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مستخلص:

في دراســتنا الحاليــة ولمعرفــة قابليــة نتريــد البــورون الســداسي النقــي كيفيــة التغــرات الحاصلــة في الخــواص الإلكترونيــة، 
تــم اســتخدام نظريــة داليــة الكثافــة )DFT( بالاعتــاد عــى تقريــب التدريــج المعمــم )GGA( وتقريــب )HSE03( الهجــن، حيــث 
ــل تراكيــب حــزم فجــوة الطاقــة  ــة مث ــة مدروســة للحصــول عــى التراكيــب الالكتروني ــة الأخــرة لــكل حال أجريــت في المرحل
وكثافــة الحــالات، تــم حســاب فجــوة الطاقــة( لنتريــد البــورون الســداسي النقــي باســتخدام تقريــب )GGA( وكانــت تســاوي 
)eV4.670( وهــي تمثــل فجــوة طاقــة مبــاشرة والســبب في ذلــك تقــع عــى نفــس قيــم منطقــة بريليــون، امــا باســتخدام تقريــب 

)HSE03( الهجــن تســاوي )eV5.791( وهــي تمثــل فجــوة طاقــة  غــر مبــاشرة والســبب في ذلــك تقــع عــى قيــم مختلفــة بالنســبة 

لمناطــق بريليــون . واثبتنــا مــن خــال دراســتنا عــى وحــدة الخليــة الكبــرة لنتريــد البــورون النقــي بــان فجــوة الطاقــة غــر مبــاشرة  
.) eV 6اي انــه عــازل ممتــاز يتمتــع بفجــوة طاقــة كبــرة تســاوي تقريبــاً الى(

الكلــات المفتاحيــة : نتريــد البــورون الســداسي  )h-BN(، نظريــة داليــة الكثافــة )DFT(،, تقريــب الهجــن )HSE03(، برنامــج  
Castep,  الخــواص الإلكترونيــة  لنتريــد البــورون الســداسي  .

Comparison of electronic properties of hexagonal boron-nitride 
nanosheets using exchange-correlation functions, 

local approximation and hybrid approximation.
Atheer Ali Mahmoud ,  Issa Zainalabdin Hassan       

                 athyraltkryty191@gmail.com  ,  Issa.assafly@gmail.com   
Department of physics, College of Education for pure Science, University of Kirkuk, Iraq

Abstract:
In our current study, to find out how the pristine hexagonal boron nitride changes 

in the electronic properties, the density functional theory (DFT) was used based on the 
(GGA) approximation and the hybrid (HSE03) approximation. Where it was conducted 
in the last stage for each studied case to obtain the electronic structures such as the 
energy gap bundle bundles (Eg) and the density of states (DOS), the energy gap (Eg) 
for pristine hexagonal boron nitride was calculated using the (GGA) approximation and 
it was equal to (4.670eV) representing a direct energy gap because it is located on the 
same point in the Brillion Zone, but using the hybrid (HSE03) approximation, the en-
ergy gap is equal to (5.791eV) and it represents an indirect energy gap and the reason 
for that They are located at various points in the Brillion Zone. We proved through our 
study on the large unit cell of hexagonal borne nitride (h-BN) that the energy gap is 
indirect, and this means that it is an excellent insulator with a wide energy gap equal to 
approximately 6 electron volts
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Introduction 1. المقدمة

