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  چکیده
الی الکترونــی، ســاختار نــواري، چگــالی حالتهــا و خــواص اپتیکــی نظیــر طیــف اتــلاف  خصوصــیات الکترونیکــی از جملــه چگــ

دسـت آمـده هیبریداسـیونی بـین تـراز      نتـایج بـه  . در فاز مکعبـی محاسـبه شـده اسـت     CdTeانرژي الکترون و انرژي پلاسمون براي بلور 
5s  5اتم کادمیم وp          اتـم تلـور در نـوار ظرفیـت و یـک گـاف نـواري مسـتقیمeV6/0 جهـت   درΓ−Γ   نـوع پیونـد   . دهـد را نشـان مـی

Cd-Te  بـا اسـتفاده از طیـف اتـلاف انـرژي      . بیشتر از نوع یونی اسـتCdTe     دسـت آمـده کـه    کـه بـه   42/17، انـرژي پلاسـمون حـدود
  .به مقدار بدست آمده از روش الکترون آزاد نزدیک است

  مقدمه
دیودهـاي نـور گسـیل    , آشکارسـازها , لیـزر  کاربردهـاي زیـادي در   II-VIهـاي نـازك نیمرسـاناهاي گـروه      لایه 

ــد   ــک دارنـ ــیدي فتوولتائیـ ــلولهاي خورشـ ــد  ]. 1[و سـ ــادمیم تلوریـ ــور کـ ــرژي  ) CdTe(بلـ ــاف انـ داراي گـ
ــی     eV5/1مســتقیم ــاي فتوولتاییــک محســوب م ــراي کاربرده ــبی ب ــاده مناس ــابراین م ــاق اســت و بن ــاي ات -در دم

ز داخـل لایـه آن عبورکنـد، در نتیجـه در گسـتره      به علـت شـفافیت بـالاي آن نـور خورشـید قـادر اسـت ا       ]. 2[شود
بـا گـروه   ) بلنـد زینـک (ایـن مـاده نیمرسـانا در فـاز مکعبـی      . دهـد دمایی وسیعی خواص اپتیکی خوبی را نشان مـی 

ــماره (  F43mفضــایی  ــال  ) 216ش ــاز هگزاگون ــا ف ــایت(و ی ــروه فضــایی  ) ورتس ــا گ ــماره  P63mcب ) 186(ش
از خـواص الکترونـی و اپتیکـی کـادمیم تلوریـد درفـاز مکعبـی بـا اسـتفاده از          در این مقالـه بعضـی   . شودمتبلور می

  ].3[بررسی شده استWien2kاصول اولیه و به کمک کدهاي 

  روش محاسبات
بـه روش پتانسـیل کامـل امـواج تخـت تقویـت        GGAمحاسبات با اسـتفاده از تقریـب گرادیـان تعمـیم یافتـه      

ــابعی ) FP-LAPW(شــده خطــی  ]. 4[شــم انجــام شــدهــوهنبرگ، کــوهن DFTچگــالی در چــارچوب نظریــه ت
انجـام داده و سـپس بـا کمینـه کـردن انـرژي کـل بلـور         ] Å481/6= a]5ابتدا محاسبات را بـا ثابـت شـبکه تجربـی     

محاسـبات نهـایی را بـا ثابـت     . ثابـت شـبکه نظـري محاسـبه شـده اسـت      ) بهینـه سـازي حجـم   (حجـم آن  نسبت به
  :مکان اتمها در این فاز به صورت زیر است. شبکه نظري بدست آمده، انجام شده است

Cd:  )0,0,0(               Te: )25/0 ،25/0 ،25/0( 
و  a.u.6/2Cd)=(RMTتـین بـا توجـه بـه شـعاع کـره اتمـی و طـول پیونـد آنهـا برابـر             هـاي مـافین   شعاع کـره 

.a.u8/2 Te)=(RMT ــابعی   1منحنــی شــکل . انتخــاب شــده اســت ــه صــورت ت ــور را ب ــرژي کــل بل ــت ان از ثاب
بـا توجـه بـه حجـم تعـادلی بـه دسـت        . دهـد نشـان مـی  ) (.3a.uشبکه و بر حسب حجم یاخته بسیط آن بـا واحـد   
  . آورده شده است 1آمده، ثابت شبکه نظري محاسبه شده و در جدول 
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  بر حسب حجم یاخته بسیط CdTeانرژي کل بلور :  1شکل

