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مستخلص:

أوكســيد الزنــك )ZnO( هــو م��اده شب�ـه موصلةــ منــ عائل��ة م�ـواد الأكاس��يد الشــفافة الموصل��ة مــن نــوع 
)n( المبــاشر ذو خصائــص فيزيائيــة رائعــة وهــو مــا يجعلهــا  مــن أكثــر المــواد اســتعمالا في مختلــف المجــالات 
ــب  ــية وتقري ــادىء الأساس ــتعمال المب ــة وغيرها.بأس ــا الكهروضوئي ــة و الخلاي ــات الضوئي ــل : الالكترون مث
)GGA-PBE( عــى صفيحــة أوكســيد الزنــك الســداسي النقــي قمنــا بحســاب الخصائــص البصريــة والتــي 
تشــمل كل مــن )الأنعكاســية - معامــل الأمتصــاص - معامــل  الأنكســار - الموصليــة - دالــة الخســارة - 
ثابــت العزل(.أثبتنــا مــن خــال دراســتنا عــى وحــدة الخليــة الكبــرة )333( والصغرية  )111(، ان فجــوة 
ــة السداســية لأوكســيد الزنــك  ــة عــى خلي الطاقــة هــي فجــوة طاقــة مبــاشرة كــا ذكــرت أعــاة وان التهيئ
يــؤدي لزيــادة طــول الأصرة ممــا يؤثــر في هيكليــة الخليــة السداســية . تبــدأ قيمــة ثابــت العــزل الحقيقــي مــن 
الصفروتســجيل اعــى دالــة خســارة حيــث تبلــغ خســارة الدالــة ) 0.49( عنــد الطاقــة ) 7.38e V(  تبــداء 

بالتناقــص عنــد الطاقــات العاليــة .
 ، )GGA( تقريــب التــدرج المعمــم ، )DFT( نظريــة دالــة الكثافــة ، )h-Zn O( :الكلــات المفتاحيــة

برنامــج CASTEP ، الخصائـ�ص البصريـ�ة لأوكسـ�يد الزنـ�ك السـ�داسي.

Study of the basic principles 
of the optical properties of zinc oxide nanosheets (ZnO)
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Abstract:
Zinc oxide (ZnO) is a semi-conductive material from the family of direct (n) trans-

parent conductive oxides with wonderful physical properties, which makes it one of 
the most widely used materials in various fields such as: photoelectrons, photovoltaic 
cells, and others. Using basic principles and approximating GGA- PBE)) on a plate of 
pure hexagonal zinc oxide, we calculated the optical properties, which include (re-
flectivity - absorption coefficient - refractive index - conductivity - loss function - di-
electric constant). We have proven through our study on the large unit cell 3×3×3)) 
And small (1 x 1 x 1), that the energy gap is a direct energy gap as mentioned above 
and that the initialization on the hexagonal cell of zinc oxide leads to an increase in 
the bond length, which affects the structure of the hexagonal cell.

The value of the real dielectric constant starts from zero, and the highest loss 
function is recorded, as the loss of the function is (0.49) at energy (7.38e V), and it 
begins to decrease at high energies.
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دراسة المبادئ الأساسية للخصائص البصرية 

لصفائح اوكسيد الزنك النانوية )Zn O(  ...........................................  عيسى زين العابدين حسن        ،        رنده سعد احمد

          
 1- المقدمة 

 )ZnO( الزنــك  أوكســيد  جزيئــات  جذبــت 
النانويــة اهتمامًــا كبــرًا نظــرًا لخصائصهــا الكيميائيــة 
والكهربائيــة  والبصريــة  والميكانيكيــة  والكهربائيــة 
عــرض  يبلــغ  حيــث  الرائعــة  الفريــدة  الانضغاطيــة 
النطــاق لأوكســيد الزنــك الســداسي )3.4e V( وهــو ذو 
فجــوة نطــاق واســعة، فهــو يمتلــك طاقــة ارتبــاط كبــرة 
اســتقرارية  و  الغرفــة  حــرارة  درجــة  في   )60m eV  (

