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   Tight-Binding Modelنموذج الارت�ا� الشدید 5-6

فیهـا مسـتو�ات الطاقـة الذر�ــة تتجمّـع صـل�ة لبن�ـة الإلكترون�ـة لأجسـام ل وصـفي لقـد بـدأنا هـذا الفصـل �مناقشـة نمـوذج

نت هذه الأجسام ل عـن هـذا نـا إلاَّ أننـا تخلیِّ  ؛عصا�ة مستمرة مـن الحـالاتلتش�یل عدد �بیر جداً من الذرات التي �وَّ

 Nearly Free حـرةٍ  -شـ�هأولاً ثـمَّ  Free Electrons تمامـاً  -حـرةوتعاملنـا مـع الإلكترونـات علـى أنهـا التوصیف 

Electrons  ًشـ�ه مسـتمرٍ  توزعٍ فعل�اً، أد� ذلك إلى . ثان�ا Quasi-continuous  طاق�ـة لمسـتو�ات الطاقـة �فجـوات

مؤلـفٍ  تـا�ع موجـة بلـوخنعود الآن إلى التوصیف الـذ� یبـدأ �الحـالات الذر�ـة مـن خـلال تصـم�م . تفصل ف�ما بینها

؛ تُعـرف هـذه الطر�قـة Linear Combination of Atomic Orbitals (LCAO) ر�یـبٍ خطّـيٍّ لمـدارات ذر�ـةت مـن

  . Tight-Binding بتقر�ب الرا�طة الشدیدة

 الحــر الــذ� قمنــا بدراســته فــي الفقــرة الأخیــرة أكثــر مــن نقطــة انطــلاق طب�ع�ــة  -ُ�عــدُّ تقر�ــب الإلكتــرون شــ�ه

 لوصف المعادن، 

  في حین ُ�عدُّ تقر�ب الرا�طة الشدیدة نقطة الانطلاق الأساس�ة من أجل البلّـورات المترا�طـة تسـاهم�اً أو مـن

 . في المعادن الانتقال�ة dلإلكترونات الأكثر تموضعاً في المعادن، �الإلكترونات أجل ا

 إلاَّ أن دراسـة . ن جیدان وصقلهما یـؤد� إلـى نتـائج مُرضـ�ة �عـض الشـيءیوفي نها�ة المطاف، �لا التقر�ب

ــاً لمعنــى بن�ـــة العصــا�اتمح لنــا �الحصــول علـــى نظــرةٍ أكثـــر عتقر�ــب الرا�طــة الشـــدیدة هنــا تســـ الطاق�ـــة  مقَّ

  . للأجسام الصل�ة

بدراسـة نــوع (مـن هــاملتون الـذرات التـي تؤلِّــف الجسـم الصــلب  نبــدأنـدرس تقر�ـب الرا�طــة الشـدیدة �أ�ســ� أشـ�اله، إذْ 

  :الش�ل الآتي�، والذ� ُ�عطى )واحد فق� من الذرات �غرض الت�س��
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  . أحاد� الإلكترون  -الكمون الذر�  atVحیث

عنـدما نجمـع الـذرات مـع �عضـها �عضـاً ��ـل، . لهـا ، وتوا�ع موج�ة موافقـةnEتمتلك الذرات سو�ات طاقة مختلفة،

ل �ــل سـو�ة طاق�ــة إلــى عصــا�ة طاق�ـة فــي الجســم الصـلب �م�ننــا علــى ســبیل . لتشـ�ِّل جســماً صــل�اً، نتوقـع أن تتحــوَّ

ــ ذرات إلــى  العــودة المثــال الحاصــلة مــن الطاق�ــة دراســة العصــا�ة و فنــا علیهــا فــي بدا�ــة هــذا الفصــل التــي تعرَّ  Naالـ

والتا�ع الموجي s3Eذات الطاقة 3sالحالة  r


s3 .  

