
 

  محاسبات اصول اولیهبا استفاده از Zn1-xCuxO خواص الکترونیکی ترکیب

نرگس،  بردر قجري
1 

فاطمه، روزبان ؛
1

سید محمد، حسینی ؛ 
1 

احمد، کمپانی ؛
1

مجید، ابراهیمی زاده ابریشمی ؛
1       

1
   گروه فیزیک دانشگاه فردوسی مشهد 

  

  چکیده

 )=0000/0x, 0625/0, 1250/0, 1875/0(؛ Zn1-xCuxOهايگاف نوار ي ترکیبو ها ر نواري انرژي، چگالی حالتجمله ساختادر این پژوهش خواص الکترونیکی از 

در ) FP-LAPW(به روش پتانسیل کامل امواج تخت تقویت شده خطی اتمحاسب.بررسی شده است اهو اثر اتم مس در ساختار نواري و چگالی حالت محاسبه

دست به eV8/0مقدار گاف مستقیم براي اکسید روي خالص. انجام شده است) GGA(با استفاده از تقریب شیب تعمیم یافته) DFT(چارچوب نظریه تابعی چگالی

  .یابدکه با افزایش درصد مس این گاف کاهش می ،آمده
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Abrishami, Majid1

1 Department of Physics, Ferdowsi University of Mashhad, Mashhad

Abstract
In this work the electronic properties including band structure energy, density of states and band gap are 
calculated for Zn1-xCuxO;(x=0.0000,0.0625,0.1250,0.1875) and the effect of Cu atom on band structure and
density of states are studied. the calculations were performed in the framework of density functional 
theory(DFT), using the full potential-linearized augmented plane wave(FP-LAPW)method with the generalized 
gradient approximation(GGA).We obtained direct band gap 0.8eV for pure ZnO that with increasing Cu 
concentration, the band gap decreese.
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  قدمهم

با گاف نواري مستقیم  nنوع ي یک نیمرساناي شفاف رواکسید     

روي اکسید. ولت در دماي اتاق استالکترون 3/3نسبتا بزرگ

سازي اکسیتون آن زیاد و خواص اپتیکی خوبی دارد و انرژي فعال

که نشر اکسیتونی موثر حتی در دماي . باشدولت میمیلی 60حدود 

یل الکترواپتیکی کارآمد و شمارد بنابراین براي وسااتاق را مجاز می

 روي کاربردهاي فراوانی در اکسید. ]1[باشدبا آستانه کم مفید می

ا، هاي نوري فرابنفش، وریستورهساخت قطعاتی مانند گسیلنده

هاي پایزوالکتریک، حسگرهاي ، مبدلالکترونیک شفاف با توان بالا

ي، استفاده در هاي خورشیدهاي هوشمند، سلولگازي، پنجره

در  براي کاربرد .دارد ...، صنایع رنگرزي و)فتوکپی(نعت چاپ ص

علم مواد، اکسیدروي داراي ضریب شکست بالا، رسانش حرارتی، 

 همین به. و غیره است UVباکتریال، محافظ  هاي آنتیویژگی

عنوان افزودنی در مواد و محصولات متفاوت از جمله علت، به

ها، ها، روغن، لاستیک، رنگ مانها، شیشه، سیها، سرامیکپلاستیک

 .]2[گیردمورد استفاده قرار می ...وها ها، فریتها، باتريچسب

باتوجه به نیازهاي کاربردي، ساخت نانو پودر و لایه نازك 

کرده باشد از ، که گاف نواري آن کاهش پیداpاکسیدروي نوع 

ب به بنابراین افزودن ناخالصی مناس. اهمیت بالایی برخوردار است

دهد عناصر مطالعات اخیر نشان می .رسدمی نظرآن ضروري به

�

 فاده از نظريه تابعي چگاليتدر فاز مكعبي بااسMg3Sb2تركيب نيمرساناي منيزيم آنتيموان بررسي