ــيد  ــيمات أوكس ــتخدم جس ــة]1، 2[. تُس ــة عالي كيميائي
الأساســية  الأبحــاث  في  واســع  نطــاق  عــى  الزنــك 
الهيدروجــن،  تخزيــن  مثــل  المحتملــة،  والتطبيقــات 
ــزر  ــاز، واللي ــعرات الغ ــة، ومستش ــات الميداني والانبعاث
والأجهــزة  الشمســية،  والخلايــا  البنفســجي،  فــوق 
الكهروضغطيــة، والمحفــزات الضوئيــة ]9-1[. تعتمــد 
الخصائــص والتطبيقــات المحتملــة لمــواد ZnO بشــدة 
ــف  ــم تولي ــن المه ــك، م ــكالها. لذل ــا وأش ــى تراكيبه ع
ــام  ــدة ذات الأحج ــة الجدي ــة والنانوي ــب الدقيق التراكي
والأشــكال المختلفــة لاستكشــاف تطبيقاتهــا المحتملة في 
الأجهــزة الوظيفيــة. تــم تصنيــع العديــد مــن التراكيــب 
 ،  nanorod أحاديــة البعــد في أشــكال  ZnO النانويــة
النانويــة  الأحزمــة   ، النانويــة  الأســاك  مصفوفــات 
nanocones ، nanoflowers ، nanosheets ، nanonee-

ــتخدام  ــة باس ــب النانوي dles ، nanotetrapods ، الأنابي

تقنيــات تخليــق مختلفــة، مثــل المــواد الكيميائيــة الصلبــة، 
ــك  ــام  تمتل ــكل ع ــائلة ]10[ وبش ــة الس ــرارة المائي والح
المــواد النانويــة ثنائيــة الأبعــاد مســاحة ســطح كبــرة 
ــك،  ــة إلى ذل ــة. بالإضاف ــم عالي ــطح إلى حج ــبة س ونس
ــة  ــا جذاب ــة ذري ــا الرقيق ــدة وطبقاته ــا الفري ــإن تراكيبه ف
يمكــن  لا  والتــي  المميــزة،  المــواد  لخصائــص  نظــرا 
التقليديــة.  الكتليــة  تراكيــب  باســتخدام  تحقيقهــا 

 )synthesis( التطــورات الحديثــة في عمليــة التوليــف
واكتشــاف أنــواع جديــدة مــن المــواد النانويــة ثنائيــة 
ثنائــي كالكوجينيــدات المعــادن  الأبعاد،بــا في ذلــك 
transition metal chal�  )TMDs(  ]11 ]الانتقاليـ�ة] 
cogenides ]12, 13[، واوكســيد الزنــك الســداسي 

الموليبدينــوم   ،  )Mo( الموليبدينــوم  وكبريتيــد   h-ZnO

)h-BN( ــداسي ــورون الس ــد الب ــلينيد )Mo( و نيتري ديس
]11[، ]1[. اكتســبت التراكيــب النانويــة لأوكســيد 
 2D )h-ZnO( الأبعــاد   ثنائــي  الســداسي  الزنــك 
الاهتــام بســبب وجــود الموصليــة الحراريــة العاليــة )50 
WmK-1( ، مســاحة ســطح عاليــة، غــر ســامة، وكونهــا 

غــر ضــارة بالبيئــة. بالإضافــة إلى ذلــك، فجــوة نطــاق 
الطاقــة المبــاشرة واســعة ]11[.  

2- طريقة حساب الخصائص البصرية 

)Method for calculating optical) properties

تــم دراســة الخــواص البصريــة لأوكســيد الزنــك 
First (Prin�(  الس�ـداسي النق�ـي بأس�ـتخدام المب�ـدأ الأول 
الكثافــة  دالــة  ونظريــة   ،]14[  ciple Calculations

وتقريــب   )DFT) (Density Functional  Theory(

GGA)( Generalized gra�(]16 ,15 ]الت�ـدرج المعم�ـم] 
 .)CASTAP( ]17[في برنامــج )dient approximation