Rذرة في �ل نقطة من النقا��ان لدینا إذا 


، ف�م�ننـا �تا�ـة الهـاملتون مـن �ـهڤشـ��ة بـراعلى طـول الواقعة  

  :أجل الجسم الصلب �الش�ل الآتي
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  ندرسه؛  الذ� المفردالحد الأول هو الطاقة الحر��ة للإلكترون  

 وللكمــون فــي هــذا الهــاملتون . الحــد الثــاني هــو مجمــوع الكمونــات الذر�ــة لجم�ــع الــذرات فــي الجســم الصــلب

 . البلّور�ة، �ما یجب الشب��ةدورّ�ة 
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 ُ�ظهر الطرف الأ�من من المعادلة أنه �م�ننا تقسـ�م هـذه الكمـون، �ـأ� طر�قـة نر�ـدها، فعلـى سـبیل المثـال :

�مون الذرة الواقعة في المبدأ،إلى  rV


atو�مون �اقي الجسم الصلب ، . 

 م�ن التعبیر عن ذلك أ�ضاً �الكتا�ة الآت�ة�:  
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  حیث
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�مثا�ة هـاملتون مـن أجـل ذرة تقـع فـي المبـدأ مضـاف إل�ـه �مـون تصـح�ح مـا نـاتج  (6-50)�م�ن أن تظهر المعادلة 

  . من �ل الذرات الأخر� 

 خدامولـة اسـتا�م�ننـا محفـي هـذه الحالـة، . الـذرات �عیـدة جـداً عـن �عضـها الـ�عض لندرس الحالة التي تكـون فیهـا

التوا�ــع الموج�ــة، rn


،العائــدة لســو�ات الطاقــة الذر�ــة ،nE الطاق�ــة للجســم الصــلب القــ�م الخاصــة، لحســاب .

  :نحصل عندها على المعادلة الآت�ة
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  . ن وجود �مونات الذرات الأخر� م ینتجصغیر للسو�ة الطاق�ة الذر�ة  انز�احمقدار  حیث

o 0إذا �انـــت الـــذرات �عیـــدة عـــن �عضـــها الـــ�عض �فا�ـــةً، فـــإنلأن التـــا�ع المـــوجي ، rn


 یتناقص ســـ

0Rحتــى الصـــفر قبـــل أن ُ�صـــ�ح الكمـــون النـــاتج عـــن الـــذرات المجـــاورة عنـــد الموقـــع


أكبـــر مـــن الصـــفر  

 .�ش�لٍ ملحو�ٍ 

o  ــز فــي أ� موقــع آخــر،نــر� �ســهولة أن Rالتــا�ع المــوجي الــذر� المتمر�ِّ


شــرودنغر  ، ســ��ون حــلاً لمعادلــة

  : (6-49)من أجل الهاملتون أ�ضاً 

Rعلى الذرة في الموقعهاملتون �حیث ��ون متمر�ِّزاً عل ذلك، علینا فق� إعادة �تا�ة لف


مُضافاً إل�ه الكمون النـاتج  

   :وه�ذا نجد أن نتیجة هذه المعالجة تكمن في الآتي. من �ل الذرات الأخر� 

�ـل ق�مـة مـن أجـل  Degenerate Solution حلاً منط�قـاً  Nذرة، نحصل على  Nمن أجل جسم صلب مؤلف من 

ــة خاصــة للهــاملتون الــذّر�  �ــالط�ع، هــذا مــا �ــان متوقعــاً، طالمــا أن الــذرات تكــون �عیــدة جــداً عــن �عضــها . طاق�

 nEعنـد الطاقـة )"صا�اتعُ "(رزم الناتجة ستتألف من  "صا�ات الطاقةبن�ة عُ "و. ال�عض �حیث لا تتآثر ف�ما بینها

 .من دون أ� تبدد

ومــن أجـل ذلــك، ن�تـب التــا�ع . التــآثر بــین الـذرات المتجــاورةةً، تمتـاز بوجــود �عــض أهم�ــنـدرس الآن حالــةً أكثــر 

 للتوا�ع الموج�ة الذّر�ةالموجي للجسم الصلب؛ 
ّ
Rفي �ل موقع، �تر�یب خطّي


   :البلّور�ة الشب��ة، من مواقع 
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     حیثN/1 عامل التنظ�م  



 حسن عبد الكر�م سل�مان. د. أ           2025/2024للعام الدراسي  (2)مقرر فیز�اء الحالة الصل�ة  محاضرات 

3 
 

 ستتضح فائدة عامل التنظ�م لاحقاً ثمَّ أن المعاملات
Rk

c 
,

kلم تُعیَّن �عد؛ فهي ستتعل� �المتجه الموجي، 


 . 

