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 ٍيخض

٠خ ٚ الإٌىزش١ٔٚخ ٌٍّشوت ذساعخ اٌخظبئض اٌج١ٕٛ( ab-initioٌفٟ ثؾضٕب ٘زا رُ اعزخذاَ ؽش٠مخ اٌؾغبة )

لّٕب  .DFTاٌزٟ رؼزّذ ػٍٝ ٔظش٠خ وضبفخ اٌذاٌخ  FP-LMTOٌٙزا اعزؼٍّٕب ؽش٠مخ  Zn1-x BexSe اٌضلاصٟ

ؽ١ش ٚعذٔب أْ رأص١ش رشو١ض اٌؼٕظش  .LDAثؾغبة اٌخظبئض اٌج٠ٛ١ٕخ ٚالإٌىزش١ٔٚخ ثبعزؼّبي رمش٠ت 

Be  فٟ اٌّشوت ػٍٝ ػلالخ ػىغ١خ ِغ صبثذ اٌشجى١خa0  ًِٚػٍٝ ػلالخ ؽشد٠خ ِغ ؽبلخ اٌفغٛح ِٚؼب

 .الإٔؼغبؽ١خ ٌٍّشوت

 :ِفزبؽ١ٗوٍّبد 
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Abstract 

In our research, the calculation method (ab-initio) was used to study the 

structural and electronic properties of the triple compound Zn1-x Bex Se. 

Therefore, we used the FP-LMTO method which is based on the density 

functional theory DFT. We calculated the structural and electronic properties 

using LDA approximation. We found that the effect of the concentration of the 

element Be in the compound has an inverse relationship with the lattice constant 

a0 and has a direct relationship with the gap energy and the compressibility 

factor of the compound. 

Key words: 

FP-LMTO,propriétés structurales, propriétés électroniques, Zn1-xBex Se, LDA. 
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Résumé 

Dans notre travail, nous avons utilisé la méthodede calcul (ab-initio)  FP-LMTO 

qui est basée sur la théorie de la densité fonctionnel DFT, pour étudier les 

propriétés structurelles et électroniques du composé ternaire Zn1-x Bex Se.   Nous 

avons calculé les propriétés structurales et électroniques en utilisant 

l'approximation LDA. Nous avons constaté que l'effet de la concentration de 

l'élément Be dans le composé a une relation inverse avec la paramètre de maille 

a0 et a une relation directe avec l'énergie de gap et le facteur de compressibilité 

du composé. 

Mots clés: 

FP-LMTO,propriétés structurales, propriétésélectroniques, Zn1-xBex Se, LDA. 
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 شكر وعرفان
 اٌؾّذ لله سة اٌؼب١ٌّٓ ٚاٌظلاح ػٍٝ ع١ذ الأ١ٌٚٓ ٚا٢خش٠ٓ ٔج١ٕب محمد ٚػٍٝ آٌٗ

 ثؼذ: ٚطؾجٗ أعّؼ١ٓ...أِب

ّٓ ػ١ٍٕب ثئرّبَ ٘زٖ اٌّزوشح. فٕؾّذ الله ٚٔشىشٖ  ػٍٝ رٛف١مٗ ٚفؼٍٗ اٌزٞ ِ

٠غشٔب ٠ٚغؼذٔب أْ ٔزمذَ ثٛافش اٌشىش ٚػظ١ُ الاِزٕبْ ٌىً ِٓ عبُ٘ ِٓ لش٠ت أٚ 

بٌّشوض اٌغبِؼٟ ثؼ١ذ فٟ إرّبَ ٘زا اٌؼًّ، ٚٔخض ثبٌشىش ع١ّغ أعبرزرٕب اٌفؼلاء ث

إٌّؼُ ثٍفؼً، ٚرٌه وّب ٔزمذَ ثبٌشىش لأعزبرٔب اٌفبػً اٌذوزٛس ػجذ  ثز١غّغ١ٍذ

ٌزفؼٍٗ ثبلإششاف ػٍٝ ٘زٖ اٌذساعخ، ٌٚظجشٖ ػ١ٍٕب ٌّٚب ثزٌٗ ِٓ ٚلذ ٚ عٙذ، 

 فغضاٖ الله خ١شا.

 رؼبْٚ ٚاؽزشاَ. ٗ ِِٕٓ ب اٌطبٌت ؽ١ّذ ّٔٙبس، ٌّب ٚعذٔبٖوّب ٔزمذَ ثبٌشىش ٌض١ٍِٕ

 اٌشىش ِٛطٛي إٌٝ وً ِٓ الزطغ ِٓ ٚلزٗ اٌض١ّٓ فٟ عج١ً إرّبَ ٘زٖ اٌّزوشح. ٚ

 ٚطؾجٗ أعّؼ١ٓ. ٚطٍٝ الله ػٍٝ ٔج١ٕب محمد ٚػٍٝ آٌٗ

اٌطبٌجبْ



 
 

 

 

 

 إٔذي ٕزا اىعَو اىَخ٘اضع

 ثشإا...إىى سٗذ ٗاىذحً طٍب الله 

 إىى ٍِ ّزس عَشٓ فً أداء سساىت

 طْعٖا ٍِ أٗساق اىظبش... ٗطشصٕا فً ظلاً اىذٕش

 عيى سشاج الأٍو... بلا فخ٘س أٗ ميو

 سساىت حعيٌ اىعطاء مٍف ٌنُ٘ اىعطاء... ٗحعيٌ اى٘فاء مٍف ٌنُ٘ اى٘فاء

 إىٍل أبً إٔذي ٕزٓ اىشساىت... ٗشخاُ بٍِ سساىت ٗسساىت

 ٗأٍذ فً عَشك باىظاىحاثخضاك الله خٍشاً... 

 فأّج صٕشة اىحٍاة ّٗ٘سٕا

ٗإٔذي ٕزا اىعَو إىى عًَ اعَش اىزي ٌعدض اىيساُ عِ اىخعبٍش عيى مو 

 ٍا قذٍٔ ىً أطاه الله عَشٓ فً طاعت اىشحَاُ

 ٗإىى مو أفشاد اسشحً ٗعائيخً

 بنو اىحب...إىى أسخارحً اىغاىٍت ٗ

 إىى ٍِ ساسث ٍعً ّح٘ اىحيٌ...خط٘ة بخط٘ة

 ً  بزسّآ ٍعاً...ٗحظذّآ ٍعا

 اىٍل اسخارحً ىعطب فطٍَت
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 ٍقذٍت عاٍت

ػٍُ اٌّٛاد ٘ٛ أؽذ فشٚع اٌؼٍَٛ اٌزطج١م١خ اٌزٞ ٠ٙزُ ثذساعخ ٚرم٠ُٛ ٚفُٙ اٌؼلالخ ث١ٓ 

اٌزشو١ت اٌى١ّ١بئٟ اٌجٕبئٟ ٌٍّٛاد ٚخٛاطٙب ثٙذف رؾغ١ٓ ٘زٖ اٌخٛاص ٌغؼٍٙب أوضش ِلائّخ 

ٌٍزطج١مبد اٌّخزٍفخ، ٠ٚشوض ػٍُ اٌّٛاد أ٠ؼب ػٍٝ إِىب١ٔخ اٌزٛطً إٌٝ ِٛاد عذ٠ذح راد طفبد 

٠ٚؾزٛٞ ٘زا اٌؼٍُ ػٍٝ ػذد وج١ش ِٓ اٌّغبلاد .ٚالاعزخذاِبد اٌّزؼذدح ٌٍّٛاد رزلاءَِز١ّضح 

 اٌّّٙخ ثّب فٟ رٌه اٌج١ٌّٛشاد ٚاٌّٛاد اٌّشوجخ ٚأشجبٖ اٌّٛطلاد.