  
  مختلف با روشهاي  CdTeثابت شبکه نظري :  1جدول 

LAPW ]7[   LMTO ]6[   GGA96 )روش  )محاسبات ما  
44/6  567/6  615/6  a  :ثابت شبکه)(Å  

   بحث و نتایج
. نشان داده شده است) 2(ساختار نواري محاسبه شده کادمیم تلورید در فاز مکعبی در شکل -ساختار نواري) الف

در نوار ظرفیت در محـدوده صـفر   . است eVر حسب در این نمودار مبدأ انرژي در بیشینه نوار ظرفیت و مقیاس آن ب
 Te-4dهاي  اربیتال -eV9تا  -eV7در محدوده . شوددیده می Te-5pو  Cd-5sهاي هیبریداسیون اربیتال  -eV5تا 

کمینه نوار رسانش و بیشینه نوار . شودمشاهده می Te-5sدر انتهاي نوار ظرفیت نوار ناشی از اربیتال . جایگزیده است
مشـاهده   Γ−Γیک گاف نواري مستقیم در جهت . است Te-5pو  Cd-5sهاي  ترتیب مربوط به اربیتالبهظرفیت 

  . ورده شده است گاف انرژي محاسبه شده همراه با نتایج دیگران آ 2در جدول . شود می
 
 
 
  
  
  
  

  
 
 
 
 
 

  CdTeساختار نواري بلور :  2شکل
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  سبه شده و مقایسه با نتایج دیگران  محا) eV(گاف انرژي :  2جدول 
  نوع گاف  محاسبات نظري  ما  ]8[محاسبات نظري    ]9[محاسبات نظري  

65/0  566/0  6/0  )( VC
gE Γ−Γ  

طیف چگالی حالتهاي . شودتوزیع الکترون در طیف انرژي بوسیله چگالی حالتها توصیف می -چگالی حالتها) ب
در نمودار چگالی حالتها مقیاس انـرژي صـفر   . رسم شده است) 3(در شکل  eV10تا  -eV15در گستره  CdTeکل 

نوار ظرفیت در ناحیه زیر تراز فرمـی  . نشان دهنده مکان تراز فرمی است که با خط چین عمودي نشان داده شده است
-گاف تشخیص داده نمیبا توجه به این نمودار نوع . باگافی از نوار رسانش که بالاي تراز فرمی است جدا شده است

 Cd-5Sدر نوار رسانش و ظرفیت یک همپوشانی بـین  . قابل اندازه گیري است )eV6/0(شود، بلکه تنها مقدار گاف 
  . است Te-5sو  Cd-4dهاي  نوارهاي ظرفیت عمدتاً از اربیتال.  داریم Te-5pو  

 
 
 
 
  

 
 
 
 

  در فاز هگزاگونال CdTeچگالی حالتهاي کل  : 3شکل 

  
بعـد در   3و  2در , )110(در فضـاي حقیقـی صـفحه     CdTeچگالی ابرالکترونی بلـور   -لی ابرالکترونیچگا) ج

برقـرار اسـت، تاییـدي بـر بـرهم کـنش       Te-5p و Cd-5sهیبریداسیونی که بین تراز . نشان داده شده است) 4(شکل
به سـمت   Teو  Cdر از مرکز بین شود که چگالی باوضوح دیده میبه) 3(در شکل  .است Teو  Cdی بین سکووالان

Te  کشیده شده است پس به جز پیوند کووالانسی، پیوند یونی نیز درCd-Te   وجود دارد که سهم پیوند یونی بیشـتر
هر چه اختلاف الکترونگاتیویته بین دو اتم افزایش یابد، جابجایی چگـالی بـار و خاصـیت    . از پیوند کووالانسی است

  ].8[شود یونی بیشترمی
 
 
  

                             
 
 