 ،واســتخدام التوا�ــع الموج�ــة الذّر�ــة Rrn


 هنــا قــد لا ��ــون صــح�حاً تمامــاً، لأن وجــود ذرات أخــر� �م�نــه ،

ل هذه التوا�ع الموج�ة قل�لاً    . أن ُ�عدِّ

ل صرف النظر عن ذلك �غرض الت�س��لكن و    .في الحالة الراهنة نُفضِّ

تُعــیَّن المعــاملاتوعل�ــه، 
Rk

c 
,

،المــوجي للجســم الصــلبالــذ� �شــتر� أن �ســلك التــا�ع  (6-53)الآن مــن الشــر�  

 r
k


 ،ــوخ ــة، ســلوك موجــة بل �م�ــن الحصــول علــى ذلــك �اخت�ــار المعــاملات . (6-49) إذا �انــت حــلاً للمعادل

ل المعادلة    :إلى الش�ل الآتي (6-53)�حیث تتحوَّ
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kحیث �أخذ
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  .(6-5)الق�م التي تسمح بها الشرو� الحدّ�َّة الدورّ�ة  

  :، لأن(6-28)شرو� بلوخ �الش�ل المنصوص عل�ه في المعادلة  (6-54)ُ�حق� التا�ع الموجي 
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.  

المطلو�ــة، لحســاب بن�ــة عصــا�ة الطاقــة (6-55)نســتخدم الآن التــا�ع المــوجي  kE


التــي ذاتهــا ، �اســتخدام الطر�قــة 

  . جز�ء الهیدروجینستخدم من أجل تُ 

  :�حیث أن مستنظمةنفرض في الوقت الراهن، أن التوا�ع الموج�ة 
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o  البلّور�ة، ) العُقَد(حیث یجر� �لا المجموعین على �ل المواقع 

o  وعلى الرغم من أن الجسم الصلب الذ� نقصـده هـو جسـم محـدود، فیجـب أن ی�قـى جسـماً صـل�اً فـي سـ�اق

ـــة؛ �معنـــى، حتـــى وإن اقتر�نـــا مـــن  ــة الدورّ� مـــن ســـطوحه، یجـــب أن �ســـتمر الجســـم " ســـطح"الشـــرو� الحدّ�َّـ

 . لهذا السطح المقابلةالصلب دور�اً من الجهة 

o ــار معــــیّن ــن أجــــل اخت�ـ ــذلك �ــــل المجـــام�ع مــ ــ ولـ Rلــ


ــع   ت�قــــى نفســــها و�م�ننـــا الــــتخلص مـــن عمل�ــــة الجمــ

  .جمعاً من هذه المجام�ع Nالمضاعف �الإقرار �أنه لدینا 

0Rإذا وضعنا اخت�ار�اً ف


  :، نحصل على المعادلة الآت�ة
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  :نستط�ع �تا�ة العلاقة الأخیرة �الش�ل الآتي (6-52)و�استخدام المعادلة 
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  :إلى الش�ل الآتي (6-50)مع الأخذ �الحس�ان المعادلة  (6-58)�م�ن الآن تجزئة التكامل في المعادلة 
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






  

  مــن المعادلــة الأخیــرة، لأنــه �حــو� تــا�عین مــوجیین فــي هنــا التكامــل الأول فــي الطــرف الأ�مــن عــادةً یُهمــل و

  ؛عقدتین بلور�تین مختلفتین وهما یتراك�ان �ش�لٍ ضعیفٍ 

  ًلأن لـــ�س صـــغیراً جـــداً لـــنفس الســـبب، ولكنـــه عـــادةً و والتكامـــل الثـــاني فـــي الطـــرف الأ�مـــن صـــغیر أ�ضـــا ،

ــون  الكمــــ rv


ــــن  ــــد عــ ــدما یبتعــ ــ ـــل عنــ ــ ـــرعة أقـ ــ ــى الصــــــفر �سـ ــ ـــاقص إلــ ــ Rیتنـ


ــــــد، ولهــــــذا الســــــبب،  یتزای

   Rrrv n


 في منطقة تراك�ه مع rn

* .  