ٚلا ٠خفٝ ػٍٝ أؽذ اٌزمذَ اٌٙبئً اٌزٞ ؽظً فٟ ِغبلاد الارظبلاد ٚاٌؾبعجبد 

ٟ أعبعٗ إٌٝ إٌزبئظ اٌجب٘شح اٌزٟ رُ اٌؾظٛي ٚالإٌىزش١ٔٚبد اٌذل١مخ ِٚؼبٌغخ اٌّؼٍِٛبد ٠ؼٛد ف

ػ١ٍٙب ِٓ خلاي أثؾبس اٌؼٍّبء فٟ ِغبي ف١ض٠بء أشجبٖ اٌّٛطلاد ٚرشاو١جٙب اٌّزٕٛػخ خلاي 

ٚرؼذ أشجبٖ اٌّٛطلاد اٌضٕبئ١خ ِٓ أُ٘ اٌّشوجبد اٌزٟ ٔبٌذ ا٘زّبَ اٌجبؽض١ٓ ِٕز  .اٌغٕٛاد الأخ١شح

ِجبششح رّزذ ِٓ إٌّطمخ فٛق اٌجٕفغغ١خ ٌزظً  ١خفغٛاد ؽبلاوزشبفٙب، ٚرٌه لاِزلان ِؼظّٙب 

( ِٓ اٌغذٚي اٌذٚسٞ.   II- VIإٌٝ إٌّطمخ رؾذ اٌؾّشاء. ِٚٓ أُ٘ أشجبٖ اٌّٛطلاد اٌضٕبئ١خ )

ٟٚ٘  (Chalcogene) بٌىٛع١ٕبد ىاٌِٚغّٛػخ  IIٚاٌزٟ رزىْٛ ِٓ ِؼبدْ اٌّغّٛػخ 

  ،ZnSe ،ZnS،CdTeِٓ اٌغذٚي اٌذٚسٞ، ِٚٓ ث١ٓ ٘زٖ اٌّشوجبد:  VIاٌّغّٛػخ 

ؽ١ش عزثذ اٌىض١ش ِٓ اٌّٙز١ّٓ ثزطج١مبد اٌخلا٠ب اٌشّغ١خ، اٌضٕبئ١بد اٌجبػضخ ٌٍؼٛء، ١ٌضس ……

 . أشجبٖ اٌّٛطلاد، ٚأعٙضح الاعزشؼبس اٌجظش٠خ ٚغ١ش٘ب ِٓ اٌزطج١مبد الإٌىزشٚػٛئ١خ

ػّٓ أشجبٖ اٌّٛطلاد اٌضٕبئ١خ ِضً ( Be – VI )ٌجش١ٍ٠َٛ بٌىٛع١ٕبد اورظٕف  

BeS،BeSe،BeTe ٚرؼذ عبٔجب ِض١شا ٌلا٘زّبَ ثبٌٕغجخ ٌٍجبؽض١ٓ لأْ ٌٙب خظبئض ف١ض٠بئ١خ ،.... ،

ٚ و١ّبئ١خ ر١ّض٘ب ػٓ غ١ش٘ب. ٘زٖ اٌّشوجبد ِّٙخ ِٚٛار١خ ٌٍزطج١مبد رىٌٕٛٛع١ب وأعٙضح الإٔبسح 

.ٚاٌخلا٠ب اٌىٙشٚػٛئ١خ
 

ِشوجب شجٗ ِٛطً را أ١ّ٘خ ثبٌغخ ٌزطج١مبد ا١ٌٍضس ٚاٌزطج١مبد  ٠Zn1-xBexSeؼزجش 

الإٌىزشٚػٛئ١خ راد اٌّٛعخ اٌمظ١شح، ٚرشًّ ٘زٖ اٌزطج١مبد اٌزؾىُ فٟ اٌّؾشوبد ٚأعٙضح 

.اعزشؼبس اٌٍٙت ٚاٌجلاصِب ٚغ١ش٘ب
 

ِّٚب ٠ذي وزٌه ػٍٝ أ١ّ٘خ ػٍُ اٌّٛاد ػبِخ ٚف١ض٠بء أشجبٖ اٌّٛطلاد خبطخ أْ اٌىض١ش 

ض١ٓ ِٓ ػٍّبء اٌف١ض٠بء ٠ؼٍّْٛ فٟ دساعخ خظبئض ثؼغ اٌّٛاد، ٠ٚضداد ٘زا اٌّذٜ ِٓ ِٓ اٌجبؽ

اٌىُ أفؼً رظٛس ٌذساعخ اٌخظبئض  ب١ِىب١ٔىاٌّٛػٛػبد ارغبػب ِغ ِشٚس اٌٛلذ. ٠ٚؼذ 

ٚؽٌٍٛٙب فٟ ؽبٌخ ػذد ِؾذد ِٓ اٌزساد، أِب  ش٠ٕغششٚداٌف١ض٠بئ١خ ٌٍّٛاد اٌظٍجخ ِٓ خلاي ِؼبدٌخ 
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الأٔظّخ اٌّؼمذح ف١ٍغأ ٌّغّٛػخ ِٓ اٌزمش٠جبد ٌٍؾظٛي ػٍٝ ِؼٍِٛبد رىْٛ أوضش دلخ، ِٚٓ 

 ٚرمش٠جبرٙب. DFT أثشص٘ب ٔظش٠خ اٌىضبفخ اٌزبثؼ١خ 

٠ٚىّٓ اٌغشع ِٓ ٘زا اٌؼًّ اٌّغبّ٘خ فٟ دساعخ اٌخظبئض اٌزشو١ج١خ ٚالإٌىزش١ٔٚخ 

 اّ٘بِؾزٛ فظ١ٍٓشح ػٍٝ اٌّزو، ؽ١ش رؾزٛٞ ٘زٖ  FP-LMTOثطش٠مخ  Zn1-xBexSe  ٌّشوت

 وب٢رٟ:

 : رمذ٠ُ ٚ ػشع اٌّٛاد اٌّذسٚعخ.اىفظو الأٗه .1

: ػشع إٌزبئظ اٌّزؾظً ػ١ٍٙب ِٕٚبلشزٙب اٌّزّضٍخ فٟ اٌخظبئض اىثاًّاىفظو  .2

 اٌج٠ٛ١ٕخ ٚالإٌىزش١ٔٚخ.

 ٚفٟ الأخ١ش ٔمذَ خلاطخ ػبِخ ٌٍٕزبئظ اٌّزؾظً ػ١ٍٙب. 
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حقذٌٌ اىَ٘اد  اىفظو الأٗه :

اىَذسٗست
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ٍقذٍت  1.1  

(، ٔؾظً ػٍٝ عجبئه  II-VIِٓ خلاي اٌغّغ ث١ٓ أشجبٖ اٌّٛطلاد اٌضٕبئ١خ  ) اٌّغّٛػخ           

 ; عذ٠ذح رغّؼ ثز٠ٕٛغ اٌخظبئض اٌف١ض٠بئ١خ ِضً فغٛح اٌطبلخ ٚصبثذ اٌشجى١خ ٚصبثذ اٌؼضي اٌىٙشثبئٟ

ِٓ أعً رٍج١خ اٌؾبعخ إٌٝ رطج١مبد أعٙضح اٌغ١ً اٌغذ٠ذ فٟ ِغبي اٌجظش٠بد غ١ش خط١خ 

 ٚالإٌىزش١ٔٚبد.

ٛاصي، أشجبٖ اٌّٛطلاد ٚ ) ػثؾ١ش لّٕب فٟ ٘زا اٌفظً ثزظ١ٕف اٌّٛاد اٌظٍجخ           

 ( وّب رطشلٕب إٌٝ اٌخظبئض اٌج٠ٛ١ٕخ ٚالإٌىزش١ٔٚخ لأشجبٖ اٌّٛطلاد اٌضٕبئ١خاٌّٛطلاد

 .(II-VI)اٌّغّٛػخ 

 (classification of Solidsmaterials)اىَ٘اد اىظيبت   أطْاف .1.1

خظبئظٙب اٌىٙشثبئ١ٌخ غت رظٕف اٌّٛاد اٌظٍجخ رجؼب إٌٝ رشرتٌ ػظبثبد اٌطبلخ، أٚ ؽ          

 .(1.1وّب فٟ شىً )] 2[أٔٛاع ِٓ اٌّٛاد ٚ ٟ٘ اٌؼٛاصي، أشجبٖ اٌّٛطلاد ٚاٌّٛطلادإٌٝ صلاص

 

 .]1[أشجبٖ اٌّٛطلاد ٚاٌّٛطلاد  ٌٍؼٛاصي،ِؼبًِ اٌزٛط١ً اٌىٙشثبئٟ  . 1.1اىشنو  
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  (Insulators)اىع٘اصه  1..1.1

، ٚ رفظً رّبِب وً ِغز٠ٛبد (5eV)ٟ٘ اٌّٛاد اٌزٟ رىْٛ ف١ٙب فغٛح اٌطبلخ وج١شح عذا ٚثؾذٚد 

