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 چكيده
صد اكسيدروي با نانوذرات ازدر سل%)15%و10%،5( ناخالصي منيزيم هاي مختلفي و ويژگيژل-به روش و ضدميكروبي تهيه گرديدند، هاي ساختاري، اپتيكي

ششآنها مورد بررسي قرارگرفت. نمونه و هيچ فاز ثانويههاي بدست آمده داراي ساختار شود. نتايج لصي مشاهده نمي% ناخا15اي تا ميزان گوشي وورتسيت هستند

مورد بررسي E.coliبدست آمده از مطالعات اپتيكي، نشان دهنده افزايش گاف انرژي در اثر افزودن ناخالصي ست. فعاليت ضدميكروبي نانوذرات بر روي باكتري 

مي ZnO:Mgقرارگرفت،سوسپانسيون حاصل از نانوذرات  و با افزايش ميزان دهند كه خاصيت ضدميكروبي خوبي از خود نشان با افزايش غلظت نانوذرات افزايش،

 يابد. ناخالصي اندكي كاهش مي
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Abstract 

sol-gel method was successfully used for synthesis of ZnO nanoparticles doped with different concentrations of 
Mg. The structural, optical and antibacterial properties of nanoparticles were studied as a function of the 
dopant concentration. The synthesized ZnO:Mg powders were characterized using X-Ray Diffraction (XRD), 
Transmission Electron Microscopy (TEM), Fourier Transform Infrared (FTIR) Spectroscopy and UV-Vis 
Spectroscopy. The samples show hexagonal Wurtzite structure, and the phase segregation takes place for 15% 
amount of doping.TEM images revealed that the size of the particlse is about 50 nm. The antibacterial activities 
of the nanoparticles were tested against Escherichia coli (Gram negative) cultures. ZnO:Mg nanofluid shows 
good antibacterial activity which increases with increase of its concentration, and slightly decreases with the 
amount of Mg. 
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: قدمهم

هاي اخير موضوع مطالعات تحقيقاتي فراواني اكسيد روي در سال

گاف انرژي مستقيم توان در بوده است. دليل اين استقبال را مي

، تكنولوژي نسبتاً آسان  بالاي آن، سازگاري با محيط زيست،

و... جستجو كرد.  به علت II-VIاين نيمرساناي ساخت آن

و مغناطيسي كاربردگستردهويژگي اي هاي جالب الكتريكي، نوري �

 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 
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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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هاي هاي مختلفي چون الكترونيك، اسپينترونيك، سلولدر زمينه

ا و .]١[استكسيدهاي رساناي شفاف پيدا كردهخورشيدي

هاي اكسيد روي اثر ضد ميكروبي آن است. يكي ديگر از ويژگي

به همراه اكسيدهاي فلزي ديگري چون ZnOنشان داده شده كه 

MgO ،TiO2وCaO ]4-2[فعاليت ضد ميكروبي قابل

اي دارد. در اين ميان اكسيد روي به چهت دارا بودن ملاحظه

درpHخاصيت ضد ميكروبي در  و سازگاري زيستي بالا خنثي

 هايي كه در تماس مستقيم با انسان اند، مورد توجه است.حوزه

 ZnOهاي مختلفي براي توضيح رفتار ضد ميكروبي مكانيسم

يوپيشنهاد شده كه از ميان آن مي ن فلزي، توليد توان به آزاد شدن

هاي الكترواستاتيكي، نفوذ به درون سلول اكسيژن فعال، برهمكنش

.]5-7هاي ارتباطي سلول با محيط اشاره كرد[و بستن راه

و اندازه تا كنون مطالعات مختلفي بر روي تاثير شكل

و ثابت شبكه[8گيري بلوري[]، چهت5نانوذرات[ ] در فعاليت9]

انجام گرفته است. در اين ZnOضد ميكروبي نانوساختارهاي 

طرح قصد داريم تا تاثير افزودن ناحالصي منيزيم را بر رفتار ضد 

بررسي كنيم. براي اين كار نانوذرات اكسيد روي ZnOميكروبي 

و خواص-با مقدار ناخالصي مختلف به روش سل ژل سنتز شد

و اپتيكي آن علاوه بر رفتار ضد ميكروبيش مورد مطالعه  ساختاري

 ار گرفت.قر

:بخش تجربي

سلMgبا درصدهاي مختلف ZnOنانو پودرهاي ژل- به روش

و كلريد تهيه گرديد. به اين منظور محلول همگن استات روي

) و آب دوبار تقطير در6) به مدت 1:1منيزيم در اتانول ساعت

درجه سانتي گراد قرار 100-110شرايط رفلاكس در دماي 

°Cر مستقيم در دماي گرفت. بعد از حرارت دهي غي
به مدت 80

و حرارت دهي مستقيم در دماي14-12 ، با تبخير Cº160ساعت

- هاي اضافي، پودر سفيد رنگي حاصل شد. در پايان نمونهحلال

°Cهاي بدست آمده در دماي
به مدت يك ساعت كلسينه 600

 شدند.

