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Abstract 

Mechanical properties of spinel crystal MgAl2O4 such as effective charge of born, dielectric constant in center 
of Brillouin zone have investigated by using density functional theory with local density approximation. 
Obtained results show that this composition is semiconductor and its band gap is 3.7 eV. Born effective charge 
values for atoms are related to longitudinal charge transitions and diagonal of this tensor is related to ionic 
bond of spinel. 
 
PACS No. 71.20, 62.20  

 قدمهم

هاي اسپينلي جزء طيف مهمي از تركيبات سراميكي با اكسيد

اپتيكي ومغناطيسي قابل توجه ،مكانيكي،،هاي الكتريكيگيژوي

گاف نواري مشاهده شده در اين ساختارها كاربردهاي.هستند

و در تركيبات سراميكي.]١[فراواني داردفوتوالكترونيكي اپتيكي

مگيژبه دليل وي  درجه) 1250طلوب در نقاط ذوب بالا(هاي

و، ميايي مورد توجهيش صدمات مقاومت در برابر ،مقاومت بالا

به].2اند[خاص قرار گرفته صورت يك اكسيد دي آلومينيوم منيزيم

كه ساختار اسپينلي دارد در نظرAB2O4ينمونه از خانواده

MgAl2O4ي خواص متنوع اسپينلحاسبهمبراي.شودمي گرفته

مياز روش ميهاي مختلف اصول اوليه استفاده كه توان به شود

ي موج تختروش پتانسل كامل خطي شده

FP-LAPW ]در.]3در غالب تقريب چگالي موضعي اشاره كرد

پ به DFT-LDAوهش به كمك محاسبات اصول اوليهژاين

MgAl2O4ينلبررسي ساختار نواري وبرخي ويزگيهاي اسپ

.پردازيممي

�

 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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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. 

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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 محاسبات انجام روش

استفاده  Abinitافزار در اين مقاله از نرمبراي انجام محاسبات

ين برنامه بر مبناي محاسبات اصول اوليه با كمكا.]4[شده است

ي روشهاي شبه پتانسيل واستفاده از امواج تخت در غالب نظريه

در تقريب تبادلي-همبستگيي نرژا].5تابعي چگالي استوار است[

از6چگاي موضعي[ هاي گاز الكتروني همگن داده ] با استفاده

و از شبه پتانسيل نرم پايسته7آلدر[-سپرلي ]محاسبه شده است

هاي حالت ايم.هاي بلور استفاده كرده] براي اتم8مارتينز[-ترولير
2s3،1اتم منيزيمp32وs3و همچنين حالت 4p2يهااتم آلومينيوم

به2s2و شعنوان حالتاتم اكسيژن . انددههاي ظرفيت درنظرگرفته

تاجاموا توابع موج رابرحسب Ha30 انرژي قطع تخت

)eV113/27Ha=1ي ها را روي منطقهانتگرالو ايم) بسط داده

جايگزينkاز نقاط2×2×2يشبكه بريلوين با يك جمع روي

 ايم.هكرد

كه در اينجا بار موثربورني بلور براي محاسبه اختلال وارد شده به

ها از موقعيت تعادلشان اتمUmجايي شود عبارت ازجابهبررسي مي

ر كه ما بحث خود هاي اتمي كه جاييبه آن دسته از جابها است

ميتناوب ياخته وي اوليه را حفظ را كنند،محدود هم چنين خواص

مت كنيم.در دماي صفر بررسي مي ناظر اين اختلال نيروها پاسخ

توان توابع پاسخ مطلوب را كه با استفاده از آن ميFm،هستند

به صورت زير است: هاي نيروماتريس ثابت.ساخت  بين اتمي
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و تقريب نزديكترين همسايه ها سرانجام با اعمال قانون دوم نيوتن

به رابطه ي زير خواهيم رسيد:به اين سيستم
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وني كه مربع بسامد فونو يا همان متناسب با مشتقات دوم انرزي

كه با قطري سازي اين ماتريس، بسامدهاي  ماتريس ديناميكي است

ها براي استنتاج بار موثر از اندازگيري. آيندفونوني بدست مي

[Kurosawa اي توسط رابطه، از9ارايه شده و اخيرا در بسياري [

 قرار گرفتهاستفاده مورد،]10-13[اعمدتا اكسيده، تركيبات

كه بار موثر بورنمي اين رابطه نشان است. بارe(كه Zeدهد

مرتبط با الكترون است) در يك ميدان موثر كروي همسانگرد 

ها در رابطه زيركه اين فركانساست LOوTO ها فونونيفركانس
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ر بر استكه جمع در طرف mkها با جرمروي تمام اتم معادله

ونگيرمي در برVكه سلول واحد را با حجم است چپد طرف

ثابت دي الكتريكي رامان فعال است.جمع روي تمام مدها

 خلا است.

 نتايج

داراي يك ساختار مكعبي با گروه فضايي معموليبلور اسپينل

Fd3m ]14[به ازاي سلول واحد است.56و ها موقعيت اتم اتم

كهبه گونه به صورت كات اي است خاص موقعيتباايلايه4يونها

8a Wyckoff 16موقعيت خاصباايلايه8وd Wyckoff و

در يك زير شبكه 32e Wyckoffموقعيت خاص با ها اكسيژن

 اند.چين قرار گرفتهتنگ fccشبه 
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ريساختا نتايج- الف

 سـاختاري بـراي سـاختار مكعبــي نتـايج بدسـت آمـده از واهلـش

خلاصـه شـده1اكسيد دي آلومينيـوم منيـزيم در جـدول معمولي

 در توافق خوبي با نتايج ديگران است.نتايج بدست آمده است.