ــا  ــاد )D2( اهتام ــة الأبع ــة ثنائي ــواد النانوي ــدم الم تق
العناويــن  في  الجرافــن  ظهــور  منــذ  واســعاً  بحثيــاً 
ــاد  ــة الأبع ــواد ثنائي ــول ان الم ــم الوص ــية ]1[، ت الرئيس
مثــل )نتريــد البــورون الســداسي( بانــه تمتلــك مجموعــة 
مــن الخصائــص الفريــدة والحصريــة ]2[، اجتذبــت 
الصفائــح النانويــة ثنائيــة الأبعــاد )D2( ذات الســاكة 
الذريــة قــدراً كبــراً مــن الاهتامــات البحثيــة  نظــراً 
لخصائصهــا البصريــة والإلكترونيــة والميكانيكيــة ]3[ 
والطــب  والإلكترونيــات  الاستشــعار  أجهــزة  مثــل 
الحيــوي والتحفيــز وتخزيــن الطاقــة ومــع ذلــك بســبب 
الصعوبــات في إعــداد صفائــح نانويــة ثنائيــة الأبعــاد 
الحاليــة  البحثيــة  الاهتامــات  ركــزت  ذريــاً  ســميكة 
بشــكل رئيــي عــى العينــات ذات الطبقــات المحــدودة 
ــا  ــورون]5[ وهم ــد الب ــكال لنتري ــة اش ]4[. توجد ثاث
ــز  ــة سداســية ويرم ــه بني ــذي ل ــا α-BN  وال الشــكل ألف
β-(6[ أمــا الشــكل الثــاني فهــو الشــكل[)h-BN( لــه
ــا  ــه )c-BN( ام ــز ل ــة ويرم ــة مكعب ــه بني ــذي ل BN( وال

الشــكل الثالــث و النــادر هــو )w-BN( لهــذا الشــكل 
مــن أشــكال الكربــون بنيــة بلوريــة سداســية في الفــراغ 
ــكل  ــن الش ــب م ــون )w-BN( أصل ــاد، يك ــي الأبع ثاث
h-(  2[ . يحتــوي نتريــد البــورون[)c-BN ( المكعــب
BN( الســداسي عــى ذرتــن لــكل خليــة وحــدة  تكــون 

عــى هيئــة خايــا سداســية الشــكل تشــبه خايــا نحــل 
العســل  كــا موضــح الشــكل )a-1(. يمكــن وصــف 
مشــابه  طبقــات  أنهــا  عــى   BN النانويــة  الصفائــح 
مــن الجرافــن ]7[، ترتبــط B و N ببعضهــا البعــض 
ــن  ــة م ــل كل طبق ــة داخ ــاهمية قوي ــط تس ــطة رواب بواس
نتريــد البــورون الســداسي )h-BN(]8[ ، بينــا توجــد 
ــة.  ــات المختلف ــن الطبق ــة ب ــال ضعيف ــر ف ــان دي ــوى ف ق

 )BN( البــورون  لنتريــد  الخارجــي  الغــاف  يحتــوي 
 )B( البــورون  عنــصر  يتميــز  الإلكترونــات،   8 عــى 
ببنيــة إلكترونيــة  ]9[ وهــذا يفــر تكافــؤه 
الثاثــي لوجــود ثاثــة إلكترونــات في المــدار الخارجــي 
كتلتاهمــا  نظريْــن  مــن  مزيجــاً  الطبيعــة  في  ويكــون 
الذريتــان )10(، البــورون عنــصر يفتقــد للإلكترونــات 
حيــث أن لديــه مــدار )p( شــاغر. امــا عنــصر النتروجــن 
)N( يتميــز ببنيــة إلكترونيــة  ]10[ وهــذا 

إلكترونــات  الخــاسي لوجــود خمســة  تكافــؤه  يفــر 
ــاصر  ــن العن ــن م ــر النتروج ــي ويعت ــدار الخارج في الم
ــات  ــري دراس ــة . تج ــدورة الثاني ــع في ال ــة ويق الافلزي
مكثفــة حاليــا لإيجــاد الاختــاف في الحصــول عــى 

الخصــاص الإلكترونيــة )فجــوة الطاقــة( .
كدراســة بهــرام عبيــدي و همايــون جعفــري 2019 
المبــدأ  الدراســة حســابات  اســتخدم في هــذه   ،]11[
والاعتــاد   )First Principle Calculations( الأول 
ــج  ــتخدام برنام ــة )DFT( باس ــة الكثاف ــة دالي ــى نظري ع
تقريــب  واختيــار   )QUANTUM ESPRESSO(