ػظبثبد اٌزٛط١ً اٌفبسغخ ػٓ ػظبثبد اٌزىبفؤ اٌٍّّٛء، إر ٠ىْٛ ػشع ػظبثبد اٌزٛط١ً 

ٚرشىً إٌىزشٚٔبد . ]3[ٚػشع ػظبثبد اٌزىبفؤ طغ١شا ِمبسٔخ ثفغٛح اٌطبلخ ث١ٓ اٌؾضِز١ٓ 

ل٠ٛخ ِب ث١ٓ اٌزساد اٌّزغبٚسح، ٠ٚظؼت وغش ٘زٖ ا٢طشح إلاثبٌطبلبد اٌؼب١ٌٌخ، اٌزىبفؤ أٚاطش 

فًٟ  ٟٗ فئٔٗ ٠ٕؼذَ ٚعٛد إٌىزشٚٔبد اٌزٛط١ً فًٟ ػظبثبد اٌزٛط١ً، ٚلا ٠ٛعذ غبص إٌىزشًٚٔ ١ٚػٌٍ 

٘زٖ اٌّٛاد، ٌٙزا لا ٠ّىٓ ٌٍّغبي اٌىٙشثبئًٟ اٌّغٍؾ ٚلا ٌٍطبلخ اٌؾشاس٠خ اٌؼبد١٠ٓ أ١ٙ١ٔغب 

 أػٍٝ ػظبثبد اٌزىبفؤ إٌٝ ػظبثبد اٌزٛط١ً، ٚثزٌه لا ٠ّىٓ ٌٍز١بس أْ ٠غشٞ ٟٔبد فً الإٌىزشٚ

10)اٌىٙشثبئ١خ ٚاؽئخ عذا فًٟ ِذٜ  إٌبل١ٍخثغٌٙٛخ ٚثزٌه رظجؼ 
-18

 – 10
-8

) (Ω.cm)]2[. 

  (Semi-conductors)شبآ اىَ٘طلاث أ 2..1.1

ٟ٘ اٌّٛاد اٌزٟ رىْٛ خظبئظٙب اٌىٙشثبئ١خ ٚالؼخ ث١ٓ اٌؼٛاصي ٚاٌّٛطلاد، ٚرٌه           

، ٘زٖ اٌخٛاص اٌّزٛعطخ رؾذد ]4[ثغجت رشر١جٙب اٌخبص ث١ٓ الإٌىزشٚٔبد فٟ ِغز٠ٛبد اٌطبلخ 

.رّزبص أشجبٖ اٌّٛطلاد ثٛعٛد ]5[وً ِٓ رشو١ت اٌجٍٛسح ٚ ػظبثبد اٌطبلخ ١ِٚضح ا٢طشح 

        طغ١شح ٔغج١ب ث١ٓ لّخ ػظبثبد اٌزىبفؤ ٚلؼش ػظبثبد اٌزٛط١ً رزشاٚػ ث١ٓ فغٛح ؽبلخ 

(0 <Eg< 3.5 ) eV ٌٌٝزٌه ٠ّىٓ ٌجؼغ إٌىزشٚٔبد اٌزىبفؤ ػجٛس فغٛح اٌطبلخ اٌّؾظٛسح إ ،

ػظبثبد اٌزٛط١ً ، ربسوخ صمٛة فٟ ػظبثبد اٌزىبفؤ، ٚثفؼً اٌّغبي اٌىٙشثبئٟ اٌّغٍطزىزغت 

ػظبثبد اٌزٛط١ً ٚوزٌه اٌضمٛة فٟ ؽضِخ اٌزىبفؤ ؽبلخ ؽشو١ٌخ رغبُ٘ الإٌىزشٚٔبد فٟ 

ف١بٌزٛط١ً اٌىٙشثبئٟ ٚثزٌه فئْ إٌبل١ٍخ اٌىٙشثبئ١خ فٟ أشجبٖ اٌّٛطلاد ١٘أطغش ِٓ اٌّٛطلاد 

ٌٚىٕٙب أوجش ِٓ اٌؼٛاصي فٟ ِذٜ 8 3 1(1 .c0 10 m) ]6[. 

  (Conductors)اىَ٘طلاث  3..1.1

، ٚ٘ٛ ػجبسح Free Electron Gas)) رّزٍه اٌّؼبدْ ِب ٠غّٝ اٌغبص الإٌىزشٟٚٔ اٌؾش          

إر رىْٛ ػظبثبد  ،]7[ِٓ الإٌىزشٚٔبد اٌغبٌجخ اٌزٟ رٛعذ فٟ وً أعضاء اٌّؼذْ  ػٓ غ١ّخ

الإٌىزشٚٔبد، ٚرزؾشن رؾذ رأص١ٌش اٌّغبي اٌّغٕبؽ١ٌغٟ أٚ اٌىٙشثبئٟ  اٌزٛط١ً ٍِّٛءح ثٙزٖ

ٌٍزذاخً اٌؾبطً ث١ٓ ػظبثبد اٌزىبفؤ ٚاٌزٛط١ً ٌزٌه فئْ عضءا ِٓ  اٌّغٍؾ ٚاٌّغجت ػز١بدٞالا

الإٌىزشٚٔبد فٟ ػظبثبد اٌزىبفؤ رغُٙ فٟ ػ١ٌٍّخ اٌزٛط١ً ٚرغؼً اٌّؼذْ ثأػٍٝ ٔبل١ٍخ وٙشثبئ١خ 

3 فٟ ِذٜ 8 1(10 10 )( .cm) ]8[. 
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 ؽبلخ اٌفغٛح ٌّخزٍف اٌّٛاد ) ػٛاصي, ِٛطلاد ٚ أشجبٖ ِٛطلاد(. .1.1اىشنو 

ٚ ٠غذس الإشبسح ٕ٘ب أْ اٌّٛاد إٌظف ٔبلٍخ رٕمغُ إٌٝ ٔٛػ١ٓ: ثغ١طخ ِٚشوجخ. اٌّٛاد اٌجغ١طخ 

ِٓ اٌغذٚي اٌذٚسٞ ٟٚ٘ ِٛػؾخ فٟ اٌغذٚي  (IV) ػجبسح ػٓ ػٕبطش اٌؼّٛد اٌشاثغ ٟ٘

ٔبرغخ ػٓ إدِبط ػٕبطش ِٓ ِغّٛػبد ِخزٍفخ، ِضلا  أِب أٔظبف إٌٛالً اٌّشوجخ فٟٙ،(1.1)

ٕٚ٘بن ِشوجبد  ١ٌII-VIٕزظ ثزٌه ِشوت صٕبئٟ VI ِغ ػٕبطش اٌؼّٛد   IIػٕبطش ِٓ اٌؼّٛد

[ 9ِشوجبد صلاص١خ ٚؽزٝ سثبػ١خ ]ٕٚ٘بٌه أ٠ؼب III-V ،   V-VIصٕبئ١خ أخشٜ ٔزوش ِٕٙب 

 .( ٠ٛػؼ ثؼؼب ِٕٙب1.1ٚاٌغذٚي )
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 .]11[الأؽبد٠خ ٚاٌّشوجخ   اٌّٛطلادأشجبٖ .1.1اىدذٗه 

أشجبٖ 

 ٕم١خ اٌّٛطلار

(IV) 

 

  ضٕبئ١خأشجبٖ اٌّٛطلار

أشجبٖ 

 ضلاص١خاٌّٛطلار

 

 شثبػ١خ أشجبٖ اٌّٛطلار
 

 

IV-IV 

 

 

III-V 

 

 

 

II-VI 

 

 

 

V-VI 

 

C 

Si 

Ge 

Sn 

Pb 

 

SiC 

GeSi 

 

AlP 

GaN 

AlAs 

GaP 

AlSb 

GaAs 

 

ZnO 

ZnS 

ZnSe 

ZnTe 

CdO 

CdS 

 

PbS 

PbTe 

 

AlxGa1-xAs 

GaAsyP1-y 

CdxHg1-xTe 

 

 

 

 

 

AlxGa1-xAsySb1-

y 

 

 

 (Group compounds (II-VI ))( II-VI)ٍشمباث اىَدَ٘عت  .1.1

اٌضٕبئ١خ ِٓ أُ٘ اٌّشوجبد اٌزٟ ٔبٌذ ا٘زّبَ اٌجبؽض١ٓ ِٕز اوزشبفٙب، ٚرٌه  أشجبٖ اٌّٛطلادرؼذ  

لاِزلان ِؼظّٙب فغٛاد ؽبل١خ ِجبششح رّزذ ِٓ إٌّطمخ اٌفٛق اٌجٕفغغ١خ ٌزظً إٌٝ إٌّطمخ 

ِٓ اٌغذٚي اٌذٚسٞ II-VI . ِٚٓ أُ٘ أٔظبف إٌٛالً اٌضٕبئ١خ ِشوجبد اٌّغّٛػخ[12] اٌؾّشاء

، ٚاٌضئجك (Cd)اٌىبد١َِٛ  ، (Zn)ٟٚ٘ اٌضٔه  IIٓ ِؼبدْ اٌّغّٛػخ. ٚاٌزٟ رزىْٛ ِ[10]

(Hg)،  بٌىٛع١ٕبدىاٌِٚغّٛػخ (chalcogens)  : ًّاٌّغّٛػخ ِٓ اٌغذٚي اٌذٚسٞ ٚرش ٟ٘ٚ

ٔزوش ِٓ ٘زٖ اٌّشوجبد:  (Te) ، ٚاٌز١ٍ١ش٠ذ(Se)، اٌغ١ٕ١ٍ١َٛ (S)، اٌىجش٠ذ(O)الأوغغ١ٓ

CdTe،CdSe ،CdS،CdO ،ZnTe،ZnSe ،ZnS ،ZnO[13     .] 

