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  چكيده
هاي ساختاري و مورفولوژي ويزگي. لايه نشاني شد ايبر روي بستر شيشه هاي نازك اكسيد روي با مقادير مختلف ناخالصي منيزيم به روش اسپري پايروليزلايه

- اندازه. بررسي شد ) STM(و ميكروسكوپ الكتروني عبوري  )SEM(ميكروسكوپ الكتروني روبشي  ،)X )XRDها با استفاده از دستگاه پراش پرتو سطحي نمونه

از خود نشان ) 200(گيري بالايي را در راستاي ها به صورت يكنواخت رشد كرده و جهتتمامي نمونه. انجام شد Uv-visسنج ها توسط طيفهاي اپتيكي لايهگيري

-ملاحظه نمونهاز فعاليت ضدميكروبي قابلمطالعات ضدميكروبي حاكي. يابدمي ها افزايشو گاف اپتيكي لايه ها كاهشصي اندازه دانهبا افزايش ميران ناخال. دهندمي

  .كندهاست كه با افزودن ناخالصي منيزيم شدت بيشتري پيدا مي
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Abstract  
ZnO:Mg thin films with different amount of Mg were deposited on glass substrate using spray pyrolysis The 
structural, optical and antibacterial properties of the films were studied as a function of the dopant 
concentration. ZnO:Mg films were characterized using methods such as X-Ray Diffractometer (XRD), Scaning 
Electron Microscopy (SEM), Scaning Tunneling Microscopy (STM) and UV-Vis spectroscopy. The samples 
show hexagonal Wurtzite structure, with no phase segregation . The antibacterial activities of the samples were 
tested against Escherichia coli (Gram negative) cultures by drop test method. Optical studies show the increase 
of optical band gap with doping. 
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  قدمهم

، با توجه به  II-VI تركيبي به عنوان يك نيمرساناي اكسيد روي

اي تردهالكتريكي، نوري و مغناطيسي كاربردگسهاي جالب ويژگي

هاي الكترونيك، اسپينترونيك، سلولهاي مختلفي چون در زمينه

اين .]١[استخورشيدي و اكسيدهاي رساناي شفاف پيدا كرده

و غير سمي  سازگاري با محيط زيست تركيب هنچنين به دليل

�

 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. 
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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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در كاربردهاي پزشكي نظير حسگرهاي زيستي  بودن براي انسان

  ].2[نيز مورد توجه است
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هاي ضدميكروبي كه باعث كاهش احتمال انتشار خصوص پوشش

نشان داده شده كه . شودهاي استريليزاسيون ميها و هزينهميكروب
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 pHاكسيد روي به چهت دارا بودن خاصيت ضد ميكروبي در 

هايي كه در تماس مستقيم با خنثي و سازگاري زيستي بالا در حوزه

  .انسان اند، مورد توجه است

متفاوتي چون  روش اكسيد روي از نشانيبراي لايهبه طور كلي  

- استفاده مي... نشاني پالس ليزري ، اسپري پايروليز وهلاي ،ژل - سل

اسپري پايروليز به دليل سهولت انجام،  استفاده از در اين ميان. شود

  .هزينه كم و امكان توليد انبوه مورد توجه است

رفتار  نانوذرات اكسيدروي  نشان داده شد كه در مطالعه قبلي
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در دماي  ايبر روي بستر شيشهتلف ناخالصي منيزيم با مقادير مخ

C
º
مولار استات روي   15/0محلول  cc100با اسپري كردن  450 
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  .مورد مطالعه قرارگرفت 4مرجع اشاره شده در 

 :نتايج و بحث

  مطالعه ساختاري

اي شديد مربوط ها قلهاز نمونه الگوي پراش بدست آمده 1.شكل 
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 nm 600-300ها را در محدودهجذب اپتيكي لايه

از  UVها لبه جذب تيزي در ناحيه تمامي نمونه. مشاهده مي شود

با nm 362به nm 352لبه جذب ازجابجايي . دهند

نتايج . بل مشاهده استقا %15به  0الصي از خافزايش ميزان نا

  .همچنين گوياي افزايش عبور با افزايش مشاركت ناخالصي است

  
) b(ZnO:Mg 5% cخالص a (ZnOطيف جذبي نمونه

ZnO:Mg10% d (ZnO:Mg15%  

محاسبات افزايش  .حاسبه شدها از رابطه تاوك مگاف اپتيكي لايه

  .دهدگاف انرژي اپتيكي با افزايش نيزان ناخالصي را نشان مي

توان در افزايش نقص بلوري در اثر اضافه شدن دليل اين امر را مي

هاي منيزيم به علت علاوه بر آن، اتم. هاي منيزيم يافت

هاي بيشتري را در بلور مشاركت خواهي كمتر، الكترون

هاي پايين نوار رسانش، ها با اشغال كردن ترازاين الكترون

ها از نوار ظرفيت به باعث افزايش انرژي لازم براي انتقال الكترون

تغييرات گاف انرژي با . 4شكل ]. 11[شوند نوار رسانش مي

  .دهدافزايش ناخالصي را نشان مي

  
  تغييرات گاف انرژي با افزايش ناخالصي. 4شكل 
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 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. 
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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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