المبــدأ  إلى حســاب  اســتنادا   )GGA( المعمــم  التــدرج 
الاول في إطــار نظريــة داليــة للكثافــة  تــم اســتخدام 
البــورون الســداسي  خليــة كبــرة )1×3×3( لنتريــد 
ــوة  ــة )فج ــص الإلكتروني ــن الخصائ ــاب كل م ــم حس ت
 )GGA( ــب ــة الحــالات( باســتخدام تقري ــة وكثاف الطاق
, اظهــرت النتائــج المحســوبة ان فجــوة الطاقــة المبــاشرة 
تســاوي )4.91eV( تقــع في مركــز مناطــق بريليــون، امــا 
بالنســبة لكثافــة الحــالات الجزئيــة )PDOS( مســاهمة 
مــدار p عــن اســتقرار الإلكترونــات الموجــودة في حــزم 

التوصيــل
 ,  ]12[ 2020 مــاشرة واخــرون  نعمــت  دراســة 
 first( اســتخدم في هــذه الدراســة حســابات المبــدأ الأول
principle Calculations( والاعتــاد عــى نظريــة داليــة 
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QUAN-( التــي تــم تنفيذهــا في برنامــج DFT  ةالكثافــ
الارتبــاط- داليــة  TUM ESPRESSO( وباســتخدام 

الإلكترونيــة  الخصائــص  حســاب  تــم   PBE تبــادل 
ــي لهــا  ــورون الســداسي )h-BN( الت ــد الب لصفيحــة نتري
 )c( وثابــت    2.502Å يســاوي  )a=b( ثابــت شــبيكة 
يســاوي 6.660Å , اســتنادا إلى حســاب المبــدأ الاول في 
إطــار النظريــة الداليــة للكثافــة تــم حســاب الخصائــص 
النتائــج  واظهــرت  الطاقــة(  )فجــوة  الإلكترونيــة 
المحســوبة ان فجــوة الطاقــة تكــون  غــر مباشرة تســاوي 
)eV 4.02( تقــع بــن نقــاط مختلفــة في مناطــق بريليــون
ــك لي 2012  ــي يون ــك وهوانك ــك هوان ــة بن دراس
]13[، اســتخدم في هذه الدراسة حســابات المبدأ الأول 
برنامــج  بواســطة   )First Principle Calculations(

 .)DFT( وبالاعتــاد عــى نظريــة داليــة الكثافــة )VASP(

اســتنادا إلى حســاب المبــادئ الأولى في إطــار نظريــة دالية 
ــن  ــادل )PBE( ضم ــة ارتباط-تب ــتخدم دالي ــة اس الكثاف
 )HSE( وتقريــب   )GGA( المعمــم  التــدرج  تقريــب 
الهجــن. تــم اســتخدام خليــة فائقــة )1×5×5( مــن 
نتريــد البــورون الســداسي، أعطــت حســابات الاختبــار 
الخاصــة عــى الخليــة الفائقــة )1×7×7( نفــس النتائــج 
المحســوبة عــى الخليــة )1×5×5(.  تــم حســاب فجــوة 
 )HSE( وتقريــب )PBE( الطاقــة باســتخدام تقريــب 
وكانــت تســاوي eV(( , 5.56 eV 4.56(( عــى التــوالي. 
مــن المعــروف أن حســابات نــوع GGA العاديــة عــادة ما 
تقلــل مــن فجــوات النطــاق لأشــباه الموصــات وطاقــة 
ليســت   GGA حســاب  مــن  المطلقــة  النطــاق  حافــة 
موثوقــة دائــا لأن الحســابات الوظيفيــة الهجينــة يمكــن 
أن تعطــي نتائــج محســنة لأشــباه الموصــات لذلــك 
يعتمــد عــى تقريــب )HSE( الهجــن  لحســاب الخــواص 
الإلكترونيــة )فجــوة النطــاق وكثافــة الحــالات( لنتريــد 

. h-BN ــي ــداسي النق ــورون الس الب

) The Theoretical Part ( 2. الجزء النظري

Schrodinger equa- شرودنكــر  معادلــة  )تعتــر 
البنيــة الاساســية للفيزيــاء والكيميــاء النظريــة   )tion

التــي تــم كتابتهــا بطريقــة رياضيــة مــن قبــل العــالم اروين 
الموجيــة  للحالــة  وصفــاً  تكــون  والتــي  شروندكــر  