  :(6-59)الآتي إلى المعادلة  نُدخل الآن الرمز

(60-6)                 ,* rdRrrvrR nn
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  :(6-58)أجل بن�ة عصا�ة الطاقة استناداً إلى المعادلة  منفنحصل على العلاقة النهائ�ة الآت�ة 

(61-6)                .e
0


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صــا�ة طاق�ــة عنــد انتظــام الــذرات فــي شــ��ة ، إلــى عُ nE،ذه المعادلــة ��ف�ــة تحــوّل الســو�ات الذّرّ�ــةتصــف هــ

  .بلورّ�ة

ــة نُعــیِّن الآن  ــة هــذه لبن� ــة أحاد�ــةعصــا�ات الطاق ــى فــرض أن ، a ال�عــد، بثابــت شــ��ة -سلســلة ذر� عل

  :sEذات الطاقة -sالعصا�ة الطاق�ة تنتج من المدارات الذّرّ�ة

o  البلّور�ــة، ولكــن طالمــا أن التوا�ــع ) العقــد(المواقــع إجــراء الجمــع علــى �ــل  (6-61)عمل�ــاً، تتطلــب المعادلــة

Rعن موقع، تتناقص �سرعة �بیرة جداً �عیداً الموج�ة 


إهمال �ل المسـاهمات فـي  ��ون �اف�اً ، ، تمر�زها

�عیـداً  أكبـر مـن وحـدة خل�ـة واحـدةبلّور�ـة تتضـمن متجهـات شـ��ة هذه المساهمات التـي  -عمل�ة الجمع

 . مبدأال عن

o  عنــدتقتصــر فقــ� علــى أقــرب المجــاورات لــذرةٍ  (61-6)بهــذا الشــ�ل، نجــد أن عمل�ــة الجمــع فــي المعادلــة ،

a وa.  

o  التوا�ـع الموج�ــة الذّرّ�ــةأضـف إلــى ذلـك، �مــا أنs-  ًفـإنمتنــاظرة �رو�ــا ،   aas   ، َّومــن ثــم

  :المعادلة الآت�ة�تا�ة  نستط�ع

 (62-6)       ,cos2ee kaEEkE sss
ikaika

ssss   


  

  . -sالمحسو�ة من أجل هذه العصا�ة هي ق�مة sحیث

   :(6-11)الأدنى المرسومة في الش�ل  الطاق�ةهي العصا�ة  (6-62)هذه النتیجة الممثلة �المعادلة 

 فالعصا�ةs- 0النقطـة تملك أدنى طاقة عنـدk وأقصـى طاقـة عنـد النقطـةak / أ� أنهـا تقـع فـي ،

 . حدود منطقة بر�لوان الأولى
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  مشــا�هٌ (6-62)، و�طب�عــة الحــال فــي المعادلــة (6-11)الــذ� �ظهــر فــي الشــ�ل  الطــاقيالتبــدد نلاحــ� أن ، 

، �صــرف (9d-6)الحــر، فــي الشــ�ل  -جــداً للعصــا�ة الطاق�ــة الأدنــى المحســو�ة فــي تقر�ــب الإلكتــرون شــ�ه

 . النظر عن طر�قة حسابها المختلفة �ل�اً 

 مر�ز العصا�ةs-  منزاح عن الطاقة الذّرّ�ةهناsE مقدار�s ًجداً  ، وعادةً ��ون هذا الانز�اح صغیرا.  

