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 چكيده
اثر افزودن ناخالصي كروم روي خواص الكترونيكي      

32OAl−α  محاسبات انرژي كل ابرسلول شبكهبا استفاده ازCrOAl :32−α و نظريه تـابعي چگـالي  ارچوب چدر 
 بـه  GGA+Uمقدار انرژي براي اولين گذار از تراز پر ناخالصي به تراز رسانش توسـط روش  . رار گرفت مورد بررسي قLSDA+U و GGA   ،LSDAتقريب هاي 

 باعث كاهش مقدار گاف انرژي Crمشاهده گرديد كه  .خوبي محاسبه شد
32OAl−αميشود و مشاركت ترازهاي كروم در ميان گاف انرژي اين ماده مشاهده گرديد  .  
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Abstract 
The electronic properties of a single Cr impurity in 32OAl−α  are studied by means of supercell total-energy 
calculations using a first-principles method based on density-functional theory . The calculations were performed 
using the full potential– linearized augmented plane wave (FP-LAPW) with the GGA, LSDA and LSDA+U 
methods. The calculated value of the first excitation from the occupied impurity state to the conduction band was 
reproduced well by LSDA+U method, while GGA and LSDA yielded values that were less than the experimental 
value. The impurity bands contribution are in gap region of 32OAl−α .    
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 مقدمه 

CrOAlيا  ) لعل (ياقوت قرمز  :32−α     ماده اي است كه در
تكنولوژي هاي فشار بالا از درجه اهميـت زيـادي برخـوردار            

ــوا. اســـت  از 2SiOو32OAl−α،MgOدي ماننـــد مـ
ديدگاه كاربردهاي فراوانـشان در صـنعت و تكنولـوژي جـزو            

خواص فيزيكـي ايـن     . مواد كليدي و پايه اي به شمار مي آيند        
مواد كاملاٌ وابسته به ويژگيهاي ساختار الكتروني آنهاسـت كـه           

ه تحقيقات زيـادي در ايـن خـصوص صـورت           اين باعث شد  
CrOAlعمده تحقيقات انجام شده روي    . پذيرد :32−α  بـه

 و مطالعـه نظـري جـامعي در ايـن           ]2و1[صورت تجربي است  
بر اين اساس در اين مقاله سعي       . خصوص گزارش نشده است   

شده تا نتايج محاسبات نسبتاٌ دقيقي را كه روي اين ماده انجام            
 نتايج تجربـي نـشان مـي دهـد كـه            . را گزارش نماييم   داده ايم 

CrOAl :32−α         ماده اي است عايق كه داراي گاف انرژي 

در طيف مرئي آن خطوط طيفي با نام هـاي          بوده   eV 25/5در حدود   
مهم ترين خطوط طيفي آن كه به نام هـاي          . ]3 [مختلف ديده مي شود   

R)   گذار از حالت↑− gTd −↓ به حالت    2 gTd گـذار   (Uو   ) 2
−↑از حالت  gTd −↑ به حالت    2 gEd (       معروفنـد مربـوط بـه

 اتم كروم مي باشـد كـه اربيتـال هـاي آن بـين       dگذار بين نواري تراز     
CrOAlگاف انـرژي   :32−α      محاسـبات   ].4و5[ قـرار مـي گيرنـد 

CrOAlرويترونيكي  الك :32−α    با سـه روش GGA   ، LSDA 
   . گرفته است انجام] 6وLSDA+U ]7و 

  روش محاسبات
شم با روش پتانـسيل كامـل امـواج         -محاسبات با حل معادلات كوهن    

 در چــارچوب نظريــه تـــابعي   (FPLAW)تخــت بهبــود يافتـــه   
و بـا    LSDA+U و   GGA   ، LSDA و با روشهاي     (DFT)چگالي
 بـراي   .]8[انجـام گرفتـه اسـت      Wien2kاده از بسته محاسـباتي      استف

ــبه خــواص الكترونيكــي  CrOAlمحاس :32−α  ــلول آن ــر س از اب

۱۶۵۲ مقاله نامه كنفرانس فيزيك ايران 1۳۸۸



  
 

،  LSDA+Uروش   انجام محاسبات الكتروني با      .استفاده شد 
در . الكتروني انجـام شـد  قطري بودن ماتريس چگالي با فرض  

ارامتر برهمكنش   كه به ترتيب پ    J و   Uاين صورت پارامترهاي    
كولني و پارامتر تبادلي بين اتمي هستند مقـادير ثـابتي در نظـر       

UUijگرفتــه شــدند يعنــي  JJij و≡ چنــدين روش  . ≡
 ولـي مـا از      ]9[ در مراجع پيشنهاد شده     Uبراي محاسبه جمله    