، برهانارغواني  متين، صديقي؛حنيف، قلمزرين؛ نيا

 گروه فيزيك دانشگاه آزاد اسلامي واحد كرمانشاه

 چكيده
و ساختاري يدر چارچوب نظريه تابع،با استفاده از روش امواج تخت بهبود يافته خطي با پتانسيل كامل،در فاز مكعبيMg3Sb2 در اين مقاله خواص الكتروني

و سپس با استفاده از اين پارامترها تاثير فشار هيدرواستاتيكي را روي گافشبكه را محاسبه كرده بهينه ابتدا پارامترهاي چگالي بررسي شده است. انرژي، پهناي ايم

با هاي زير سطح انرژينوار و همچنين جرمB2و B1 اند، گاف انرژي بينمشخص شده B2وB1 فرمي كه و( گاف پادتقارني) ها مورد بررسي حفره موثر الكترونها

ميقرار گرفته مينواريابد در حالي كه پهناي همه اند. دريافتيم كه با افزايش فشار هيدرواستاتيكي گاف نواري كاهش يابند. همچنين ها زير انرژي فرمي افزايش

�جهتدر ها فقطاست در حالي كه براي حفره مستقل از فشار دريافتيم براي فاز مكعبي جرم موثر الكترونها →  وابسته به فشار است. �

First Principles investigation of magnesium antimonite semiconductor compound 
in cubic phase under hydrostatic pressure 

Borhan Arghavani Nia,*, Hanif Zarringhalam, Matin Sedighi 
Department of Physics,Islamic Azad University, Kermanshah Branch, Kermanshah, Iran 

 

Abstract 

Electronic and structural properties of Mg3Sb2 in cubic phase have been investigated by using full potential –
linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method within the framework of density functional theory. First 
we calculated optimized lattice parameters, and then by using these parameters the effects of hydrostatic 
pressure on band gap, bandwidths of bands under Fermi energy which are labeled by B1 and B2, the energy 
gap between B1 and B2 (anti symmetry gap) and also effective mass of electrons and holes have been 
investigated. We found by increasing hydrostatic pressure the band gap and anti-symmetric gap would decrease 
while bandwidth of all bands below Fermi energy would increase. For the cubic phase effective mass of 
electrons is pressure independent while for holes just in the  Γ → N direction it is pressure dependent. 
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 قدمهم

به دليل كاربرد بالقوهرساناهاي با گافدر سالهاي اخير نيمه  پهن

و اپتوالكترونيكي مورد توجه خاص  محققان در وسايل الكترونيكي

ميقرار گرفته و ليزري اند. اين موارد توانند در ديودهاي نورگسيل

در ناحيه طيف مرئي مورد استفاده قرار گيرند. از تركيب فلزات 

خاكي با عناصر گروه پنجم جدول تناوبي، نيمه رساناهاي با قليايي

كهمي پهن به وجودگاف بلور اي از آنهاست.نمونهMg3Sb2 آيند

Mg3Sb2و مركز حجمي است .]1[داراي دو ساختار هگزاگونال

با2O3(Fe, Mn)اين تركيب در فاز مركز حجمي داراي ساختار

كه كارهاي نظري محدودي.از]2[باشدمي 206گروه فضايي آنجايي

به دليلاين تركيب صورتروي رسانا اين نوع نيمه كاربردگرفته ونيز

واپتوالكترونيك تصميم به بررسي خواص الكترونيكدرصنايع

 (DFT) ساختاري والكترونيكي آن با استفاده ازنظريه تابعي چگالي

ميΙΙدر اين كار در بخش.گرفتيم كنيم روش محاسبات را توصيف

و در پايان ΙΙΙبخش سپس در و بحث را مطرح خواهيم كرد. نتايج

 دهيم. نيز نتايج بدست آمده را توضيح مي
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تواند بهترین انتخاب براي می Auو Cu, Agنظیر  IBگروه 

