، عنصر المصفوفة بين حالتي 

  
=                                                                                                       (14) 

             تعطى بالشكل التالي  الأربعة مجاميع بلوخ المختلفة إنو     

(Chadi and Cohen, 1975).  

 

 

 

 
   (k1,k2,k3)مركبات الثلاثة ال يعطى بدلالة متجه الموجة و
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  النتائج الحسابات و

وفق  (Overlap parameters)  حساب معاملات التشابكأولاتم لحساب تركيب حزم الطاقة للسليكون 

   (Harrison, 1989) العلاقة
                                                                  (16) 

: لإلكترون وكتلة ا: m،  مقسوم على ثابت بلانك:  طول الآصرة بين الذرات،: dإذ أن 

  .عامل هندسي

 وتعويضها في المحدد العام، (13 -9)العلاقات المبينة في المعادلات حساب عناصر المصفوفة وفق ومن 

            مقارنة مع النتائج التي عرضها(1)تم الحصول على النتائج الموضحة في الشكل . (19)المعادلة 

(Chadi and Cohen, 1975) .  

 بالاستعانة بمعادلات الحالة التي تبين تغير ثابت ت الضغط على حزم الطاقة للسليكون تمتأثيرب لحسا

  .(Radi, et al., 2007)  الضغط العالي تأثيرالشبيكة تحت 

 
  

  . الضغط باستخدام المعادلة الاتيةتأثير مع الضغط نحسب قيم طول الاصرة تحت بيكةشالومن تغير ثابت 

  
  

 مع الضغط التي تم الحصول (d) وطول الآصرة (a)نتائج تغير قيم ثابت الشبيكة ) 1(دول يوضح الج      

 في حساب معاملات التشابك (1) وبآخذ القيم المدرجة في الجدول ).18و17 (عليها من تطبيق المعادلة 

في حساب  تحت تأثير الضغط الذي بدوره يؤثر على عناصر المصفوفة المستخدمة (16)باستخدام المعادلة 

  .  النتائج لقيم عناصر المصفوفة مع الأخذ بنظر الاعتبار تأثير الضغط(2)ويبين الجدول . شكل حزم الطاقة
  

  عند ضغوط مختلفة(dp) وطول الآصرة (ap)قيم ثابت الشبيكة : 1جدول ال
  

ap(Ǻ)  dp(Ǻ)  P(kbar)  
5.4300 2.3500 0 
4.8290 2.0899 20 
4.3334 1.8754 40 
3.9187 1.6959 60 
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  .قيم عناصر المصفوفة عند ضغوط مختلفة: 2جدول ال

  

  

  

  
    

، لكل التفاعلات (Secular determinant) المحدد العام إيجادد حساب عناصر المصفوفة يتم وبع

وهذا .  المتمركزة على كل ذرة في البلورةللذرات المتجاورة (p) و(s)الممكنة بين مدارات الربط المحكم 

   ).Yu and Cardona, 2005; Harrison, 1989; Chadi and Cohen, 1975(المحدد يعبر عنه بالصيغة 
  

 
  

قمنا بحساب حزم الطاقة عند النقاط عالية التماثل في منطقة برليون الاولى وذلك من خلال برنامج      

             شكل حزم الطاقة المحسوبة من قبل) 1(يوضح الشكل و.  من قبلناإعدادهحاسوبي تم 

(Chadi and Cohen, 1975)البحث عند  التي حصلنا عليها في هذا  التي سوف يتم مقارنتها مع النتائج

وقد .  داخل منطقة برليون الاولىالضغط الجوي وبالاتجاهات الخاصة 

اظهرت المقارنة هناك توافق جيد بين النتائج التي حصلنا عليها في هذا البحث مع النتائج المنشورة من قبل 

(Chadi and Cohen, 1975) .  
  

  
  الطاقة للسليكون مقارنة بنتائج حسابات تركيب حزم: 1الشكل 

(Chadi and Cohen, 1975)  

Ep-Es     P(kbar) 

7.2136 7.6717 2.5389 5.9907 -7.6717 0 
9.9139 9.7000 3.2101  7.5745 -9.7000 20 

13.0371 12.0459 3.9864 9.4064 -12.0459 40 
16.6109 14.7303 4.8748 11.5025 -14.7303 60 

xyVxxVspVssV
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 الضغط على شكل تركيب حزم الطاقة للسليكون قمنا باستخدام قيم عناصر تأثيرولغرض توضيح       

   الإشكالوتم الحصول على النتائج الموضحة في . (2)المدرجة في الجدول  الضغط تأثيرالمصفوفة تحت 

  .د ضغوط مختلفة عن(4 ,3 ,2)

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  (kbar 20) عند الضغط تركيب حزم الطاقة للسليكون: 2الشكل    

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  (kbar 40) عند الضغط تركيب حزم الطاقة للسليكون: 3الشكل   
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  (kbar 60) عند الضغط تركيب حزم الطاقة للسليكون: 4الشكل       
  

  المناقشة والاستنتاجات

 بين النتائج التي حصلنا عليها في هذا البحث لتركيب الحزم الالكترونية عند  جداًاً جيداً وجدنا تطابقلقد  

تبين  أيضا.  خارجيضغطتسليط  بدون  (Chadi and Cohen)مقارنتها مع البيانات المحصلة من قبل

وصيل تظهر بشكل واضح  حزم التفي حين أن الأسفل هناك زحزحة في حزم التكافؤ نحو إن السابقة الإشكال

 وظهور اتساع في فجوة الطاقة مع زيادة الضغط وهذه النتائج التي تم الحصول عليها الأعلىزحزحة نحو 

 أعظم إن كذلك وجد .(Bouhafs et al., 1998; Elabsy et al., 2010) في هذا البحث مطابقة لما وجده

  .الأخرى مقارنة بنقاط التماثل  الضغط عند نقطة التماثل تأثيراتساع يظهر نتيجة 
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