       .eV[14] (1.5-3.7) ؽ١ش رز١ّض ٘زٖ اٌّٛاد ثفغٛح ؽبلخ ػش٠ؼخ ِٚجبششح رزشاٚػ ِب ث١ٓ

   ٚ ٠غذس الإشبسح إٌٝ أْ ٌٙزٖ اٌّشوجبد رشو١جز١ٓ ثٍٛس٠ز١ٓ أعبع١١ٓ ّٚ٘ب : إِب عذاعٟ

(Hexagonal)  ٔٛع ِٓ (Wurtzite)  أٚ ِىؼت(Cubic)  ٔٛع ِشجه اٌضٔه ِٓ        

(Zinc blende) [13،15] ٚثفؼً اِزلان ِٛاد ٘زٖ اٌّغّٛػخ ٌخٛاص ِّٙخ أدٜ لاعزخذاِٙب .

( أُ٘ اٌخٛاص اٌف١ض٠بئ١خ ٌٙزٖ ٠2.1ٛػؼ اٌغذٚي ) بالإٌىزش١ٔٚخ. وّٚثشىً وج١ش فٟ اٌزطج١مبد 

 اٌّٛاد.
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 .  [16]ِٓ اٌغذٚي اٌذٚسٞ  II-VI أُ٘ اٌخٛاص اٌف١ض٠بئ١خ ٌّشوجبد اٌّغّٛػخ  . 2.1اىدذٗه  

ِشوجبد اٌّغّٛػخ 

II-VI 

dhkl 

(A


) 

 اٌفغٛح اٌطبلخ

(eV) 

 دسعخ الأظٙبس

(C°) 

ZnS 2.36 3.75 1830 

ZnSe 2.45 2.72 1515 

ZnTe 2.64 2.27 1295 

CdS 2.52 2.42 1750 

CdSe 2.62 1.75 1258 

CdTe 2.79 1.51 1098 

 

 الاّخقالاث الإىنخشٍّٗت .1.1

  (Direct gap). الاّخقالاث الإىنخشٍّٗت اىَباششة 1.1.1

ػٕذ أزمبي الإٌىزشْٚ ِٓ لّخ ػظبثبد اٌزىبفؤ إٌٝ لؼش ػظبثبد اٌزٛط١ً ػٕذ إٌمطخ ػب١ٌخ 

 ٠غّٝ ٘زا الأزمبي ثبلأزمبي اٌّجبشش. ػّٛد٠خ،اٌزٕبظش ٔفغٙب ثظٛسح 

  (indirect Gap)لاّخقالاث الإىنخشٍّٗت غٍش اىَباششة . ا1.1.1

ػٕذ أزمبي الإٌىزشْٚ ث١ٓ أػٍٝ ٔمطخ فٟ ػظبثبد اٌزىبفؤ ٚأٚؽأ ٔمطخ فٟ ػظبثبد          

 [.21]اٌزٛط١ً  ثظٛسح غ١ش ػّٛد٠خ ، ٠غّٝ ٘زا الأزمبي ثبلأزمبي غ١ش اٌّجبشش 
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 الأزمبلاد الإٌىزش١ٔٚخ اٌّجبششح ٚغ١ش ِجبششح.. 1.1شنو 

 اىبٍْت اىبي٘سٌت .1.1

اٌج١ٕخ اٌجٍٛس٠خ ٟ٘ ػجبسح ػٓ رغّغ ػذد لا ٔٙبئٟ ِٓ اٌٛؽذاد اٌزس٠خ اٌّزّبصٍخ رزىشس ثشىً 

دٚسٞ ِٕٚزظُ )إرا وبٔذ ِضب١ٌخ( فٟ ع١ّغ ارغب٘بد اٌفؼبء. رز١ّض اٌجٕٝ اٌجٍٛس٠خ ثبعزمشاس٘ب 

 غبٌجب ٚاِزلاوٙب ٌىضبفخ أطغش٠خ ٚ٘زا اٌز١ّض ٠ؾمك اٌّؼبٌُ اٌزب١ٌخ :  

 اي اٌىٙشثبئٟ فٟ اٌجٍٛسح . رؾبفع ػٍٝ الاػزذ 

. ٓاٌزساد ِؾذدحرىْٛ ع١ّغ اٌشٚاثؾ ث١. 

. ْٛأ٠ْٛ(  أطغش٠خ. –رجمٝ شذح اٌزذافغ إٌبعّخ ػٓ )أ٠ 

.رغزّغ  اٌزساد ِؼب ٌزؾزً ؽغّب أطغش٠ب. 

  (Zinc bland). بٍْت مبشٌج اىضّل 1.1.1

ِٓ  أٔٙب رزىْٛإْ ث١ٕخ ثٍٛسح وجش٠ذ اٌضٔه رشجٗ رّبِب ث١ٕخ ثٍٛسح اٌّبط إلا أٔٙب رخزٍف ػٕٙب فٟ 

 اٌّٛالغ ((S ٚاٌضب١ٔخ اٌىجش٠ذ( 0.0.0اٌّٛالغ )(  Znٔٛػ١ٓ ِٓ اٌزساد رشغً الأٌٚٝ )اٌضٔه

(4/1 .4/1 .4/1 )[22.] 
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 ث١ٕخ وجش٠ذ اٌضٔه .. 1.1اىشنو 

 

 NaClاىبٍْت  .1.1.1

 اٌٛطف: 

 .cfc رسح اٌىٍٛس رشغً اٌج١ٕخ  

   .رسح اٌظٛد٠َٛ رشغً اٌّٛالغ اٌضّب١ٔخ

 اٌزٕبعك: 

 رساد وٍٛس وألشة عٛاس فٟ  ٔظف ؽشف اٌخ١ٍخ . 6ثبٌٕغجخ ٌزسح اٌظٛد٠َٛ رّزٍه 

 .رساد طٛد٠َٛ وألشة عٛاس وزٌه فٟ ٔظف اٌؾشف  6ٚثبٌٕغجخ ٌزسح اٌىٍٛس فزّزٍه 
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 NaCl.اٌج١ٕخ . 1.1اىشنو 

 ZnSe, BeSe ىيَشمبٍِاىبٍْت اىبي٘سٌت .1.1.1

(Crystal structure of theZnSe andBeSe) 

 اٌّشوج١ٓ ِٓوً  ZnSe ,BeSe ٓصٕبئ١١ِشوج١ٓ اٌؼًّ ٠زشىً ِٓ  اٌّشوت اٌّذسٚط فٟ ٘زا

 اٌضٕبئ١خ اٌّٛطلاد أشجبٖ اٌّشوج١ٓ ِٓزجٍٛس٠  .خظبئض ١ِّضح ٔزوش ِٕٙب اٌج١ٕخ اٌجٍٛس٠خ٠ّزٍه 

ZnSe  ٚ   BeSe ٟوجش٠ذ اٌضٔه ث١ٕخ ف ZnS رٙغ١ٓ ٚٔفظ اٌغطٛػ سثبػ١خ ؼج١ئخِح  .sp
3 

 ث١ٕخ

 F4 3m (Td).اٌفؼبئ١خ اٌّغّٛػخ إٌٝ ٠ٕزّٟ ِىؼت أطً ِٓ ث١ٕخ ٟ٘(ZnS) اٌضٔه وجش٠ذ

 أْ فٟ اٌٛؽ١ذ الاخزلاف ِغ اٌّبط فٟ اٌّٛعٛدح رٍه ِغ رمش٠جبً اٌج١ٕخ ٘زٖ فٟ اٌخ١ٍخ ٚؽذح رزطبثك