سنجي پرتو ايكس ها از طيفيابي ساختاري نمونهبراي مشخصه

º درجه با گام20-60محدوده در 
 استفاده شد.04/0

و اندازه نانوذرات توسط ميكروسكپ الكتروني مورفولوژي

)  ) بررسي گرديد TEM Leo 912 ABعبوري

و نوع پيوندها، طيف   FTIR.براي مطالعه ساختار شيميايي

(نمونه  Cm-1 4000 -400) در محدودهShimadzu 4300ها

هاي از نمونهئيمر-ه فرابنفشتهيه شد.طيف جذبي درناحي

ه بدست آمد.زپراكنده شده در آب دوبار يوني

 E.coliها با مطالعه منحني رشد باكتري رفتار ضد ميكروبي نمونه

در حضور نانوذرات مورد بررسي قرارگرفت. به اين منظور

 سوسپانسيوني از نانوذرات سنتز شده در آب دوبار تقطير تهيه شد.

ها در فواصل گيري تغيير جذب اپتيكي نمونهازهمنحني رشدبا اند

 يك ساعته بدست آمد.

و  بحث:نتايج

 مطالعه ساختاري:

ميالگوي پراش بدست آمده از نمونه1شكل دهد. ها را نمايش

و داراي شود، نمونههمانگونه كه ملاحظه مي ها بس بلور بوده

اي مربوط به باشند. هيچ قلهساختار شش گوشي وورتسيت مي

شود. % مشاهده نمي15تا غلظت ناخالصي MgOساختار مكعبي 

تواند بدون ايجاد فاز ثانويه،مي +Mg2دهد كه اين نتيجه نشان مي

شش +Zn2جايگزين  گوشي اكسيد روي شود؛ كه البته در شبكه

(اين نتيجه بدليل شباهت شعاع براي57/0هاي يوني اين دو اتم

Mg براي60/0وZn]با10)، دور از انتظار نيست ]. در نمونه

(15درصد ناخالصي   MgO) مربوط به ساختار مكعبي 200%، قله

 قابل مشاهده است.

 ها با در صدهاي ناخالصي مختلف. الگوي پراش بدست آمده از نمونه1شكل

راcهاي شبكه، كاهش ثابت شبكه نتايج حاصل از محاسبه پارامتر
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 از رابطه زير محاسبه شد: Zn-Oناخالصي، طول پيوند

l=����� � �
�
� 	 
����� )1(

وcوaكه در آن ميuثوابت شبكه اند  آيد:از رابطه زير بدست

u= ��
�
� � 0.25 )2(

نتايج حاكي از بزرگتر شدن طول پيوند با افزايش ميزان ناخالصي

ح مياست، كه با نتايج ].11كند[اصل از مطالعات ديگران مطابقت

% ناخالصي را نشان مي دهد.15نمونه با  TEMتصوير2 شكل

ها از طريق اندازه بلورك نانومتر است.30-50گستره اندازه دانه ها

ميnm30رابطه شرر  آيد كه با توجه به پايين بودن دقت بدست

 اختلاف بدست آمده منطقي است.XRDدستگاه 

 . تغييرات ساختاري نانوذرات در اثر افزودن ناخالصي1جدول

در:899999999999999999
=>?@A@B 

a (Å) c (Å) 
LGMان FGGHI در

 NOPQ RS@TC
(%) 

 WX 8BWGYل
Zn-O)nm(

٠ ٢٠٧٠.^ ٠٠[٣.٢ 0 ٠.١٩a٨ 
^% ٠.١٩٧١ [٠.٠٢- ٧^٢٠.^ ٩[[٣.٢ 
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١^% ١^٣.٢a ^.٠.١٩٧ ١.٢٢- [٣[١^ 