)                                                                  الف)                                             (ب(                                    
 )110(صفحه بعد مربوط به 3در) و  ب 2در ) ی  الفچگالی ابر الکترون:  4شکل
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 لتهـاي و تحلیـل حا  جزیـه تمنـدي در تواناتلاف انرژي الکتـرون روش  سنجی طیف  -طیف اتلاف انرژي الکترون) د
این طیف دربردارنده تحریک دسته جمعی الکترونهـاي  . اشغال شده بالاي تراز فرمی با تفکیک جزئی زیرنانومتر است

طیف اتلاف انرژي الکترون محاسبه شده در . است انشرساشغال نشده در نوار  تهايبه داخل حال) پلاسمونها(ظرفیت 
 eV3/14شروع و در انرژي ) گاف انرژي( eV6/0حدود اتلاف انرژي الکترون از انرژیهاي  .آورده شده است 5شکل 

تـا   11قله واقع بین انـرژي . پلاسمونهاي حجمی است به در واقع همان انرژي مربوطرسد که به بیشینه مقدار خود می
eV16 بوط به اتلاف ناشی از گذار اربیتالهاي مرTe-5s وCd-4d  به اوربیتالهـايCd-5p  و Te-5p  نـوار رسـانش 
]اصلی  بیشینهانرژي . است ])(Im ωε Pωhانرژي پلاسمون حجمی همان −−1  براي الکتـرون  انرژي پلاسمون. است 
  مطـابق فرمـول زیـر محاسـبه     تلوریداتم  5p4  5s2و  کادمیماتم  4d10  5s2با درنظرگرفتن الکترونهاي ظرفیت  ،آزاد
  :شودمی

)1                                            (  mneP 0
2 εω /hh =  

حجم . تعداد الکترونهاي موثر در واحد حجم است nثابت پلانک و  ћبه ترتیب بار و جرم الکترون،  mو eکه در آن 
 18تعـداد الکترونهـاي مـوثر بـا روش الکتـرون آزاد،      . می باشـد  36/72(Å)3 در فاز مکعبی CdTeبلور یاخته بسیط 

شـود  ملاحظه می) 3(با مراجعه به شکل . دست آمده استبه  eV 48/18الکترون است و انرژي پلاسمون الکترون آزاد
لذا با چشمپوشی . نیاز به انرژیهاي بالا استاز نوارظرفیت به نوار رسانش  Te-5sکه براي تحریک الکترونهاي اربیتال 

 eV 3/14با مقایسه این مقدار با مقدار. شودمحاسبه می eV 42/17 آزاداز سهم این اربیتالها، انرژي پلاسمون الکترون 
  .دیده می شود که مقدار محاسبه شده از نمودار بسیار مطلوب است, 5دست آمده از شکل به
  
  

                                                      
  
  
 
 
 
 
 
 

  CdTeالکترون  اتلاف انرژي طیف :   5شکل 
 

  گیرينتیجه
-FP)مکعبـی بـا اسـتفاده از روش    در فـاز   CdTeژي بلـور       در این پژوهش ساختار الکترونی و طیف اتلاف انر

LAPW) , در چارچوب نظریه تابع چگالی و با اعمال تقریبGGA یک گاف نواري , محاسبات. تمطالعه شده اس
 Te-5pو     Cd-5sدهد که یک هیبریداسیون بـین  نتایج نشان می. دهدرا نشان می Γ−Γدر امتداد  eV6/0مستقیم 
از طیف اتلاف انرژي . دهد که درصد یونی پیوند بیشتر از کووالانسی استچگالی ابرالکترونی نشان می. شوددیده می
CdTe , انرزي پلاسمونeV3/14 است که به مقدار بدست آمده از روش الکترون آزاد نزدیک است. 



 
 اسی و کانی شناسی ایرانشانزدهمین همایش انجمن بلورشن                

  ها جعمر
[1] R. K. Sharma, G. Singh and A. C. Rastogi, Solar Energy Mater. Solar Cells, 167 (2001)67. 
[2] H. Uda, S. Ikegami and H. Sonomura, Jpn. J. Appl. Phys. 2003 (1990)29. 
[3] P. Blaha and K. Schwarz, Wien2k. Vienna University of Technology Austria (2002). 
[4] P. Blaha, D. Singh, P. I. Sorantin and K. Schwarz, Phys. Rev. B46, (1992) 1321-1325. 
[5] O. Madelung (Ed.), Numerical Data and Functional Relationships in Science and 

Technology, Vol. 22, Parts a, (1987). 
[6] N. E. Christensen, O. B. Christensen, Phys. Rev. B 33 (1986) 4739. 
[7] S. H. Wei, A. Zunger, Phys. Rev. B 60 (1999) 5404. 
[8] A. E. Merad, M. B. Kanoun, G.Merad, J. Cibert and H. Aourag, "Full-potential investigation 

of the electronic and optical properties of stressed CdTe and ZnTe", Materials Chemistry 
and Physics 92 (2005)333-339. 