به  Cuاکسیدروي باشد، در میان این سه گزینه  pساخت نوع 

کم است و این امر Znخاطراینکه اختلاف اندازه شعاع اتمی آن با 

   ].3[د انتخاب مناسبی استشوگیري میموجب کاهش انرژي شکل

  روش محاسبات

 ) GGA(محاسبات این پژوهش با تقریب گرادیان تعمیم یافته     

                              شده خطیکامل امواج تخت تقویتل با روش پتانسی

)FP-LAPW ( در چارچوب نظریه تابعی چگالی با استفاده از کد

WIEN2k هاي یش الکترونآرا. ]4،5،6[استصورت گرفته

             ؛صورتترتیب بهو مس به روي ،اکسیژنهاي ظرفیت اتم

2s22p4،3d10 4s2
3d10و 4s1

گرفته محاسبات صورت. باشدمی 

است که با توجه به گروه فضایی  ZnO 222برپایه ابرسلول 

ساختار این . باشداتم می 32جایگاه اتمی و  16ترکیب، داراي 

تین -مافینهاي شعاع کره .استشدهدادهنشان  ،1 لشک درابرسلول 

 a.u8/1 وa.u7/1 ،a.u9/1 ترتیبروي و مس به اکسیژن، براي

هاي هاي ظرفیت از حالتمقدار انرژي جدایی حالت .انتخاب شد

  .انتخاب کردیم -Ry7مغزي را

  

  ZnO ساختار سوپرسل:  1شکل

  ساختار

تعـادل ترمودینـامیکی   روي در شرایط محیطـی و حالـت   اکسید     

این ساختار داراي سلول واحـد  . باشدداراي ساختار وورتسایت می

بـوده و    و نسـبت   cو  a هگزاگونال با پارامترهاي شبکه

ــروه فضــایی  ــه گ ــق دارد p63mc ب ــاي   .تعل ــین برداره ــاي ب زوای

 .باشـد مـی رجه د 120و 90، 90ترتیب ه در این فاز ب اصلی

 = Ǻ20443/3a =b:صورتاي شبکه در فاز وورتسایت بههثابت

Ǻ33581/5cو   .اندازه گیري شد=

  

  ساختار نواري

        ، ZnO، Zn0.9375Cu0.0625O هايترکیبساختار نواري      

Zn0. 8750Cu0.1250O ،Zn0.8125Cu0.1875O  ،  محیطی و  در شرایط

بازه  در در چندین راستا با تقارن بالا،ی حالت تعادل ترمودینامیک

مقیاس  .استشدهداده نشان ،2 در شکل -eV5/1تا  -eV5/1 انرژي

طور مبدا انرژي به ،باشدمی )eV( ولتالکترون حسبانرژي بر

خطی  دیگر عبارتیدلخواه در بیشینه نوار ظرفیت انتخاب شده و به

 .دهدمی ا نشانانرژي رسم شده، سطح فرمی ر که از نقطه صفر

شود، گاف انرژي با افزایش دیده می، 2شکل همانطور که در 

 یابد وخاصیت رسانندگی افزایش مییابد و کاهش می مسدرصد 

گاف انرژي به صفر نزدیک شده Zn0.8125Cu0.1875O ترکیبدر 

این نتایج با نتایج سایرین در . گردداست و رفتار فلزي آشکار می

کاهش گاف انرژي با افزایش  ،3شکل در. باشندتوافق خوبی می

  .مقایسه شده است]7[با نتایج نظري سایرینمس درصد

  �
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                           ، =0000/0x )الف(؛  Zn1-xCuxOهاي ساختار نواري ترکیب:  2شکل

  =1875/0x) د(و  =1250/0x )ج(، =0625/0x) ب(

  

  مس این پژوهش با نتایج سایرین زایش درصدمقایسه گاف انرژي با اف:  3شکل

   