للإلكترونــات كــا موضحــة في المعادلــة ادنــاه 
 

...................... )1(
....... )2(
حيث ان:

 )r(  : هــو جهــد البلــورة الــذى ُيــرى بواســطة 
الإلكــترون

 )r(  : هي دالة الموجة .
E : طاقة الإلكترون 

التــي  للأنظمــة  شرودنكــر  معادلــة  حــل  يمكــن 
ــا  ــي، ام ــا الخارج ــداً في غافه ــترون واح ــوي الإلك تحت
بالنســبة للأنظمــة التــي تحتــوي اكثــر مــن الإلكــترون لا 

ــات]10[. ــدون تقريب ــا  ب ــن حله يمك
DFT  Density Func-( الكثافــة داليــة   نظريــة 
التراكيــب  مــن  للتحقــق  تســتخدم   )tion Theory

الإلكترونيــة )حســاب المســتوى الارضي( لنظــام متعدد 
الجســيات  وفي تفســر حســابات الخصائــص الفيزيائيــة 
للمــواد وكذلــك حســاب بنيــة حــزم الطاقــة. ان دراســة 
ــدد  ــاد ع ــك بازدي ــداً وذل ــزداد تعقي ــات ت ــة الجزيئ أنظم
ــة  ــى دال ــد ع ــوك  تعتم ــري - ف ــة هات ــذرات، فطريق ال
ــة  ــة للأنظم ــة الإلكتروني ــاب البني ــك لحس ــة  وذل الموج
ــة  ــذرات، و نظري ــن ال ــدد  N م ــن ع ــة م ــدة  المكون المعق
الحالــة  خصائــص  تحديــد  في  تســمح  الكثافــة  داليــة 
الارضيــة لنظــام متعــدد الاجســام )x, y, z( والطاقــات 
وآليــات التفاعــل والخصائــص الطيفيــة وتكــون الفكــرة 
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ــة  ــي اســتبدال دال ــة ه ــة الكثاف ــة دالي ــية لنظري الاساس
electron-  𝜌 )𝑟(( الإلكترونيــة بالكثافــة   الموجــة 
معادلــة  في  ادنــاه   بالصــورة  الموضحــة   )ic density

)3و4(. ان هــدف نظريــة داليــة الكثافــة في اعتادهــا 
عــى اســتبدال دالــة الموجــة بالكثافــة الإلكترونيــة وهــي 
تحويــل مســألة الانظمــة المتعــددة الى مســألة الانظمــة 
ــن  ــي يمك ــة الت ــة الإلكتروني ــة بالكثاف ــة  المتمثل الأحادي
ــدد  ــل ع ــك لتقلي ــط  وذل ــرات فق ــة متغ ــابها بثاث حس

المتغــرات في عمليــة الحســابات ]12,11[.
 

                                                          ..................  )3(
........... )4(

حيث ان
)n )r : كثافة الالكترون 

)N( : تمثل عدد الالكترونات

Computational details 3. طريقة الحساب

حســابات  اســتخدمنا  البحــث  لهــذا  دراســتنا  في 
 )First principle calculation(]14[ الأول  المبــدأ 
 ]16[  ]15[ الكثافــة   داليــة  نظريــة  عــى  بالاعتــاد 
)TFD( بواســطة برنامــج ]17[)CASTEP(, تــم اجــراء 

لنتريــد   )3×3×1( الخليــة  وحــدة  عــى  الحســابات 
البــورون الســداسي النقــي ]Pristine h-BN( ]18( تــم 
اســتخدام نظريــة )DFT( لوصــف الحســابات واختيــار 
ــب  ــدرج المعمــم ]GGA-PBE(]19( وتقري ــب الت تقري
الهجــن )HSE03( ]19[، تكــون ثوابــت الشــبيكة هــي 
وقيمتــه )Å 015.2( في   )a=b( بحيــث تكــون   )a,b,c(