با TEM. تصوير2شكل  % ناخالصي15نانوذرات اكسيد روي

: FTIRطيف سنجي

.3در شكلMgبا مقادير مختلف ZnOنانوذرات FTIRطيف

و cm-13400نشان داده شده است. جذب شديد در نواحي

1600 cm-1 مي مربوط O-Hتوان به نوسانات كششي پيوند را

ها نسبت داد. قله جذب به آب جذب شده بر روي سطح نمونه

].12در هواست[CO2به دليل حضور~ cm-12360 ديگر در

مربوط به پيوند cm-1435جذب شديد درحدود نمونه خالصدر

Zn-O در  ست. با اضافه شدن ناخالصي منيزيم، جذب ديگري

 قابل مشاهده است كه با افزايش مقدار cm-1535-520 حوالي

به0افزايش ميزان ناخالصي از شود.منيزيم، شديدتر مي %15،%

به Zn-O همچنين باعث جابجايي قله جذب مربوط به پيوند

گردد.مي cm-1465به cm-1435از هاي بالاتر،سمت عدد موج

به جايMgهاي سبكتر اين جابجايي به علت جانشين شدن اتم

].13باشد[ميZnهاي اتم

 با مقادير مختلف ناخالصي ZnO:Mgنانوذرات FTIR. طيف3شكل

 مطالعه اپتيكي:

نشانئيمر- ها را در محدوده فرابنفش. طيف جذبي نمونه4شكل

.مي به0افزايش ميزان ناخالصي از دهد. %، باعث تغيير مكان%15

آن nm339به nm372قله جذب از شده است.نتايج حاكي از

.شوداست كه افزودن منيزيم منجر به افزايش ميزان عبور مي

 ZnO:Mg. طيف جذبي نانوذرات4 شكل
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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. 

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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[رسانش مي . تغييرات گاف انرژي با افزايش5]. شكل14شوند

 دهد.ناخالصي را نشان مي

 . تغييرات گاف انرژي با افزايش ناخالصي5شكل

 فعاليت ضد ميكروبي:

را در حضور نانوذرات E.coli. منحني رشد باكتري6شكل

دهد. از آنجايي كه افزايش در جذب اپتيكي اكسيد روي نشان مي

هاي حاوي باكتري نشانگر افزايش در تعداد سوسپانسيون

ميمكروارگانيسم تواند هاست، بررسي تغيير جذب اپتيكي

 هاي باكتري را تعيين نمايد.چگونگي رشد كلوني

مي(الف).6همانگونه كه در شكل شود، سوسپانسيون مشاهده

اي مانع رشد ملاحظهحاوي نانوذرات اكسيد روي به طور قابل

و اين ممانعت از رشد با افزايش غلظت طبيعي باكتري مي شود

همانگونه كه در شكل شود.نانوذرات در محيط، شديدتر مي

(ب). مشهود است، افزودن ناخالصي منيزيم از شدت رفتار6

ميضدميكروبي نمونه كاهد. باتوجه به تغييرات ايجاد شده در ها

وcثابت شبكه  ، اين نتيجه با نتايج بدست آمده ازمطالعه ياماموتو

] مطابقت دارد كه بر اساس آن، كاهش اندازه ثابت9همكاران[

ميcشبكه  -، منجر به كاهش خاصيت ضدميكروبي اكسيد روي

ار ضد هنوز هم رفت ZnO:Mgشود. با اين حال، نانوذرات

ميملاحظهميكروبي قابل  دهند.اي از خود نشان

 نتيجه گيري:

 هاي مختلفي از ناخالصي منيزيمنانوذرات اكسيدروي با در صد

سل15%و%10،5( و ويژگي- %) به روش  هايژل تهيه گرديدند،

و ضدميكروبي آنها مورد بررسي قرارگرفت.  ساختاري، اپتيكي

ششهاي بدست آمده داراي نمونه  گوشي وورتسيتساختار

و هيچ فاز ثانويه  قابل مشاهده% ناخالصي15اي تا ميزان هستند

.
(الف)

(ب)

هاي الف) در حضور نانوذرات با غلظت، E.coli. منحني رشد6شكل

ب) در حضور نانوذرات با درصد ناخالصي مختلف  مختلف،

 انرژي در اثرن دهنده افزايش گاف . مطالعات اپتيكي، نشانيست

ست. فعاليت ضدميكروبي نانوذرات بر روياافزودن ناخالصي

مي E.coliباكتري  سوسپانسيون حاصل از نانوذرات دهد كه نشان

ZnO:Mg غلظت دارند كه با افزايش خاصيت ضدميكروبي خوبي

و با افز  يابد.ايش ميزان ناخالصي كاهش مي نانوذرات افزايش،
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