  هاچگالی حالت

 هاياتم ،ZnOهاي کلی چگالی حالتنمودار ، 4در شکل      

هاي از مقایسه چگالی حالت .استشدهنشان داده روي و اکسیژن

توانیم در مورد در ترکیب، میجزئی هاي کلی و چگالی حالت

در . هستند، بحث نماییم هایی که در رسانش الکتریکی موثرحالت

ها مقیاس صفر نشان دهنده مکان تراز فرمی نمودار چگالی حالت

 در این شکل. استشدهاست، که با خط چین عمودي نشان داده

از نوار  eV8/0نوار ظرفیت در ناحیه زیر تراز فرمی با یک گاف 

با مقداري که براي گاف  و استجدا شده ،هدایت بالاي تراز فرمی

نوار  .باشدتوافق می دست آوردیم درهدرساختار نواري ب انرژي

را شامل Znاتم  d3و اوربیتال  Oاتم  p2وs2هاي ظرفیت اوربیتال

به سهم  مربوط -eV5/18تا  -eV2/17بازه انرژي . شودمی

باشد، که بسیار دورتر از نوار انرژي می Oاتم  s2هاياوربیتال

محدوده . الکتریکی سهمی ندارند فرمی قرار دارند، لذا در رسانش

و  Oاتم  p2هاي مربوط به سهم اوربیتال eV0تا - eV6انرژي بین

d3  اتمZnها که نزدیک انرژي فرمی قرار دارند باشد این حالتمی

نوار هدایت از . باشندسهم اصلی در رسانش الکتریکی را دارا می

، 5در شکل  .استتشکیل شده Znاتم  s4و Oاتم  p2هاي اوربیتال

دیده Zn0.8125Cu0.1875O هاي جزئی ترکیبحالتنمودار چگالی 

وجود  eV0تا -eV5یک طیف بارز انرژي در بازه انرژي .شودمی

هاي اتم p2 هايبین اوربیتال شدگی شدیددارد که ناشی از هیبرید

O هاي و اوربیتالd3 هاي اتمCu شدگی باشد که این هیبریدمی

و  Oهاي اتم p2هاي شدگی بین اوربیتالز هیبریدخیلی بیشتر از ا

براي ، 6  در شکلباشد و این امر می Znهاي اتم d3هاي اوربیتال

گاف انرژي در  که استنشان داده شدهZn0.9375Cu0.0625O ترکیب

 هاي بالاي نوار ظرفیت، با افزایش درصددر قسمت. گذار استتاثیر

انتقال   هاي سمت انرژيبه رفیتنوار ظ ،75/18تا  25/6ازمس 

  هاي الکترونیکی متفاوت قابل به خاصیتکه منجر یابدمی

خاطر به مس این با افزایش درصدبر شود، علاوهاي میمشاهده

هاي سمت انرژي، نوار هدایت بهمس اتم s4هاي اوربیتالالکترون

 ZnOبهمس  بنابراین گاف انرژي با افزودن ؛یابدانتقال میکمتر 

این گاف انرژي  مس، درصد ناخالصی 75/18یابد و با کاهش می

  .شودبه صفر نزدیک می

   

  

   هاي روي و اکسیژناتم ،اکسیدروي هاي کلینمودار چگالی حالت:  4شکل 

  

   

   Zn0.8125Cu0.1875Oهاي جزئی ترکیبنمودار چگالی حالت:  5شکل

�

 فاده از نظريه تابعي چگاليتدر فاز مكعبي بااسMg3Sb2تركيب نيمرساناي منيزيم آنتيموان بررسي

، برهانارغواني  متين، صديقي؛حنيف، قلمزرين؛ نيا

 گروه فيزيك دانشگاه آزاد اسلامي واحد كرمانشاه

 چكيده
و ساختاري يدر چارچوب نظريه تابع،با استفاده از روش امواج تخت بهبود يافته خطي با پتانسيل كامل،در فاز مكعبيMg3Sb2 در اين مقاله خواص الكتروني