المســتوى )X,Y( امــا قيمــة )c(  والتــي تمثــل البعــد بــن 
كل طبقتــن فقــد تــم اختيارهــا )30.000Å( بتجــاه محــور 
)Z( تــم اختيــار هــذه المســافة لأغــراض حســابية لتكــون 

ــد البــورون الســداسي النقــي  الخــواص المحســوبة لنتري

لشريحــة واحــدة  وليــس لعــدة شرائــح  أذ يمكــن اهمــال 
التفاعــل بــن الطبقــات تتبــن طــول الأصرة حســب 
ــة المحســوبة و المســافة الفاصلــة بعــد  القياســات العلمي
اجــراء عمليــة التهيئــة الهندســية تســاوي )Å1.449( كــا 
موضــح الشــكل )b -1( التــي تكــون متطابقــة مــع نتائــج 
بــن  والزوايــا   ]20[)944.1Å( الســابقة  الدراســات 
ثــاث ذرات مرتبطــة مــع بعضهــا )B-N-B( تســاوي 
وبالتــالي   .)1-c( الشــكل  موضــح  كــا   ]21[  º021

لنتريــد  الإلكترونيــة  الحســاب  بنيــة  عــى   ســنتطرق 
البــورون الســداسي والتــي تعطينــا معلومــات حــول 
خصائصهــا الإلكترونيــة مثــل حســابات كل مــن كثافــة 
الحــالات )DOS(, وفجــوة النطــاق الإلكترونيــة وذلــك 
باســتخدام تقريبــان مختلفــان للحصــول عــى نتائــج 
ــة )(  ــة فجــوة النطــاق الإلكتروني دقيقــة وناجحــة لمعرف
 )direct(  ــاشرة ــه مب ــى ان ــداسي ع ــورون الس ــد الب لنتري

.)in -direct ( او غــر مبــاشرة
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4.النتائج والمناقشة 

) Results and discussion (

)Band gap( 4. 1. فجوة الطاقة
يبــن الشــكل )a-2( تراكيــب الحــزم ومــن خالــه تم 
 )1x3x3( حســاب فجــوة الطاقــة لوحــدة الخليــة الكبــرة
والتــي تســاوي )eV 4.670( عنــد النقطة )K( باســتخدام 
تقريــب التــدرج المعمــم )GGA-PBE(  يتــم حســاب 
قيمــة فجــوة الطاقــة مــن خــال قيــم الفــرق بــن أقــرب 
نقطتــن في حزمــة التوصيــل  وحزمــة التكافــؤ ، يتبــن ان 
قيــم الطاقــة تقــع عــى نفــس قيــم )K( اي تكــون حــزم 

ــذا  ــل ه ــاشرة  )Direct band gap(]22[ .تعم ــة مب طاق
ــات بســبب عــدم  ــة ســر الإلكترون الفجــوة عــى عرقل
ــات حــرة عــى ســطحها, وهــذه  احتوائهــا عــى إلكترون
النتائــج العمليــة تتوافــق )تتطابــق(  تقريبــاً مــع النتائــج 
النظريــة التجريبيــة كــا موضــح في الجــدول )1( ادنــاه . 
مــن الشــكل )b-2( تــم حســاب  تراكيــب الحــزم )فجــوة 
  G 197.5 ( عنــد النقــط Ve( والتــي تســاوي )الطاقــة 
و K باســتخدام تقريــب )HSE03( الهجــن تبــن ان قيــم 
ــد النقــط  G و K, اي  ــم مختلفــة عن ــة تقــع عــى قي الطاق
 .)in-direct(]23[  تكــون حــزم طاقــة غــر مبــاشرة

الشكل )a( -)1( شكل نتريد البورون السداسي النقي ذات الخلية الكبيرة )b( .)3x3x1( طول الاصرة بين   
B-N-B قيمة الزاوية بين )c(. )B-N(

) a ( ) b (

) c (
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اســتخدام تقريــب )HSE03( الهجــن يعطينــا قيــم دقيقــة 
وواضحــة لكــن بتكاليــف عاليــة )زمنيــاً ، وحاســوبياً(. 
ــا مــن خــال اســتخدام التقريــب الهجــن  وبالتــالي اثبتن
)HSE03( ان h-BN هــو )in-direct( عــازل ممتــاز يتمتــع 