. اٌؼٕظش اٌضبٟٔ ِٓ رساد ثأسثغ اٌغطٛػ، سثبػ١خ ث١ئخ ،فٟ ِؾبؽخ ِؼ١ٓ ػٕظش ِٓ رسح وً

 لبدسح فٟٙ ٚثبٌزبٌٟ اٌزٕبظش، ِشوض إٌٝ رفزمش ثغ١طخ ثٍٛساد ػٓ ػجبسح اٌّشوج١ٓ ٠ٓ٘ز فئْ ٌزٌه،

 ٚ. اٌمطجٟ اٌزٕبظش ػٍٝ رؼزّذ أخشٜ رأص١شاد إٌٝ ثبلإػبفخ خػغط١وٙش رأص١شاد إؽذاس ػٍٝ

. (اًٌّء دسعخ ٟ٘ ٘زٖ) 0.34 إٌٝ رظً اٌزشاثؾ ِٓ دسعخ بٌذ٠ٙ اٌضٔه وجش٠ذ ث١ٕخ أْ ٠لاؽع

 .ِفزٛؽخ ث١ٕخ ؼزجشر ٌزٌه
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 .ZnSeث١ٕخ اٌّشوت . 6.1شنو اى

 

 

 .BeSeث١ٕخ اٌّشوت . 7.1شنو اى
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 (Alloys) اىخلائط.6.1

 ٠ىْٛ اؽذّ٘ب ػٍٝ الألً ِؼذٔب ْألذ٠ّب، اٌخ١ٍؾ ٘ٛ ِض٠ظ ِٓ ػٕظش٠ٓ أٚ أوضش ششؽ            

. أِب ؽذ٠ضب، ٠ؾذد اٌخ١ٍؾ ػٍٝ أٔٗ ِض٠ظ ِٓ اٌزساد أٚ الأ٠ٛٔبد أٚ اٌغض٠ئبد ٌزشى١ً ِبدح [24]

رخزٍف خظبئظٙب ػٓ خظبئض اٌّىٛٔبد. ٌمذ عّؼ اٌزطٛس اٌغش٠غ ٌزم١ٕبد إٌّٛ اٌجٍٛسٞ 

ٚالا٘زّبَ اٌؼٍّٟ ثأشجبٖ اٌّٛطلاد ثزؾم١ك اٌؼذ٠ذ ِٓ اٌخلائؾ اٌضٕبئ١خ ٚاٌضلاص١خ ٚاٌشثبػ١خ. ٚ 

لإِىب١ٔخ رؼذ٠ً اٌؼذ٠ذ ِٓ خظبئظٙب اٌف١ض٠بئ١خ ٠ّىٓ رطج١مٙب فٟ اٌّغبي الاٌىزشٟٚٔ ٔظشا 

 اٌجظشٞ.  

 ٠زُ رظ١ٕف اٌخلائؾ فٟ أشجبٖ اٌّٛطلاد ػٍٝ إٌؾٛ اٌزبٌٟ: 

  ٓخلائؾ صٕبئ١خ : رزىْٛ ِٓ ػٕظش٠A  ٚB  ًػٍٝ اٌشىAB. 

  ٓخلائؾ صلاص١خ : ٠زىْٛ ٘زا إٌٛع ِٓ اٌخلائؾ ِٓ ػٕظش٠ٓ صٕبئ١١AB  ٚAC. 

 ٠ّىٓ أْ رىْٛ اٌخ١ٍؾ اٌّىْٛ إِب:

  : ٟٔٛخ١ٍؾ صلاصٟ أ١ٔABxC1-x 

  : ٟٔٛخ١ٍؾ صلاصٟ وز١AxB1-xC 

. رغؼً ٘زٖ اٌّؼٍّخ ِٓ اٌّّىٓ رغ١١ش خظبئض x ٞاٌغزٛو١ِٛ١زشرز١ّض ٘زٖ اٌخلائؾ ثبٌّؼبًِ 

 ٌٍشجىخ اٌجٍٛس٠خ.اٌّبدح ثبعزّشاس، لا ع١ّب فغٛح ِٚؼٍّخ اٌجٍٛس٠خ اٌزٟ ر١ّض أثؼبد اٌخ١ٍخ الأ١ٌٚخ 

  .عج١ىخ اٌشثبػ١خ: ِٓ اٌّّىٓ أ٠ؼًب إٔزبط ِشوجبد سثبػ١خ رزىْٛ ِٓ أسثؼخ ػٕبطش صٕبئ١خ

 ٠ّىٓ أْ رىْٛ ٘زٖ اٌغجبئه إِب:

  :ًِؾٍٛي سثبػٟ ِٓ اٌشىA1-xBxCyD1-y 

 :ِٓؾٍٛي صلاصٟ ٠ّٚىٓ رمغ١ّٗ إٌٝ فئز١ 

 ABxCyD1-x-yِؾب١ًٌ أ١ٔٛ١ٔخ ثؾزخ :  -

 AxByC1-x-yDٌجؾزخ : ِؾب١ًٌ اٌىبر١ٔٛ١خ ا -

رىّٓ ١ِضح اٌخلائؾ اٌشثبػ١خ ػٍٝ اٌخلائؾ اٌضٕبئ١خ ٚاٌضلاص١خ فٟ إِىب١ٔخ رؼذ٠ً ِؼبٍِٙب اٌشجىٟ 

. ٌزٌه ِٓ اٌغًٙ x  ٚyٚؽبلخ فغٛح إٌطبق ثشىً ِغزمً رمش٠جًب ػٓ ؽش٠ك رغ١١ش اٌّؼب١ٍِٓ 

 اٌشجىخ ِغ اٌشو١ضح.فغٛح اٌّطٍٛثخ ِغ اٌؾفبظ ػٍٝ إرفبق أٌظش٠بً اٌؾظٛي ػٍٝ ؽبلخ 
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  (gapEnergy)فد٘ة اىطاقت  .7.1

اٌزىبفؤ إٌٝ  ػظبثبدرؼشف فغٛح اٌطبلخ ثأٔٙب اٌطبلخ اٌلاصِخ لإصبسح )ٔمً(  الإٌىزشٚٔبد ِٓ لّخ 

اٌزىبفؤ ٚاٌزٛط١ً, ٚلذ  اٌؼظبثبداٌزٛط١ً, أٚ ٟ٘ فغؾخ اٌطبلخ اٌّٛعٛدح ث١ٓ  ػظبثبدلؼش 

بْ خبٌٟ رمش٠جب ِٓ اٌّغز٠ٛبد ٚلا رغزمش ف١ٙب ع١ّذ ثبٌّؾظٛسح أٚ إٌّّٛػخ لأٔٙب ِى

الإٌىزشٚٔبد فٟ أشجبٖ اٌّٛطلاد إٌم١خ ٚإّٔب رزٛاعذ ف١ٙب ٌفزشح ص١ِٕخ لظ١شح عذا فٟ أشجبٖ 

.ؽ١ش رؼذ ٚاؽذح ِٓ أُ٘ اٌضٛاثذ ]17[ٌظٍجخ ااٌّٛطلاد اٌّشٛثخ ٚ٘زٖ اٌفغٛح رؾذد ٔٛع اٌّبدح 

ٌىزش١ٔٚخ ِضً الإ بلأعٙضحٕاٌّٛطلاد ٌزظ١ٕغ اٌؼذ٠ذ ِاٌجظش٠خ اٌزٟ ٠ؼزّذ ػ١ٍٙب فٟ ف١ض٠بء أشجبٖ 

ؽ١ش اٌخلا٠ب اٌشّغ١خ ٚ اٌىٛاشف ٚاٌضٕبئ١بد اٌؼٛئ١خ ٚغ١ش٘ب. ٠ٚزُ اخز١بس ِٛاد شجٗ ِٛطٍخ 

ِٓ  UV ٚIR ٚ ٟاٌّشئؽبلخ فغٛرٙب إٌّّٛػخ رمبسْ ثطبلخ اٌفٛرٛٔبد ػّٓ اٌغضء رىْٛ 

٠ٕفز أٚ ٠ّزض أٚ ٠ٕؼىظ ِٓ اٌفٛرٛٔبد  اٌط١ف اٌىٙشِٚغٕبؽ١غٟ, ٚرٌه ٌٍزؼشف ػٍٝ ِمذاس ِب

اٌّجبشش اٌّغّٛػ ِٓ  . رُ ؽغبة فغٛح اٌطبلخ إٌّّٛػخ ٌلأزمبي]18[اٌّؤصشح ػٍٝ اٌغشبء

 .]19[الار١خ  اٌؼلالبد

(1.1)                                           
r

gh A(h E )   
                                     