و سپس با استفاده از اين پارامترها تاثير فشار هيدرواستاتيكي را روي گافشبكه را محاسبه كرده بهينه ابتدا پارامترهاي چگالي بررسي شده است. انرژي، پهناي ايم

با هاي زير سطح انرژينوار و همچنين جرمB2و B1 اند، گاف انرژي بينمشخص شده B2وB1 فرمي كه و( گاف پادتقارني) ها مورد بررسي حفره موثر الكترونها

ميقرار گرفته مينواريابد در حالي كه پهناي همه اند. دريافتيم كه با افزايش فشار هيدرواستاتيكي گاف نواري كاهش يابند. همچنين ها زير انرژي فرمي افزايش

�جهتدر ها فقطاست در حالي كه براي حفره مستقل از فشار دريافتيم براي فاز مكعبي جرم موثر الكترونها →  وابسته به فشار است. �
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Abstract 

Electronic and structural properties of Mg3Sb2 in cubic phase have been investigated by using full potential –
linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method within the framework of density functional theory. First 
we calculated optimized lattice parameters, and then by using these parameters the effects of hydrostatic 
pressure on band gap, bandwidths of bands under Fermi energy which are labeled by B1 and B2, the energy 
gap between B1 and B2 (anti symmetry gap) and also effective mass of electrons and holes have been 
investigated. We found by increasing hydrostatic pressure the band gap and anti-symmetric gap would decrease 
while bandwidth of all bands below Fermi energy would increase. For the cubic phase effective mass of 
electrons is pressure independent while for holes just in the  Γ → N direction it is pressure dependent. 

PACS No: 7120 
 

 قدمهم

به دليل كاربرد بالقوهرساناهاي با گافدر سالهاي اخير نيمه  پهن

و اپتوالكترونيكي مورد توجه خاص  محققان در وسايل الكترونيكي

ميقرار گرفته و ليزري اند. اين موارد توانند در ديودهاي نورگسيل

در ناحيه طيف مرئي مورد استفاده قرار گيرند. از تركيب فلزات 

خاكي با عناصر گروه پنجم جدول تناوبي، نيمه رساناهاي با قليايي

كهمي پهن به وجودگاف بلور اي از آنهاست.نمونهMg3Sb2 آيند

Mg3Sb2و مركز حجمي است .]1[داراي دو ساختار هگزاگونال

با2O3(Fe, Mn)اين تركيب در فاز مركز حجمي داراي ساختار

كه كارهاي نظري محدودي.از]2[باشدمي 206گروه فضايي آنجايي

به دليلاين تركيب صورتروي رسانا اين نوع نيمه كاربردگرفته ونيز

واپتوالكترونيك تصميم به بررسي خواص الكترونيكدرصنايع

 (DFT) ساختاري والكترونيكي آن با استفاده ازنظريه تابعي چگالي

ميΙΙدر اين كار در بخش.گرفتيم كنيم روش محاسبات را توصيف

و در پايان ΙΙΙبخش سپس در و بحث را مطرح خواهيم كرد. نتايج

 دهيم. نيز نتايج بدست آمده را توضيح مي
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 Zn0.9375Cu0.0625O ترکیب چگالی حالت هاي جزئینمودار :  6شکل

  

   نتیجه گیري

هاي کلی ساختار نواري انرژي و چگالی حالتدر این پژوهش      

, 6250/0, 1250/0, 1875/0(؛ Zn1-xCuxOهاي و جزئی ترکیب

0000/0x= ( محاسبه و اثر اتم مس در ساختار نواري و چگالی

، گاف 75/18تا  0با افزایش درصد مس از. ررسی شدها بحالت

کاهش یافت و سهم عمده eV0به حدود  eV8/0نواري از مقدار 

هاي اکسیژن اتم p2هاي در رسانندگی، ناشی از همپوشانی اوربیتال

  . باشدهاي مس میاتم d3هاي و اوربیتال
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