 ه پيشنهاد شد  ]10[ كه توسط انيزيمو و همكارانش       SICروش  
 انرژي كل بـه صـورت       LSDA+Uدر روش   .استفاده نموديم 

  :زير نوشته مي شود

   
⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
−

−
=

+=

∑+

+

σ
σ

,

2
,

0

2 m
mULSDA

ULSDA

nNJUE

EEE SIC

  

 عـدد اشـغال اربيتـالي       σ,mn تعداد الكترون ها و      Nكه در آن    
 نيز اسپين   σ روي آن اعمال مي شود و        LSDA+Uاست كه   

  .الكتروني اربيتال مورد نظر مي باشد
  نتايج

كـاهش اثـرات بـرهمكش      ي افزايش دقت محاسبات و نيز       برا
   ، محاســـبات الكترونـــي روي ناخالـــصي هـــا بـــا يكـــديگر

CrOAl :32−α  بـسته  در. را روي ابر سلول آن انجام داديم 
 ساختارهاي رمبوهدرال بـا پارامترهـاي       ،Wien2k محاسباتي

  γ و α ، βشبكه هگزاگونال مشخص مي شـوند يعنـي زوايـاي           
 از شبكه هگزاگونال مـشخص      c و   a ، bيز ثابت هاي شبكه     ون

مي شوند ولي مكان هاي اتم ها بر اسـاس شـبكه رمبوهـدرال         
از طرفي اين برنامـه قابليـت سـاختن ابـر           . مشخص مي گردد  

سلول شبكه هاي رمبوهـدرال را بـه صـورت مـستقيم نـدارد              
بنابراين بايد از مكـان اتـم هـا در شـبكه هگزاگونـال اسـتفاده         

 اتم  30ئيم كه با انجام اين كار تعداد اتم ها در ياخته بسيط             نما
 اتـم   24بـا سـاختن ابـر سـلولي بـا دو شـبكه ،               . خواهد بـود  
 اتم اكسيژن در ياخته ابر سلول خواهيم داشـت          36آلومينيوم و   

كه به جاي يكي از اتم هاي آلومينيوم ، يك اتم كروم قرار مي              

 ، =8RKmax و 1000 برابـر   kطدر پارامترهاي ورودي تعداد نقـا  .دهيم
  و   7/1 و براي اكسيژن     6/1 تين براي آلومينيوم برابر      -شعاع كره مافين  

بـراي انجـام مقايـسه بهتـر و      .  انتخاب گرديد = 14Gmaxهمچنين  
، ابتـدا    32OAl−αمشخص تـر شـدن اثـر ناخالـصي كـروم روي             

الص و بدون ناخالصي انجام گرفـت        خ 32OAl−αمحاسبات روي   
 بـا   32OAl−αچگـالي حالتهـاي كـل ابـر سـلول         ) 1(در شـكل     كه

  .  رسم شده استGGAاستفاده از روش 

  
  GGA با روش  خالص32OAl−αچگالي حالتهاي كل ابر سلول ) 1(شكل 

 ـ 4/6برابـر  GGA از روشمقدار گاف انرژي حاصـل   ت  الكتـرون ول
 از مقـدار    لـي  و ]11[ كه در توافق با ساير محاسبات است       محاسبه شده 

 گـزارش شـده كمتـر        الكترون ولـت   5/7- 5/8، كه در حدود     تجربي
 ايـن مقـدار     GGA كه با توجه به ويژگيهـاي محاسـبات          ] 12 [است

  .منطقي است
چگالي حالتهـاي   ) 3(و در شكل   Crچگالي حالتهاي كل  ) 2(در شكل   

CrOAlابر سلولكل  :32−α  با استفاده از روشGGA محاسبه و  
  .رسم شده است

  
  GGAبا روش Cr كل چگالي حالتهاي ) 2(شكل
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مشاهده مي شود كه ترازهاي ناخالصي در داخل گاف انـرژي           
پديدار ميشوند در نتيجه گـذار هـاي الكترونـي آسـانتر انجـام            

 يعنـي   مقدار گاف انرژي حاصل از اين روش      . خواهد پذيرفت 
gTdگذار از     ev 66/3برابـر اسـت بـا      به نـوار رسـانش       −2

محاسبه شده كه نسبت به مقدار تجربي گزارش شده اخـتلاف           
  .دارد

 
CrOAl چگالي حالتهاي كل ابر سلول) 3(شكل :32−α با 

  GGAروش 
گـالي  چ )5(و در شـكل   Cr چگالي حالتهاي كل ) 4(در شكل 
CrOAlابر سلول كل  حالتهاي   :32−α      با اسـتفاده از روش
LSDAرسم شده است  .  