 

فغٛح    -  Egصبثذ-A   هلأصبثذ ث -һ رشدد اٌشؼبع اٌغبلؾ-v الاِزظبصِؼبًِ  α : ؽ١ش إْ  

 ٚثزجغ١ؾ اٌّؼبدٌخ ٌلأزمبي اٌّجبشش ٔؾظً ػٍٝ    اٌطبلخ

                                 
   

2 2

gh   A h E                                             (2.1) 

r  . وبْ إرا: ِؼبًِ أعٟ ٠ؼزّذ ػٍٝ ٔٛع الأزمبي r =1/2  أٚ ِغّٛػ.أزمبي ِجبشش r =3/2 

أزمبي غ١ش ِجبشش  r =3 أزمبي غ١ش ِجبشش ِغّٛػ أٚ r =2 وبْ أِبإراِجبشش ِّٕٛع ي إٔزمب

 . 2/1 ٕ٘ب ٟ٘ r ِّٕٛع ؽ١ش إْ ل١ّخ

  (Absorption coefficient). ٍعاٍو الاٍخظاص 1.7.1

ثأٔٗ ٔغجخ إٌمظبْ فٟ ف١غ ؽبلخ الإشؼبع ثبٌٕغجخ ٌٛؽذح اٌّغبفخ   (a)ِؼبًِ الاِزظبص٠ؼشف 

ثبرغبٖ أزشبس اٌّٛعخ داخً اٌٛعؾ، ٠ٚؼزّذ ػٍٝ ؽبلخ اٌفٛرٛٔبد اٌغبلطخ، اٌطٛي أٌّٛعٟ، 

ؽج١ؼخ عطؼ اٌغشبء ٚ فغٛح اٌطبلخ ٌشجٗ اٌّٛطً ٚٔٛع الأزمبلاد الإٌىزش١ٔٚخ اٌزٟ رؾذس ث١ٓ 

رُ اعزخذاَ اٌّؼبدٌخ الأر١خ ٌؾغبة ِؼبًِ اِزظبص ٌٍغشبء اٌّغزخذَ فٟ  ]23] ؽضَ اٌطبلخ

 .]20اٌجؾش ]
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(3.1)                                                       2.303A / t                                    

A(Cmالاِزظبط١خ : 
-1

: عّه اٌغشبء (1100A°): ِؼبًِ الاِزظبص ِبدح اٌغشبء  (

 اٌشل١ك. 

  (Influence coefficient)اىخَ٘د ٍعاٍو .1.7.1

٠ؼشف ِؼبًِ اٌخّٛد اٌؾبطً ٌٍّٛعخ اٌىٙشِٚغٕبؽ١غ١خ داخً اٌّبدح ثأٔٗ و١ّخ ِب رّزظٗ 

 الاِزظبصل١ُ  ٚ. رُ ؽغبة ِؼبًِ اٌخّٛد ٌّبدح ِٓ ؽبلخ اٌفٛرٛٔبد اٌغبلطخإٌىزشٚٔبد ا

 ].19] ا٢ر١خٌٍغشبء اٌّغزخذَ ٚ ؽغت اٌّؼبدٌخ  الاِزظبط١خاٌّؾغٛثخ ِٓ ؽ١ف 

(4.1)                                            K    /  4                                              

  ِؼبًِ اٌخّٛد  .   K: ؽ١ش أْ 

ٟاٌغبلؾلإشؼبع   : اٌطٛي أٌّٛع(nm). 
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 . ٍقذٍت 1.1

أطلالب  Zn1-xBexSe اٌفظً رُ رؾذ٠ذ اٌخظبئض اٌج٠ٛ١ٕخ ٚ الاٌىزش١ٔٚخ ٌٍّشوت اٌضلاصٟفٟ ٘زا 

اٌّشوجبْ ٌٗ. ٚ  ZnSe   ٚBeSeٓاٌضٕبئ١١ الاٌىزش١ٔٚخ ٌٍّشوج١ِٓٓ دساعخ اٌخظبئض اٌج٠ٛ١ٕخ ٚ 

ٚ رُ  ,MindLapٚ اٌّذسط فٟ ثشٔبِظ FP-LMTO ٌذساعخ ٘زٖ اٌخظبئض اعزخذِٕب ؽش٠مخ  

-ٌىزش١ٔٚخ, ؽ١ش أٗ ٌؾغبة وّْٛ رجبدي لإد فٟ إؽبس ٔظش٠خ داٌخ اٌىضبفخ اإعشاء ٘زٖ اٌؾغبثب

 .LDAإسرجبؽ اعزخذِٕب اٌزمش٠ت 

 اىَشمبٍِ اىثْائٍٍِ  خظائض.1.1

 ZnSe  ٗBeSe. دساست اىخظائض اىبٌٍْ٘ت ىيَشمب2.21ٍِ.

عٕٕطٍك ِٓ ِؼشفخ اٌج١ٕخ اٌجٍٛس٠خ  Zn1-xBexSeٌغشع ِؼشفخ اٌج١ٕخ اٌجٍٛس٠خ ٌٍّشوت اٌضلاصٟ 

اٌٍزاْ ٠شوجبٔٗ ٚ رٌه ثزغش٠ت ؽغبة اٌطبلخ اٌى١ٍخ ثذلاٌخ  ZnSe  ٚBeSeٓاٌضٕبئ١١ٌٍّشوج١ٓ 

. صُ سعُ إٌّؾٕٝ )اٌشىً CsCl (B1)( ،ZnS(B3) ,NaCl (B2اٌؾغُ فٟ صلاس ث١ٕبد ٟ٘ 

 l’équation de(  اٌزٞ رُ اٌؾظٛي ػ١ٍٗ ثٛاعطخ ِؼبدٌخ ِٛسٔبغبْ )2.2ٚ  1.2

Murnaghan)]1[. 

(2.01)                   

'

0
0 0 0' ' '

( ) ( )
( 1)

B
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E V E V V V V
B B V B

  
      

                    

 

ٟٚ٘ ػٍٝ اٌزٛاٌٟ : اٌطبلخ الإعّب١ٌخ ٚاٌؾغُ ػٕذ اٌزٛاصْ ِٚؼبًِ  E0  ٚV0  ٚBؽ١ش 

 الأؼغبؽ ِٚشزمزٗ. ٠ؼُطٝ ِؼبًِ الأؼغبؽ ِٓ خلاي :

(2.02                                                (
2

2

E
B V

V




                                             
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 .B1   ٚB2  ٚB3فٟ اٌج١ٕبد اٌضلاس  ZnSeاٌطبلخ اٌى١ٍخ ثذلاٌخ اٌؾغُ ٌٍّشوت  .1.1اىشنو 
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 .B1  ٚB2  ٚB3فٟ اٌج١ٕبد اٌضلاس  ZnSeاٌطبلخ اٌى١ٍخ ثذلاٌخ اٌؾغُ ٌٍّشوت  .1.1اىشنو 
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  ZnSe(, ٔغزط١غ اْ ٔمٛي اْ اٌج١ٕخ اٌجٍٛس٠خ ٌٍّشوج١ٓ 2.2ٚ  1.2أطلالب ِٓ اٌشى١ٍٓ )          

 ٚBeSe  ث١ٕخ ٟ٘ZnSاٌزٟ ٌٍطبلخ اٌى١ٍخ ثذلاٌخ اٌؾغُ ٌٍّشوج١ٓ  , ٚ رٌه ِٓ خلاي إٌظش ٚ

( وُلاً ِٓ ِؼبًِ اٌشجى١خ ٚ 1.2ٚ ٠ّضً اٌغذٚي ). ZnSٟٚ٘ ث١ٕخ  B3رىْٛ الً ل١ّخ ٌٙب فٟ اٌج١ٕخ 

 ِؼبًِ الإٔؼغبؽ١خ فٟ اٌّشوج١ٓ اٌّذسٚع١ٓ ٚ ثؼغ إٌزبئظ اٌزغش٠ج١خ ٚ إٌظش٠خ  ٌٍّمبسٔخ.