نتیجة الحسـاب یوضح أ�ضاً  (6-11)هذه النتجة لتشمل سو�ات طاقة ذرّ�ة أخر� �س�طاً، والش�ل  م�متعُ�عدُّ 

ونـر� مـرةً أخـر�، أن هـذه العصـا�ة مشـابهة جـداً . -pالسـو�ة الذّرّ�ـةمن أجـل العصـا�ة الطاق�ـة التال�ـة، الناتجـة مـن 

  . (9d-6)الحر، التي یوضحها الش�ل  -لنتیجة تقر�ب الإلكترون ش�ه

akفجوة عصا�ة طاق�ة عند النقطة أ�ضاً هنا  وجدنا / :هذه الفجوة أ�عاد تُحدد:   

 الفاصل الطاقي بین السو�ات�s- والسو�اتp- ،  

  الانز�احینوالفارق بینs وpوعرض العصابتین الطاقیتین ،.  

ُ�عطــى هــذا . صــا�ات الطاق�ــةمــن العُ  صــا�ةٍ لعُ  دراســة العوامــل التــي تــؤثر فــي العــرض الطــاقي المطلــ� هــممــن الم

  ، حیث s2العرض في نموذج ال�عد الواحد، الذ� ندرسه في هذه الفقرة، �الكم�ة

  و�نشــأ الحــدّ  ؛مــن عــدد المجــاورات الأقــرب للــذرة المعطــاة 2العامــل ینشــأs  مــن تراكــب التوا�ــع الموج�ــة

 . والكمون 

  فالعـدد التسـاند�Coordination Number المتراصـة  ىالعـالي للـذرات، الـذ� ��ـون متـوافراً عـادةً فـي البنـ

 . للمعادن، یُنتج عرض عصا�ة طاقة �بیراً 

 لق�مـــةs  للتوا�ـــع  �ســـبب التنـــاقص الشـــدید جـــداً العصـــا�ة الطاق�ـــة عـــرض فـــي تحدیـــد أكبـــر عـــادةً أهم�ـــة

 . الموج�ة عند ابتعادها عن النواة

  ،صــا�ة طاقــة إلــى عُ  النــواةمتوضّــع �شــدة بجــوار رّ� مــا تــا�ع مــوجي ذّ  یؤد�ســفمــن أجــل بن�ــة مــا معطــاة

 . توضّعاً  صا�ة الطاقة التي یؤد� إلیها تا�ع موجي أقلأضی� �ش�ل ملحو� من عُ 

 3سـو�ة ذر�ـةتؤد� : فعلى سبیل المثالd-  ُصـا�ة التـي تـؤد� صـا�ة طاقـة أضـی� ��ثیـر مـن تلـك العُ إلـى ع

 . ، على الرغم من أن السو�ات الذّرّ�ة متشابهة جداً �الطاقة-4sالسو�ةإلیها 

  ــةثمــة حالــة ــةتوضّــع، تتمثــل فــي لتــا�ع مــوجي م) حرجــة( حدّ� ــة (1s) الســو�ة الداخل� ــذرة ثقیل فــالتوا�ع : ل

، تمتلــك الناتجــة -1sوالعصــا�ةللــذرات المتجــاورة لا تتراكــب علــى الإطــلاق فــي الجســم الصــلب  1sالموج�ـة 

  .من الصفر، أ� أنها مستو�ة �الكامل؛ إذْ تحتف� �سلو�ها الذّرّ� المتوضّععرضاً قر��اً 

 (6-11)ُ�ظهر الشـ�ل . في نموذج الترا�� الشدید (6-54)وأخیراً، من المهم �م�ان تمثیل توا�ع بلوخ الموج�ة 

akلوان،وحدّ منطقة بر� 0kعند النقطة -pو  -sموجات بلوخ هذه من أجل العصابتبن / :  

 0فمــن أجــلk ــل التــا�ع  �ســاو� للواحــد (6-54)، �ــل تــا�ع مــن التوا�ــع الأُســّ�ة فــي المعادلــة وعنــدها ُ�مثِّ