بفجــوة طاقــة كبــرة تســاوي )Ve 197.5 ( وتكون  طبقة 
واقيــة عازلــة مثاليــة لمنــع التــرب الكهربائــي للأجهــزة 

الكهربائيــة الحساســة دون التأثــر بخصائصهــا. وهــذه 
بشــكل  تقريبــاً  )تتطابــق(  تتوافــق  العمليــة  النتائــج 
ــابقة (  ــات الس ــة ) الدراس ــج النظري ــع النتائ ــح م صحي
عندمــا  فجــوة الطاقــة تســاوي  )Ve 65 .5( ]13[ و )5. 

.]5[)Ve 59

) a (

) b (
 الشكل )2( التراكيب الإلكترونية )فجوة الطاقة(]24[ 

HSE03 تقريب )PBE. b( تقريب )a( لصفيحة نتريد البورون السداسي  باستخدام
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) DOS ( 2.4. كثافة الحالات
) GGA-PBE ( 2.4. 1 . باستخدام تقريب

 )SODT( الكليــة  الحــالات  كثافــة  حســاب  تــم 
ــا  ــن لن ــداسي )NB-h( وتب ــورون الس ــد الب ]26[، لنتري
اعــى قمــم لكثافــة الحــالات وذلــك في مجــال )4.35 الى 
 )Ve/etast5.4( في منطقــة التوصيــل والتي تقــدر )18.2
ــد  ــة بتواج ــون غني ــة تك ــذا المنطق ــان ه ــق ب ــذا يتواف وه
الالكترونــات كــا في الشــكل )a-3(. بعــد ذلــك تــم 
حســاب كثافــة الحــالات الجزئيــة )SODP( لــكل عنــصر 
مــن نتريــد البــورون ، مــن خــال التوزيــع الالكــتروني 
  ،]27[)B( البــورون  لعنــصر 
الــذي يســاويناحظ تواجــد قمــم لكثافــة الحــالات 
ــدار  ــاس إلى الم ــع الأس ــل يرج ــزم التوصي ــة ح في منطق
التكافــؤ  حــزم  في  المتواجــدة  الصغــرة  والقمــم   )p(

ــول  ــتطيع الق ــه نس ــدار )s(. وعلي ــل الى الم ــع الاص يرج
ــان المســؤول عــن كثافــة الحــالات المتواجــدة في حــزم  ب
التوصيــل المــدار )p( وهــذا يعنــي بــان هــذه المنطقــة 

تكــون غنيــة بالإلكترونــات وتكــون احتاليــة انتقــال 
الالكترونــات مــن حزمــة التوصيــل الى منطقــة التكافــؤ 
كبــرة جــداً كــا موضــح في الشــكل )b-3(. امــا مــن 
)N( خــال التوزيــع الالكــتروني لعنــصر النتروجــن
]28[، الــذي يســاوي ناحــظ تواجــد قمــم لكثافــة 
الحــالات في منطقــة حــزم التكافــؤ يرجــع الأســاس إلى 
المــداران )p,s(, والقمــم الصغــرة المتواجــدة في حــزم 
ــح  ــا موض ــدار )s(, ك ــل الى الم ــع الاص ــل يرج التوصي
البــورون  لــذرة  بالنســبة  وبالتــالي   .)3-c( الشــكل  في 
تكــون كثافــة الحــالات عاليــة في مــدار )p( اكثــر مــن 
ــدل عــى ان المــدار )p( هــو المســؤول  مــدار )s( وهــذا ي
عــن اســتقرار ذرة البــورون )B(, وهــذا النتائــج تتوافــق 
ــا  ــح ]20، 29[. ام ــكل صحي ــة بش ــج النظري ــع النتائ م
في ذرة النتروجــن )N( تكــون كثافــة الحــالات عاليــة في 
ــن  ــؤول ع ــو المس ــى ان ه ــدل ع ــذا ي ــداران )p,s( وه الم