 .ZnSe  ٚBeSeٔؼغبؽ١خ ٌٍّشوج١ٓ ِؼبًِ اٌشجى١خ ٚ ِؼبًِ الإ.1.1اىدذٗه 

  a0(A)صبثذ اٌشجى١خ  B0 (GPa)صبثذ الأؼغبؽخ

ؽغبثبد  ِشوت

 عبثمخ

ؽغبثبد  اٌّؾغٛثخ اٌزغش٠ج١خ

 عبثمخ

 اٌّؾغٛثخ اٌزغش٠ج١خ

67.32
[3]

 

63.9
[4]

 

 

 

64.7
 [4]

 

 

68.6267 

5.635
[2]

 

 

5.666
[3] 

 

5.668
[2]

 

 

 

5.618 

 

ZnSe 

80
[7]

 

75
[8]

 

79.53
[6]

 

 

92
[5]

 

 

83.513 

5.14
[6]

 

5.037
[7]

 

5.178
[8]

 

 

5.137
 [5]

 

 

5.1036 

 

BeSe 

 

أْ إٌزبئظ اٌّؾظً ػ١ٍٙب ِزمبسثخ عذا ِغ إٌزبئظ اٌزغش٠ج١خ ٚ وزا إٌزبئظ إٌظش٠خ  ؽ١ش ٔشٜ

 اٌّزؾظً ػ١ٍٙب فٟ ؽغبثبد عبثمخ.

 ZnSe  ٗBeSeىيَشمبٍِالاىنخشٍّٗت . دساست اىخظائض 2.21.

ػظبثبد اٌطبلخ اٌّج١ٕخ فٟ اٌضٕبئ١١ٓ ِٓ خلاي ٌىزش١ٔٚخ ٌٍّشوج١ٓ فٟ ٘زا اٌغضء عٕؾذد اٌطج١ؼخ الإ

ثذساعخ ِغبّ٘خ وً ِٓ اٌّذاساد الاٌىزش١ٔٚخ ٌزساد اٌّشوج١ٓ فٟ اٌّغبي  ٚ رٌه( 3.2اٌشىً )

 .eV 8.0- ٚeV 8.0اٌطبلٟ اٌّؾظٛس ث١ٓ  
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 .B3فٟ اٌج١ٕخ  ZnSe   ٚBeSeٌٍّشوج١ٓ ػظبثبد اٌطبلخ .1.1اىشنو

 spinي  B3فٟ اٌج١ٕخ  ZnSe   ٚBeSeٌٍّشوج١ٓ ػظبثبد اٌطبلخ ( ٠3.2ج١ٓ اٌشىً )          

up( 2.2أْ ولا اٌّشوج١ٓ ِٓ فئخ أشجبٖ اٌّٛطلاد. فٟ ؽ١ٓ أْ اٌغذٚي ) ٓ. ٚ رظٙش اٌٛص١مز١

 ٠ّضً ل١ُ فغٛح اٌطبلخ ٌٍّشوج١ٓ ٚ ٔٛػٙب.  

 B3.اٌج١ٕخ فٟ  ZnSe   ٚBeSeؽبلخ اٌفغٛح ٌٍّشوج١ٓ  .1.1اىدذٗه 

Eg (eV) 

  اٌّؾغٛثخ اٌزغش٠ج١خ ؽغبثبد أخشٜ

1.863
[11]

,1.848
[12]  

2.50
[13]

 

2.68
[9]

 1.140 ZnSe ( ) 

3.64
[10]

,3.61
[15]

 

 2.43
[6]

 

4.5
[14]

 2.490 BeSe ( X  ) 

 



 ٔزبئظ ٚ ِٕبلشخ  اٌفظً اٌضبٟٔ 

15 
 

ٌذ٠ٗ فغٛح ؽبلخ ِجبششح فٟ إٌمطخ ػب١ٌخ  ZnSeٚعذٔب أْ اٌّشوت  بِٓ خلاي ؽغبثبرٕ          

ِٓ الً  0.61ِٓ اٌم١ّخ اٌزغش٠ج١خ ٚ  0.4253ٚ اٌزٟ رّضً  eV 1.140ٚ رمذس ة اٌزٕبظش 

زا اٌؼًّ. فٟ ؽ١ٓ أْ فغٛح ل١ّخ ٔظش٠خ  ٚ ٘زا اٌفبسق اٌىج١ش ٠شعغ إٌٝ اٌزمش٠جبد اٌّغزؼٍّخ فٟ ٘

ِٓ اٌم١ّخ اٌزغش٠ج١خ  ٚ  0.55ٚ رّضً   eV 2.490رمذس ة  BeSeّجبششح ٌٍّشوت اٌغ١ش اٌطبلخ 

 رزٕبعت ِغ ثؼغ اٌم١ُ إٌظش٠خ ٚ رٌه ٠ؼٛد ٌلأعجبة ٔفغٙب.

 Zn1-xBexSeاىَشمب اىثلاثً  خظائض. 1.1

 Zn1-x Bex Se. اىخظائض اىبٌٍْ٘ت ىيَشمب اىثلاثً 1.1.1

اٌّشٙٛسح.  ZnSٟ٘ ث١ٕخ  ZnSe   ٚBeSeػشفٕب فٟ اٌغضء اٌغبثك أْ ث١ٕخ اٌّشوج١ٓ           

ِّب ٠ذي ػٍٝ أْ اٌّشوت اٌضلاصٟ ِغزمشا أ٠ؼب فٟ اٌج١ٕخ ٔفغٙب. فٟ ٘زا اٌغضء عٕغ١ش رشو١ض 

ٚ ٔشٜ و١ف ٠ؤصش رٌه  0.75ٚطٛلا إٌٝ  0.5إٌٝ  0.25فٟ اٌّشوت اٌضلاصٟ ِٓ  Beاٌؼٕظش 

. ؽ١ش رّضً الأشىبي B0ٚ صبثذ الأؼغبؽ١خ  a0ٚ صبثذ اٌشجى١خ  E0ػٍٝ اٌطبلخ اٌى١ٍخ اٌظغشٜ 

 ZnSفٟ اٌج١ٕخ  Zn1-xBexSe  اٌطبلخ اٌى١ٍخ ثذلاٌخ اٌؾغُ ٌٍّشوت اٌضلاصٟ( 6.2ٚ  5.2, 4.2)

 ػٍٝ اٌزشر١ت.   x = 0.25  ٚx = 0.5   ٚx = 0.75ِٓ أعً

 

    ِٓ أعً  ZBفٟ اٌج١ٕخ  Zn1-xBexSeاٌطبلخ اٌى١ٍخ ثذلاٌخ اٌؾغُ ٌٍّشوت اٌضلاصٟ  .1.1اىشنو 

x = 0.25 
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 أعً ZBِٓبٌج١ٕخ ف١ Zn1-xBexSeاٌطبلخ اٌى١ٍخ ثذلاٌخ اٌؾغُ ٌٍّشوت اٌضلاصٟ .1.1اىشنو 

x = 0.5 

 

 أعً ِٓ ZBاٌج١ٕخ  فٟ Zn1-xBexSeاٌطبلخ اٌى١ٍخ ثذلاٌخ اٌؾغُ ٌٍّشوت اٌضلاصٟ .6.1اىشنو 

x = 0.75. 
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 .Zn1-xBexSeٌٍّشوت اٌضلاصٟ  xثذلاٌخ اٌزشو١ض  E0اٌطبلخ اٌى١ٍخ اٌظغشٜ .1.1اىدذٗه 

 اٌّشوت xاٌزشو١ض  E0 (Ry)اٌطبلخ اٌى١ٍخ اٌظغشٜ 

30206.91256- 0.25  

Zn1-xBexSe 

 

26649.22454- 0.5 

23091.56079- 0.75 

 

 x( اٌزٞ ٠ّضً اٌزغ١ش فٟ اٌطبلخ اٌى١ٍخ اٌظغشٜ ثذلاٌخ اٌزغ١ش فٟ اٌزشو١ض 3.2ي )ٚٚ ِٓ اٌغذ

فٟ اٌّشوت أطجؼ اٌّشوت ألً اعزمشاساً ٚ رٌه ثبسرفبع   Beٔشٜ أٔٗ وٍّب صاد رشو١ض اٌؼٕظش

ٚ  a0( ٠جٓ ٌٕب رٕبعجب ػىغ١ب ث١ٓ صبثذ اٌشجى١خ 4.2ؽبلزٗ اٌى١ٍخ اٌظغشٜ. فٟ ؽ١ٓ أْ اٌغذٚي )

ٚ صبثذ الأؼغبؽ١خ  xاٌّشوت. ٚ ٠ظٙش أ٠ؼب رٕبعجب ؽشد٠ب ث١ٓ اٌزشو١ض  فٟ  Beاٌؼٕظشرشو١ض 

B0ٌّؾظً ػ١ٍٙب ِزمبسثخ ِغ إٌزبئظ إٌظش٠خ الأخشٜ ػٍٝ ػىظ . وّب وبٔذ ٔزبئظ صبثذ اٌشجى١خ ا

ِب ٔشاٖ فٟ ٔزبئظ صبثذ الأؼغبؽ١خ اٌزٟ ٔشٜ ف١ٙب رجب٠ٕب ث١ٓ إٌزبئظ اٌّؾظً ػ١ٍٙب ٚ إٌزبئظ 

 إٌظش٠خ الأخشٜ.