أجريــت الحســابات عــى الخليــة السداســية البســيطة   
)111( والخليــة الكبــرة )331( حيــث مــن خــال 
تأخــذ  الصغــرة  الخليــة  بــأن  لاحظنــا  الحســابات 
ــة  ــس الدق ــي نف ــرة وتعط ــة الكب ــن الخلي ــل م ــت اق وق
بالنتائــج، إذ تظهــر طــول الأصرة حســب القياســات 
العمليــة وقيــم الزوايــا أن طــول الأصرة  الأصــي يبلــغ 
Geometry Opti�( التهيئــة  أجــراء  وبعــد   )1.501(
mization( اصبحــت ) 1.976(. أمــا وحــدة الخليــة 

الأساســية )Primitives cell unit( تتكــون مــن ثوابــت 
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الشــبيكة الأصليــة )a=b=2.600, c= 30.00( اخــذت 
النقــاط عنــد نقطــة k( 11×11×2(  أمــا الزاويــة بــن 
الــذرات مرتبطــة مــع بعضهــا ألزنــك والأوكســجين  
الشــبيكة  ثوابــت   .)120O( وتســاوي   )Zn-O-Zn(

)lattice parameters) (a,b,c) ( (a=b= 3 .525 Aº في 

المســتوي X،Y وامــا قيمــة )c(  والتــي تمثــل البعــد بــن 
كل طبقتــن فقــد تــم اختيارهــا )c=5.025 Aº( باتجــاه 
المحــور  Z تــم اختيــار هــذه المســافة الكبــرة لأغــراض 

حســابية لتكــون الخــواص المحســوبة لأوكســيد الزنــك 
ذي الطبقــة الواحــدة  )Layer( فقــط وليــس الكتــي 
ــن  ــل ب ــال التفاع ــة اهم ــذه الحال ــن في ه )bulk( أذ يمك

باســتخدام  الحســابات  أجريــت  حيــث  الطبقــات 
الخصائــص  لحســاب   )GGA-PBE( المعمــم  التــدرج 
البصريــة وتحليــل كل مــن منحنيــات )الأنعكاســية – 
ــة  ــار – الموصلي ــل  الأنكس ــاص – معام ــل الأمتص معام

ــزل(.  ــت الع ــارة  – ثاب ــة الخس – دال

)Zn-O-Zn( خلية أوكسيد الزنك النقي السداسية بعد التهيئة وقيمة الزاوية المحصورة بين )الشكل )1

3 - النتائج والمناقشة 

Results and discussion

)Optical properties( 3. 1. الخصائص البصرية
)Refractivity( 3. 1. 1. الأنعكاسية

ــردد  ــن )ال ــة ب ــى علاق ــال المنحن ــن خ ــظ م نلاح
مــن  بــدء  تــزداد  الأنعكاســية  بــأن  الأنعكاســية(  و 
ــل  )0.0152(   عنــد  )0.009( عنــد )0(  الى أن تص
الطاقــة  ) 1.8e V( وتســجيل اعــى قمــة للأنعكاســية 

)0.0208( عنــد الطاقــة  )6.9e V( ثــم تبــدأ بالتناقــص 
ــدأ   ــم يب ــة )12e V( ث ــد الطاق لتصــل الى )0.0088( عن
الأنخفــاض السريــع  في الأنعكاســية عنــد الطاقــات 
)الــرددات(  العاليــة وهــذا يعــزى الى العلاقــة العكســية 
بــن الــردد والطاقــة اي عنــد زيــادة  الطاقــة يقــل الــردد 
وأن الأمتصاصيــة تكــون عنــد الطاقــات المنخفظــة عالية 
وهــذا يعنــي أن صفيحــة أوكســيد الزنــك الســداسي 