.)p,s( اســتقرار ذرة الهيدروجــن المــداران

جدول )1( حساب فجوة الطاقة لنتريد البورون السداسي  باستخدام برامج وتقاريب مختلفة ]25[

) eV(التقريب المستخدمالبرنامج المستخدم فجوة الطاقة 

Linear Combination of Pseudoatomic Orbitals )LCPAO(LDA3.7

FP-LAPWLDA3.9

Ab-initio PseudopotentialLDA4.3

OLCAOLDA4.07

FP-LAPWGGA- PBE4.54

Projected-Augmented-Wave )PAW(LDA.024

FP-LAPWLDA4.58

PAW )VASP(GGA4.21

Ultra soft PseudopotentialLDA4.5

GWLDA5.95
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الشكل )3( التراكيب الإلكترونية )كثافة الحالات الكلية و الجزئية( لصفيحة نتريد البارون السداسي  باستخدام تقريب  
N لذرة  PDOS الكثافة الجزئية )c( . B لذرة PDOS الكثافة الجزئية )b( . TDOS الكثافة الكلية )a(  حيث .   PBE

) a (

) b (

) c (
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2.4. 2. باستخدام تقريب )30ESH( الدقيق
تعتمــد كثافــة الحــالات الكليــة )SODT(  والجزئيــة 
عــى  الســداسي  البــورون  نتريــد  لصفيحــة   )SODP(

الكيميائيــة  وتراكيبهــا  الصفيحــة  في  الــذرات  عــدد 
ــن  ــة ع ــة الكلي ــى الكثاف ــول ع ــم الحص ــة. يت والفيزيائي
 -a( ــكل ــل الش ــات، يمث ــع النطاق ــم جمي ــع قي ــق جم طري
ــة  ــة  )SODT( بدلال ــالات الكلي ــة الح ــرات كثاف 4( تغ
الطاقــة حيــث ناحــظ  في المجــال الممتــد مــن )0 الى 
20(  والتــي تمثــل منطقــة حــزم التوصيــل وجــود أعــى 
ــد  ــه تغــر محســوس في المجــال الممت ــي يظهــر في قمــة الت
 Ve/  etast( تســاوي  والتــي   )19.2 الى   5.5( مــن 
ــال  ــالات في المج ــة الح ــم كثاف ــجيل قم ــم تس ــا ت 4(. ك

الممتــد مــن )0 الى 20-( والتــي تمثــل منطقــة حــزم 
التكافــؤ وجــود القمــة  الاولى في المجــال الممتــد مــن 
/Ve( والقمــة   etast1.1( التــي تســاوي   )-10 الى   0(
 )-19.5 الى   -15( مــن  الممتــد  المجــال  في  الثانيــة  
والتــي تقــدر )Ve/ etast88.0( تكــون في هــذا القمــم 
احتاليــة انتقــال الإلكترونــات قليلــة نوعــا مــا تمثــل 
هــذا القمــم المتواجــدة في هــذا الحــزم والقريبــة مــن 
طاقــة فرمــي )Ef( ]30[ تكــون لهــا نفــس القيــم تقريبــا 
ــة  ــة بالحال ــالات مقارن ــة الح ــا كثاف ــد فيه ــا يتواج اي انه
التــي تكــون فيهــا كثافــة الحــالات منعدمــة. وبالتــي 
ــة الحــالات وذلــك في مجــال  ــا اعــى قمــم لكثاف ــن لن تب
تقــدر   والتــي  التوصيــل  منطقــة  في  الى 19.2(   5.5(
)Ve/etast4( وهــذا يتوافــق بــان هــذا المنطقــة تكــون 

الحــالات  كثافــة  امــا  الالكترونــات.  بتواجــد  غنيــة 
ــد  ــظ تواج ــارون )B( ناح ــذرة الب ــة ))SODP  ل الجزئي
قمــم لكثافــة الحــالات في منطقــة حــزم التوصيــل يرجــع 
ــدة  ــرة المتواج ــم الصغ ــدار )p(, والقم ــاس إلى الم الأس
في حــزم التكافــؤ يرجــع الاصــل الى المــدار )s(. وعليــه 
نســتطيع القــول بــان المســؤول عــن كثافــة الحــالات 