فٟ اٌج١ٕخ  Zn1-xBexSeٌٍّشوت اٌضلاصٟ  B0الأؼغبؽ١خٚ صبثذ  a0صبثذ اٌشجى١خ  .1.1اىدذٗه 

ZB   ًأع ِٓ.x = 0.25, 0.5, 0.75 

) a0صبثذ اٌشجى١خ  B0 (GPa)صبثذ الأؼغبؽخ A  اٌّشوت اٌزشو١ض (

ؽغبثبد  اٌّؾغٛثخ اٌزغش٠ج١خ ؽغبثبد أخشٜ

 أخشٜ

  X اٌّؾغٛثخ اٌزغش٠ج١خ

 

 

 

Zn1-x BexSe 

 

60.810
[10]

 

61.71
[10]

 

 73.688 

 

5.632
[10]

 

5.642
[10]

 

  

5.503 

 

0.25 

 

65.407
[10]

 

65.94
[10]

 

 76.069  

5.505
[10]

 

5.514
[10]

 

  

5.387 

 

0.5 

 

70.136
[10]

 

70.49
[10]

 

 

 79.642 5.359
[10]

 

5.367
[10]

 

 

  

5.256 

 

0.75 
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 .Zn1-x Bex Seٌٍّشوت اٌضلاصٟ صبثذ اٌشجى١خ ثذلاٌخ اٌزشو١ض  رغ١ش .7.1اىشنو 

 Zn1-x Bex Seىيَشمب اىثلاثً  الاىنخشٍّٗت. اىخظائض 1.1.1

ػٓ ؽش٠ك  Zn1-x Bex Seٌٍّشوت اٌضلاصٟ  فٟ ٘زا اٌغضء عٕذسط اٌخظبئض الاٌىزش١ٔٚخ

فٟ اٌّشوت  Be( ٚ ٔشٜ و١ف ٠ٛصش رشو١ض اٌؼٕظش 7.2اٌّٛػؾخ فٟ اٌشىً )ػظبثبد اٌطبلخ 

( ٔلاؽع أْ 5.2). ِٓ خلاي اٌغذٚي ػٍٝ ؽبلخ اٌفغٛح اٌّجبششح ػٍٝ ٔمطخ ػب١ٌخ اٌزٕبظش 

اٌّزؾظً ػ١ٍٙب رزٛافك ٚ اٌؾغبثبد إٌظش٠خ الأخشٜ. وّب ٔلاؽع أ٠ؼب أٗ وٍّب صاد  داٌؾغبثب

 وجش.  فٟ اٌّشوت أطجؾذ ؽبلخ اٌفغٛح أ Beرشو١ض اٌؼٕظش 
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  ِٓ أعً رشو١ض  (A)ثؾ١ش اٌٛص١مخ  Zn1-xBexSeػظبثخ اٌطبلخ ٌٍّشوت اٌضلاصٟ . 8.1اىشنو 

x=  0.25 اٌٛص١مخ ٚ(B) 0.5ِٓ أعً رشو١ضx =   ٚاٌٛص١مخ(C) أعً رشو١ض ِٓx =0.75. 
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 .x = 0.25, 0.5, 0.75ِٓ أعً Zn1-xBexSeؽبلخ اٌفغٛح ٌّشوت اٌضلاصٟ  .1.1اىدذٗه 

  Eg(eV)ؽبلخ اٌفغٛح

 اٌزشو١ض

 اٌّشوت

  اٌّؾغٛثخ رغش٠ج١خ ؽغبثبد أخشٜ

 

 

 

 

Zn1-xBexSe 

 

1.67
[10]

  

1.804
[10]

  

2.24
[10]

 

  

1.745 

 

 

0.25              

 

2.248
[10]

  

2.408
[10]

  

3.09
[10]

 

  

2.402 

 

0.5 

2.673
[10]

  

2.544
[10]

  

3.68
[10]

 

  

2.553 

 

0.75 

 

       اٌضلاصٌّٟشوت ا أْ ثٛػٛػ ٠ٚظٙشٌٕب ،( x) ٌزشو١ضثذلاٌخ ا اٌفغٛح ؽبلخرغ١ش  (9.1) اٌشىً ٠ّضً

Zn1-xBexSe .ٗاٌزشو١ض ٘زا ثؼذ. 0.78 إٌٝ 0 ِٓ ٠زشاٚػ رشو١ضِٓ اعً  ِجبششح فغٛح ؽبلخ ث 

.غ١شِجبششح اٌفغٛحؽبلخ  رظجؼ( 0.78)

٠خض   Aؽ١ش إٌّؾٕٝ ثذلاٌخ اٌزشو١ض  Zn1-xBexSeاٌضلاصٟ ؽبلخ اٌفغٛح ٌٍّشوت  .9.1اىشنو 

 ؽبلخ اٌفغٛح اٌّجبششح ٠خض  Bإٌّؾٕٝ ّجبششح ٚاٌاٌفغٛح غ١ش 
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 عاٍت خاحَت

الإٌىزش١ٔٚخ ٚ ج٠ٛ١ٕخاٌ اٌخظبئض ثذساعخ لّٕب ،FP-LMTO ؽش٠مخ ثبعزخذاَ ٚ ، اٌؼًّ ٘زا فٟ

 .Zn1-xBexSe ٌٍّشوت

 ٚالإٌىزش١ٔٚخ خاٌج٠ٛ١ٕ ٌٍخظبئض رفظ١ٍ١خ ثذساعخ الأٚي اٌغضء ٠زؼٍك. عضأ٠ٓ إٌٝ ِمغُ٘زا  ػٍّٕب

فٟ ؽ١ٓ اْ اٌغضء اٌضبٟٔ ِٓ ٘زا اٌؼًّ ِزؼٍك ثذساعخ ٔفظ  .BeSe ٚ ZnSe اٌضٕبئ١خ وج١ٌٍّٓش

 .Zn1-xBexSeاٌخظبئض ٌٍّشوت اٌضلاصٟ 

 ٚ BeSe اٌضٕبئ١خ ٌٍّشوجبد اٌخظبئض ٘زٖ دساعخ ٘ٛ اٌؼًّ ٘زا ِٓ الأٚي ٌغضءا          

ZnSe . اٌج١بٔبد ِغ ع١ذ ثشىً ػ١ٍٙب اٌؾظٛي رُ اٌزٟ اٌخظبئض اٌج٠ٛ١ٕخ ٔزبئظ رزفكؽ١ش 

اٌخظبئض الإٌىزش١ٔٚخ رخزٍف ػٓ إٌزبئظ  ٔزبئظ أْفٟ ؽ١ٓ  .اٌّزٛفشح ٚاٌزغش٠ج١خ إٌظش٠خ

 زغش٠ج١خ اٌّزٛفشح.اٌ

 اخزلاف ػٍٝ دساعزٕب دسوض. Zn1-xBexSe اٌضلاصٟ ّشوتاٌ ٌذساعخ ِخظض اٌضبٟٔ اٌغضء

 Eg اٌطبلخ فغٛح إٌٝ ثبلإػبفخ B0 ١خ الأؼغبؽ ِٚؼبًِ a0 اٌشجىخ ِؼبًِ أٞ ،اٌج٠ٛ١ٕخاٌّؼبِلاد 

 x. اٌزشو١ض ِغ

ِؼبًِ  أطجؼؽ١ش وٍّب صاد اٌزشو١ض ثشىً ػىغٟ ثذلاٌخ اٌزشو١ض a0صبثذ اٌشجى١خ رزغ١ش           

اٌٍزاْ وٍّب  Eg ٚ ؽبلخ اٌفغٛح B0  اٌشجى١خ اطغش ػٍٝ ػىظ ِب ٠ؾذس ِغ ِؼبًِ الأؼغبؽ١خ 

جش. ؽ١ش رزٛافك إٌزبئظ اٌّؾظً ػ١ٍٙب رمش٠ج١ب ِغ إٌزبئظ إٌظش٠خ او أطجؾبوجش اٌزشو١ض وٍّب 

 اٌّزٛفشح.

 

 

 

 