الموجي r
k


  وهـذا یـؤد�، مـن . البلّور�ـة الشـب��ةب�ساطة مجموعاً، یجر� على المدارات في جم�ع عقـد

 ". الرا�� المدار الجز�ئي"إلى ازد�اد الكثافة الاحتمال�ة بین الذرات، أ� إلى نوع من  -sأجل المدرارات

 ــا مــن أجــل akأمَّ / ــر الإشــارة (6-54)، فتــؤد� التوا�ــع الأُســّ�ة فــي المعادلــة ، عنــد الانتقــال إلــى تغیّ

 (6-11)وهـــذا مـــا تـــمّ الإشـــارة إل�ـــه فـــي الشـــ�ل . ، علـــى طـــول السلســـلة الذّرّ�ـــةa �مقـــدار ثابـــت شـــ��ة واحـــد،
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ــعة یــؤد� وهــذا بــدوره، . غــام�بلــون رمــاد� ) ســال�ة(بلــون رمــاد� فــاتح و) موج�ــة( بتوا�ــع موج�ــة متوضِّ

  ". Anti-bonding الترا�� ضعیفمدار جز�ئي "، أ� إلى ستنفاد الكثافة الاحتمال�ة بین الذراتلا

  : -sوهذا ما یتف� مع الطاقات في العصا�ة

 0فالطاقة من أجل الحالة الرا�طة عندk ؛منخفضة   

  عند ةالرا�ط غیروالطاقة من أجل الحالةak / عال�ة .  

  : -pوالع�س صح�ح من أجل العصا�ة

  ، ولهذا السبب، )تملك قطب�ة فرد�ة( الم�انيالذّرّ� تتغیّر عند الانقلاب  -pفإشارة التا�ع الموجي

 تؤد� إضافة المداراتp- 0المتفقة في الطَّور من أجلk  ع�س�ة الترا��إلى حالة ،  

  إضافتها مع تغیّر الإشارة في �ل عقدة أخر�، من أجلأمَّاak /فتؤد� إلى حالة را�طة ، .  

�م�ننا أ�ضاً ر�ـ� هـذا التوصـیف بتفسـیر التوا�ـع الموج�ـة، فـي نمـوذج . وهذا ما یتف� مرةً أخر� مع التبدد المحسوب

  .(6-10)الحرة، بجوار حدّ منطقة بر�لوان في الش�ل  -الإلكترونات ش�ه

 التــا�ع المــوجي یوافــ�  الــذ� �متلــك الطاقــة الأخفــض، عنــد النقطــةak / التــا�ع المــوجي ،s ،

  . الذ� یتف� هنا مع تراكم الكثافة الاحتمال�ة �القرب من القلوب الأیون�ة

 ــا التــا�ع المــوجي أمَّ  الــذ� یــؤد� إلــى الحالــة الطاق�ــة الأعلــى عنــدماak / ذات عقــدة الكثافــة ،

 . ، الذ� �متلك عقدةً هنا أ�ضاً pالتا�ع الموجي  فیواف�الاحتمال�ة عند القلوب الأیون�ة 

تُظهر الجهة ال�منى . عصا�ات طاقة من أجل جسم صلب وحید ال�عد تمّ حسابها بوساطة تقر�ب الر�� المح�م: (6-11) الش�ل

akو 0kندع p-والعصا�ة s-الموج�ة من أجل العصا�ة توا�ع بلوخ / . ترمز النق� السوداء إلى موقع النو� واللون

  . الرماد� المختلف الت�این یرمز إلى إشارة التا�ع الموجي
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 مــوذج تجــدر الإشــارة إلــى أن هــذه المقارنــة هــي مقارنــة وصــف�ة أ� أن الكثافــات الاحتمال�ــة الإجمال�ــة فــي ن

الحــرة، وفــي نمــوذج التــرا�� الشــدید ل�ســت نفســها علــى الإطــلاق، ومــع ذلــك، فــإن هــذه  -الإلكترونــات شــ�ه

  .المقارنة توضح تناغم �عض التفاصیل في �لا التوص�فین