المتواجــدة في حــزم التوصيــل المــدار )p( وهــذا يعنــي 
ــة بالإلكترونــات وتكــون  ــان هــذه المنطقــة تكــون غني ب
احتاليــة انتقــال الالكترونــات مــن حزمــة التوصيــل الى 
منطقــة التكافــؤ كبــرة جــداً في الشــكل )b- 4( , بالنســبة  
ــالات في  ــة الح ــم لكثاف ــد قم ــن تواج ــصر النتروج لعن
منطقــة حــزم التكافــؤ يرجــع الأســاس إلى المــداران  
ــل  )p,s(, والقمــم الصغــرة المتواجــدة في حــزم التوصي

يرجــع الاصــل الى المــدار )s( وعليــه نســتطيع القــول 
ــان المســؤول عــن كثافــة الحــالات المتواجــدة في حــزم  ب
ــة  ــذه المنطق ــان ه ــي ب ــذا يعن ــداران )p,s( وه ــؤ الم التكاف
تكــون غنيــة بالإلكترونــات وتكــون احتاليــة انتقــال 
الالكترونــات مــن حزمــة التوصيــل الى منطقــة التكافــؤ 
ــذرة  ــبة ل ــالي بالنس ــكل )c - 4(. وبالت ــا في  الش ــرة ك كب
 )p( البــورون تكــون كثافــة الحــالات عاليــة في مــدار
اكثــر مــن مــدار )s( وهــذا يــدل عــى ان المــدار )p( هــو 
المســؤول عــن اســتقرار ذرة البــورون )B(]20[، امــا في 
ذرة النتروجــن )N( تكــون كثافــة الحــالات عاليــة في  
ــن  ــؤول ع ــو المس ــى ان ه ــدل ع ــذا ي ــداران )p,s( وه الم

. ) p,s( اســتقرار ذرة الهيدروجــن المــداران
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 .30ESH الشكل )4( التراكيب الإلكترونية )كثافة الحالات الكلية و الجزئية( لصفيحة نتريد البورون السداسي باستخدام تقريب
N لذرة SODP الكثافة الجزئية )c( .B لذرة SODP الكثافة الجزئية )b( .SODT الكثافة الكلية )a(  حيث

) a (

) b (

) c (
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الاستنتاجات :

الخطيــة  الإلكترونـــية  الخصائــص  دراســة  تمــت 
البــورون  لنتريــد  السداســية  النانويــة  للصفائــح 
-lac elpicnirp striF(  باســتخدام حســاب المبــدأ الاول
ــاد  ــج )PETSAC( وبالاعت ــة في برنام noitaluc( المطبق

عــى نظريــة داليــة الكثافــة )TFD( واختيــار تقريــب 
الوظائــف  لاستكشــاف   ,)AGG( المعمــم  التــدرج 
الإلكترونـــية لهــذا الصفيحــة النانويــة ، وجدنــا بــان 
لنتريــد   )  pag  dnaB( الالكــتروني  النطــاق  هيــكل 
البــورون الســداسي عــازل ممتــاز للكهربائيــة ذات فجــوة 
ــر  ــت ، تظه ــترون فول ــغ 5.791 الك ــعة تبل ــة واس طاق
الكثافــة الجزئيــة للحــالات مســاهمة المــدار p2  لــذرة 
البــورون في حزمــة التوصيــل ، وبالتــالي تــم الاســتنتاج 
بــان هــذه الحســابات تؤكــد أن الصفيحــة النانويــة لنتريد 
البــورون الســداسي  لهــا خصائــص عازلــة جيــدة و تتفق 
النتائــج المحســوبة بشــكل جيــد مــع البيانــات التجريبيــة      
ــج  ) الدراســات الســابقة ( المتاحــة ، تقــترح هــذه النتائ
تطبيقــات محتملــة للهيــاكل النانويــة لنتريــد البــورون 
ــة  ــة والإلكتروضوئي ــزة الإلكتروني ــداسي في الأجه الس

ويمكــن تطويرهــا في الدراســات المســتقبلية .
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