 حسب آنگسترومبرMgAl2O4:پارامتر ساختاري براي1جدول

 بكهش پارامتر كار حاضر]8تجربي[]9،10،11نظري[

905/7،027/8،083/80836/806/8a

 نتايج الكتروني-ب

آورده1در شكلMgAl2O4اسپينل محاسبه شده ساختار نواري

در فرمي سطحو است الكترون ولتيژمقياس انر.شده است

اين ساختار نواري با توجه در نظر گرفته شده است. صفر انرژي

شكلبه مسيرهاي در نظر گرفته شده  كه در درمنطقه اول بريلوئن

بهب نشان داده شده است رسم گرديده است.-1 نوار ظرفيت

درeV9/3ي يك گاف نواري مستقيموسيله از نوار رسانش

مقدار گاف نواري نتايج تجربي ديگران مجزا شده است.Гينقطه

گاف نواري.]15[انددادهگزارشMgAl2O4،eV8/7براي را

خ است كوچكتراز مقدار تجربيهمحاسبه شد وانيكه اين ناهم

در نيز نواري غير مستقيم گافدو است. LDAناشي از تقريب 

 مشاهدهeV7وeV5به ترتيب با مقادير Г-Xو  Г-Lطول

براي كلي محاسبه شده هايحالت چگالي2شكل.مي شود

محور انرزي دهد.را نشان ميMgAl2O4نلي ساختار اسپي

p2از حالتهاي ظرفيتنوار . بالاي بيان شده استHaبرحسب 

وs3اكسيژن كه با اربيتالهاي آلومينيوم هيبريد شده استp3منيزيم

 تشكيل شده است. 

(الف)

(ب)

ي اول بريلوين ساختار اسپينلب)منطقه الف)ساختار نواري-1شكل

MgAl2O4

)eV2114/27=Ha1چگالي كلي حالتها(2شكل �
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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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 نتايج مكانيكي-ج

ها اپتيكـي بلـوري بين صفحات بار در فونونكم وزياد شدن فاصله

به ايجاد نيروي اضافي وبه  آن ايجاد ميدان الكتريكـي موجبمنجر

هـا اپتيكـي ايـن جفـت شـدگي بـين فونـون شود.مي بين صفحات

 بـورن بـراي هـر اتـم وميدان الكتريكي را تحت عنـوان بـار مـوثر 

به اينكه نرمالAB2O4براي بلورهاي اسپينلي.شناسيممي با توجه

كــاتيون هماهنــگ3ي اگــر حتــي هــر آنيــون در اســپينل بوســيله

رالي از منيـزيم احاطـه اكتاهدرالي از آلومينيوم ويك كاتيون اكتاهـد 

ويژگي قطري بـودن شده باشد ميدان موثر عمدتا همسانگرد است.

.ي پيوند يوني در اسپينل استي مسقيمي از مشخصهتانسور نتيجه

در ساختارهاي مكعبي اسـپينل اسـت، بار موثر قطري بودن تانسور

زيرا ساختارهاي بلوري ديگر عناصر غير قطري نيز دارنـد. از آنجـا 

باشـند، بنـابراين در ساختار مكعبي اسـپينل پيونـدها يـوني مـيكه 

به پيوند يوني ارتباط داردمي توان گفت كه  .قطري بودن تانسور

وثابت دي الكتريكي فركانس2درجدول را هاي بالا بار موثر بورن

از.آورده شده است تجربيدر مقايسه با مقادير  ضريب شكست كه

مي باشد.93/1با مقدار بدست مي آيد برابر الكتريك جذر تابع دي

يكي از همكارانمان بدست آمده ضريب شكست باكه قبلا توسط

با FP-LAPWاستفاده از روش  گزارش شده بود برابر است

در.]16[77/1 توافق خوبي با نتايج ديگران نتايج بدست آمده

 است.

 وثابتMgAl2O4بارهاي موثر بورن براي اسپينل نرمال-2جدول

 دي الكتريك

بارموثركار حاضر]17كار تجربي[

4/0)+-(2/1802413/1Z*
1(Mg)

2/0)+-(7/27397637/2Z*
1(Al)

04/0)+-(892/1-806369/1-Z*
1(O)

ε∞92/271/3و89/2

 گيرينتيجه

 باروMgAl2O4در اين كار ويژگي ساختاري اكسيد اسپينل

و ي تابعي چگالي ثابت دي الكتريك با استفاده از نظريهموثر بورن

.ساختاري امواج تخت وشبه پتانسيلبر پايه  ها محاسبه شده است

را برايГ-Г جهت رادرeV9/3 نواري يگ گاف نواري مستقيم

ا دهداين ساختار نشان مي كسيد منيزيم كه بر نيمرسانا بودن دي

موثر بورن محاسبه شده براي بارهاي مقادير.آلومينيم تاكيد دارد

كه تغيير طول آن است راستايي انتقال بار در ها نشان دهندهاتم

.هاي تجربي استمقدار محاسبه شده در توافق خوبي با داده

 مي باشد.93/1برابر با مقدار آمدهضريب شكست بدست
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