  
    LSDA با روش Cr چگالي حالت هاي كل) 4(شكل 

چگالي الكتروني كل اتم هاي كروم نشان مي دهد كـه شـدت             
 كروم نسبت به ساير ترازها شديدتراسـت ودر        dقله هاي تراز    

ترازها نسبت به چهار تراز باريك كه در ناحيه گاف          ضمن اين   
 )5(شـكل    با توجه بـه   . انرژي قرار مي گيرند شكافته شده اند      

−↑كمترين انـرژي بـراي گـذار از تـراز          gTd  ، بـه نـوار رسـانش      2
 GGAروش  مقـدار حاصـل از       اين مقدار از      كه  است eV 83/3برابر

 .دار تجربي تفاوت نسبتاً زيادي داردبهتربوده ولي باز هم نسبت به مق

  
CrOAlچگالي حالت هاي كل ابر سلول ) 5(شكل  :32−α  با

    LSDAروش 

−↑انرژي گذار از حالت    gTd −↓ به حالت    2 gTd  يعني طيـف    2

Rبرابر است با ، ev  66/1  و انرژي گـذار از حالـت ↑− gTd  بـه  2

−↑حالت  gEd يعني طيف U برابر است با،  ev23/2 .  بر خلاف
مقدار انرژي گذار به باند رسانش كه با مقدار تجربي مطابقـت خـوبي              

 بسيار مناسـب بـوده و       U و   Rندارد، مقادير انرژي مربوط به طيفهاي       
  .با مقادير تجربي مطابقت خوبي دارند

گالي حالتهاي  چ )7(در شكل   و   Crالتهاي كل   چگالي ح ) 6(در شكل   
CrOAlابر سـلول  كل  :32−α    بـا اسـتفاده از روشLSDA+U 

 07/0 برابـر  U در محاسبات انجام شده مقدار پـارامتر    رسم شده است  
    . برابر صفر بهينه سازي گرديدJو مقدار پارامتر  ريدبرگ

  

T2g 
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  LSDA+Uبا روش  Cr ي حالت هاي كلچگال) 6(شكل
ــكل  ــابق ش ــراز    ، )7 (مط ــذار از ت ــراي گ ــرژي ب ــرين ان كمت

↑− gTd محاسبه شـده كـه      ev 73/4 به نوار رسانش برابر    2
 ـنسبت به دو مقدار قبلي بـه        اين مقدار      اسـت  تـر  نزديك هتجرب

−↑انرژي گـذار از حالـت      gTd −↓ بـه حالـت      2 gTd 2 
 و انـرژي گـذار از   ev  13/2 ، برابـر اسـت بـا   Rيعني طيـف  

−↑حالــت gTd −↑ بــه حالــت 2 gEd يعنــي طيــف U 
  . به دست آمده استev 61/2،برابر با 

  
CrOAlچگالي حالت هاي كل ابر سلول ) 7(شكل :32−α با 

  LSDA+Uروش 
 LSDA+U شده نشان مي دهد كـه تقريـب          محاسبات انجام 

نسبت به تقريب هاي ديگر نتايج مناسب تري را براي بررسي           
CrOAlساختار الكتروني  :32−αنتيجه مي دهد .  

 مقادير تجربي و محاسبه شده از گذارهاي  الكنروني          1جدول  
CrOAlرا براي    :32−α           نشان مي دهـد كـه بـا اسـتفاده از

  .ش هاي مختلفي به دست امده استرو
 نتايج محاسبات اندازه گيري گذارهاي بين 1جدول 

CrOAlباندي :32−α 

    
)(

2

eVU

ET gg ↑↑ →  
)(

22

eVR

TT gg ↓↑ →  
)(

2

eV

CBT g →↑   

 2.80               -                  2.45 
 3.43              1.49             1.99 
 4.62              2.04             2.39  
 5.25              1.79             2.23  

GGA 
LSDA 
LSDA+U 
Exp.[3]

  

  نتيجه گيري
CrOAlاثر افزودن كروم به      :32−α       مورد محاسبه و بررسي قـرار 

از . يـد در محاسبات از اصول نظريه تابعي چگالي استفاده گرد         . گرفت
ــهاي  ــبات  LSDA+U و GGA، LSDAروشـ ــام محاسـ در انجـ
مـــشاهده گرديـــد كـــه افـــزوده كـــروم بـــه      .  شـــداســـتفاده

CrOAl :32−α  باعـث كوچــك شــدن گــاف انــرژي بــراي گــذار

−↑انـرژي گـذار از حالـت      . الكتروني مـي شـود     gTd  بـه حالـت     2

↓− gTd  و انرژي گذار از ev  13/2ابر است با ، برR يعني طيف 2

−↑حالت gTd −↑ به حالت    2 gEd    يعني طيف U     برابر بـا، ev 
 eV 62/4 انرژي گذار به نوار رسـانش نيـز  .  به دست آمده است61/2

  .محاسبه شد كه تطابق بسيار خوبي با مقادير تجربي دارند
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