ــات. ــباة موص ــلوك أ ش ــلك س ــي تس النق
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)absorption( 3. 1. 2. معامل الأمتصاص
شــدة  أن  نلاحــظ  أدنــاة    )3( الشــكل  ومــن 
ــتعمال  ــة )34504( بأس ــد القم ــة عن ــاص عالي الأمتص
أوكســيد  صفيحــة  أن  ونلاحــظ   )GGA( التقريــب 
الزنــك الســداسي النقــي تكــون شــفافة في المنطقــة المرئيــة 
 e V)), ( 8.36-22. 7(e(5.32-8.2( للمجالــن  طاقــة مــن
ــا  ــاء لكونه ــاغ وط ــم واصب ــتخدم كمره ــذا تس V(( له
ــة مــن  ــة الفــوق بنفســجية في مجــال طاق ممتصــة في منطق
ــرة لـــ  ــاق الكب ــوة النط ــمح فج )e V( 8.36-17.1(( تس
ــاص  ــي فقــط بامتص لأوكســيد الزنــك الســداسي النق
جــزء صغــر مــن ضــوء الشــمس ، أي الضــوء فــوق 
البنفســجي.وجد أن حافــة امتصــاص أوكســيد الزنــك 
النقــي هــي )5.32e V( ، وتقــع في منطقــة الأشــعة فــوق 

البنفســجية.

الشكل )3( منحنى معامل الأمتصاص

)Refractive Index( 3. 1. 3. معامل الأنكسار
معامــل الأنكســار يبــن مــدى تأثــر المــادة بالأمــواج 
الكهرومغناطيســية  وهــو يتكــون مــن جزئيــن حقيقــي 
وخيــالي وهــو قيمــة غــر ثابتــة تتخــر وفــق اتجــاة أنتشــار 
يمثــل  الحقيقــي  الجــزء   . الكهرومغناطيســية  الموجــة 
ــدد  ــل ع ــالي يمث ــزؤه الخي ــادة وج ــوء في الم ــار الض أنكس
مركــب ويعــر عن توهين شــعاع الضــوء]18[ . نلاحظ 
مــن خــال منحنى الأنكســار ووجــود معاملين انكســار 
ــط  ــردد . )يرتب ــع ال ــة م ــان علاق ــي يكون ــي وحقيق تخي
المــادة  داخــل  الكهرومغناطيســية  الموجــات  توهــن 
بالجــزء التخيــي مــن مــؤشر الانكســار(  يعتمــد معامــل 
الأنكســار عــى الطــول الموجــي  والزيــادة في معامــل 
ــي في  ــؤدي الى نقصــان سرعــة الضــوء المرئ الأنكســار ي
الوســط حيــث يعتــر معامــل الأنكســار مهــم في المنطقــة 
تحــت فجــوة الطاقــة اي المنطقــة الممتصــة فقــط. نلاحــظ  
أن  معامــل الأنكســار الحقيقــي لايتغــر في مناطــق عاليــة 
الطاقــة، و نلاحــظ أن معامــل الانكســار الحقيقــي يبلــغ 
)1.2( مقــارب لنتائــج بحــث ســابق ]19[ وهــو اطــول 
مــن معامــل الانكســار التخيــي  الــذي يبــدأ مــن الصفــر 
ــادة  ــار الم ــل انكس ــا وأن معام ــد تدريجي ــا يتزاي ــم بعده ث
مــن  يقــرب    )1.36e V( الــردد  عنــد  هــو )1.26( 

معامــل انكســار الثلــج 1.33. 

الشكل )4( منحنى معامل الأنكسار
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الشكل )2( منحنى  الأنعكاسية
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)Conductivity( 3. 1. 4. الموصلية
منطقــة  في  واقعــة  الحقيقيــة  الموصليــة  نلاحــظ 
ــدى  ــد الم ــة عن ــجل اي توصيلي ــل لاتس ــة التوصي حزم
ــي  ــتوى فيرم ــى مس ــع ع ــي )-e V( 1.2 0(( الواق الطاق
) الصفــري ( كونــة خــالي مــن الألكترونــات وتســجيل 
 6.81e( الطاقــة  عنــد   )0.51( تبلــغ  موصليــة  اعــى 
V( . أمــا الموصليــة  الخياليــة  هــي موصليــة الواقعــة 
 ))e V(  0-2.11  ( تمتــدد  التكافــؤ  حزمــة  نطــاق  في 
ونتيجــة الانتقــالات بــن المســتويات  الأنتقــال مــن 
الزنــك  لنطــاق  التوصيــل  لحزمــة  التكافــوء  حزمــة 
والأوكســجين حيــث  تتعــرض الموصليــة  للتشــتت 
 . )15.2e V( عنــد  الطاقــة  )البــري  تبلــغ )0.325