[9] X. Chen, X. Hua, J. Hua, J. M. Langlois and W. A. Goddard, Phys. Rev. B 53 (1996) 1377.  
 



 
 شانزدهمین همایش انجمن بلورشناسی و کانی شناسی ایران                

پارامترهاي موثر روي بهبود خواص کریستالی فیلم هاي نازك  بررسی
  ژل - اکسید قلع تهیه شده به روش سل

  فرهاد ،قدسی اسمعیلی - مظلوم، جمال
 mazloom81@gmail.com فیزیک دانشگاه گیلان،گروه 

  

  چکیده
تهیه شده از  اکسید قلع فیلم هاي لیساختار کرییستاروي  دماي بازپخت و تعداد دفعات لایه نشانیتاثیر  مقالهدر این 

 قرار مطالعهمورد  XRD بوسیله آنالیز فیلم ها خواص ساختاري  .ژل مورد بررسی قرار گرفت - تگنیک غوطه وري سل
آمورف بوده و ساختار کریستالی  C350°نشان می دهد که فیلم هاي تهیه شده تا دماي  Xنتایج الگوي پراش پرتو  .گرفت

مشاهده  .رشد یافته اند) 211( و )101(، )110( راستاهايدر صفحات که  شکل گرفت C450°ها در دماي تتراگونال فیلم 
قله هاي متناظر با بازتاب از صفحات کریستالی تیزتز شده و اندازه دانه ها  ات غوطه وريکه با افزایش تعداد دفع شد

 .بزرگتر می شود

  
  قدمهم

رسانایی این فیلم ها به علت . با گاف نواري پهن می باشند nناي تبهگن نوع نیم رسا قلع، اکسید نازك هاي فیلم     
تکنولوژي الکترونیک نوري  در ،بازتابندگی خوب در ناحیه فرو سرخ بالا در ناحیه مرئی و ندگیتراگسیل الکتریکی بالا،

ختار روتیل سلول واحد سا. می باشد 1دي اکسید قلع داراي ساختار روتیل. مورد توجه ویژه اي قرار گرفته اند
سلول واحد از شش اتم، دو اتم قلع و  .دارد P42mnm گروه فضاییتقارن  و ≠ α = β = γ) c (a = b ,چهاروجهی 

که تقریباً در گوشه هاي ) آنیون(در مرکز شش اتم اکسیژن ) کاتیون(هر اتم قلع .  چهار اتم اکسیژن تشکیل شده است
، واقع شده است و هر اتم اکسیژن توسط سه اتم قلع که تقریباً در گوشه هاي یک هشت وجهی منظم قرار گرفته اند

   هستند =nm319/0cو =nm474/0a=bثابت هاي شبکه . مثلث متساوي الاضلاع قرار گرفته اند، احاطه شده است
 الاي فیلم ها وخلوص ب یکنواختی وفرایند لایه نشانی، دماي پایین  نظیرژل به دلیل مزایاي فراوان -روش سل .] 1[

در این  .] 3و2[می باشد ي جاذب لایه نشانیاز روش هابا کیفیت خوب  لایه نشانی سطوح بزرگ و پیچیده امکان
و غلظت سل لایه نشانی روي خواص ساختاري و تعداد دفعات غوطه وري  روش پارامترهایی نظیر دماي بازپخت،

ژل و به  -این پژوهش فیلم هاي نازك اکسید قلع از روش سلدر  .بهبود بلورینگی مواد حاصل تاثیر بسزایی دارند
کمک تکنیک غوطه وري تهیه شدند وتاثیر دماي بازپخت و دفعات لایه نشانی روي ساختار کریستالی فیلم ها مورد 

   .بررسی قرار گرفت
  

                                                
1 Rutile Structure 
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