الشكل )5( منحنى  الموصلية

3. 1. 5. ثابت )دالة( العزل الكهربائي 
) Dielectric Function (

الأســتجابة  تصــف  كميــة  هــي  العازلــة   الدالــة 
الخطيــة لنظــام الأشــعاع الكهرومغناطيــي والتحكم في 
انتشــار الأشــعاع في الوســط ترتبــط بتفاعــل الفوتونــات 

ــات ]20[ . ــع الألكترون م
مــن مجــال  يبــدأ  الحقيقــي  للجــزء  العــزل  ثابــت 
الطاقــة )0( ويقــدر ) 1.48( و ينتــج الجــزء التخيــي من 
الانتقــال بــن حزمــة التوصيــل والتكافــؤ الجــزء التخيــي 

.)0.53e V( ــة ــن الطاق ــدأ م ــزل )0.01( يب ــت الع لثاب

الشكل )6( محنى ثابت العزل

) Loss Function ( 3. 1. 6. دالة الخسارة
ــارة  ــة الخس ــن  دال ــة ب ــى  علاق ــل بمنحن ــي تمث وه
ــة  ــة التوصيلي ــون في منطق ــظ  تك ــث نلاح ــردد  حي وال
  ))e V( خســارة الدالــة ممتــدة  ضمــن نطــاق )0-0.64
ولاتســجل أي قيمــة لكونهــا واقعــة عــى )مســتوى 
ــات  الصفــري( مســتوى فيرمــي  الخــالي مــن الألكترون
ــارة  ــة خس ــى قم ــة )7.38e V( أع ــد الطاق ــجل عن وتس

 .)0.49( الدالــة 

الشكل )7( منحنى  دالة الخسارة
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) Conclusions ( 4 - الأستنتاجات

ــص  ــة الخصائ ــث هودراس ــذا البح ــن ه ــرض م الغ
 h-Zn( النقــي  الســداسي  الزنــك  البصريــة لأوكســيد 
ــه  ــة دال ــى نظري ــاد ع ــة وبالأعت ــكل صفيح ــى ش O( ع
pseu�( (ــة ــتوية طريق ــة المس ــع الموج )DFT( م �ـة    الكثاف
dopotential. لاحظنــا مــن خــال الحســابات أن فجــوة 

الطاقــة لمعامل الأمتصاص يســاوي )1.74e V(  بالنســبة 
لحســابات فجــوة النطــاق ، تقلــل )GGA( مــن فجــوات 
ــن  ــار م ــل الأنكس ــة معام ــرب قيم ــا . تق ــاق قلي النط
)1.3( عنــد الــردد الطاقــي )1.36e V( حيــث يــزداد 
بزيــادة حركــة الألكترونــات،  ويبلــغ الحــد الأعظــم 
 6.9e(عنــد الــردد  الطاقــي )للأنعكاســية )0.0208
V( . وتــم تســجيل أعــى قيمــة لدالــة ثابــت العــزل 
أمــا   .)1.48( حــوالي  تســاوي  والتــي  الكهربائــي 
ــة  ــد الطاق ــغ )0.51( عن ــة فتبل ــة كهربائي ــى موصلي اع
)6.81e V ( حيــث تكــون حركــة انتقــال الألكترونــات  

بــن مســتويات الطاقــة أعــى مايمكــن . نســتنتج أن 
أوكســيد الزنــك الســداسي النقــي شــفاف في المنطقــة 
ــالي  ــجية وبالت ــوق البنفس ــة ف ــص في المنطق ــة و ممت المرئي
يمكــن أســتخدام )h-Zn O( في كثــر مــن التطبيقــات 
ــا في  ــا تطويره ــن أيض ــة ويمك ــة والكهربائي الألكتروني

دراســات مســتقبلية . 
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