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 چكيده
ا ژلشدهيبه روش احتراق ژل تهBaZr0.05Ti0.95O3 نانوپودرق،يتحقنيدر ، در دماهايرا . به منظور بررسي اثر دماي كلسينه، پودرهاي سياه رنگ ناشي از سوختن

در ايكسپراش پرتو درجه سانتي گراد كلسينه كرديم. 1000و 900، 800، 700 تBaZr0.05Ti0.95O3درجه، نانو پودر 1000دماي كلسينه مشخص كرد ك فاز داراي

دهمچنين است. پروسكايت و دما در دماهاي مختلفو حلقه پسماند بر حسب دماكيالكترينمودار ثابت  شد.نييتع نمونهيكوريرسم
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Abstract 

In this research, BaZr0.05Ti0.95O3 nanopowders were prepared using gel-combustion method. The effect of 
calcination temperature on structural of the powders were investigated. X-ray diffraction showed that the 
powder have single-phase perovskite at the calcination temperature of 1000oC. Dielectric constant against 
temperature and hysteresis loop in different temperature were plotted and Curie temperature were obtained.   
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 قدمهم

به عنوان يك ماده)BaTiO3(تيتانات باريم از زمان كشف

، مواد 1943بالا در سال الكتريكديفروالكتريك با ثابت 

كه بر پايه آن قرار دارد توسعه زيادي پيدا كرده است. سراميكي

مي الكتريكديمواد با ثابت استفاده از دهد بالا به ما اين اجازه را

و ابعاد كوچكتر بسازيمتا خازن از.هايي باظرفيت بالا استفاده

آن،تيتانات باريم هاي چند لايه با عايق سراميكخازن ها را ظرفيت

ها باحجم كمتر امروزه اين خازن.]2و1[دهدبه شدت افزايش مي

از متر سانتي1از و ظرفيتي بالاتر اسpF1مكعب ].3[تدر دسترس

درجه130تا 120دماي كوري در باريم تيتانات خالص بين

ميسانتي به پارا باشد كه در اينگراد دما ماده از فروالكتريك

به Baو Srها مانند با افزودن ناخالصي دهد.الكتريك تغيير فاز مي

هاي گوناگون توان دماي كوري را به منظور كاربردباريم تيتانات مي

هاي سراميكي، استفاده از تغيير داد. اخيرا در ساخت خازن

Ba(Zr,Ti)O3باريم تيتانات مورد توجه زيادي قرار گرفته جايب

 از يون از نظر شيميايي Zr4+ (0.087nm)است. يون

(0.068nm) Ti4+ و داراي شعاع يوني بيشتر است. پايدارتر بوده

باعث انبساط +Ti4بجاي +Zr4هاي بنابراين جانشين شدن يون

و رسانش از طريق پرش الكترون   electron)شبكه بلوري شده

hopping) هاي بين يونTi4+ وTi3+ مي .]11و4[يابدكاهش

قطعات الكترونيكي با پيشرفت نانو تكنولوژي،ور دهه اخي در

لايها خازن همچون يكيناميديهاو حافظه)MLCs(هيچند

)DRAM(ديكه در آن به طور گسترده از مواد الكتريك استفاده ها

مي شود، روزبه مي شوند. اين امر برانگيزنده روز كوچكتر

دي تلاش د هايي جهت ساخت مواد مقياس نانورالكتريك

 باBaZr0.05Ti0.95O3در اين پژوهش الكتروسراميك].5باشد[ مي

بر خواص دماي كلسينه نانوپودر تهيه شد وتاثير استفاده از

� مورد بررسي قرار گرفت.يساختار

 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 
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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

دهمين كنفرانس ماده چگال ايران / دانشگاه شيراز / 6 و 7 بهمن ماه 1389



 شرح آزمايش

شBaZr0.05Ti0.95O3نانوپودرهيتهيبرا ييايمياز رابطه واكنش

 استفاده شد:ريز

Ba(NO3)2 +0.05 ZrO(NO3)2 + 0.95 Ti((OCH(CH3)2)4
�BaZr0.05Ti0.95O3

پهما به BZTمولكييبه ازا داستينطور كه از فرمول واكنش

نكي و05/0م،يبار تراتيمول مول نيترات زيركونيل هيدراته

ت95/0 اس.ميدارازينديزوپروپكساياوميتانيمول بهكيتريسدياز

و از اسيو كمپلكس مرسازيطور همزمان به عنوان عامل پل دساز

پاكيترين ا داريبه عنوان و Ba+2هايونيكات ستفاده شده است.كننده

Zr+4 منيرا در كمتر آب حل تيبرا.مكنييمقدار وميتانيحل كردن

اسديزوپروپكسايا به عنوانكيترينديواسكيتريسدياز مخلوط

م نهيتهيبرا.مكنييحلال استفاده پاكيبهازيسل ميدارهيمحلول

ا پانيكه اسه،يمحلول است. تحت دهايباز هم همان مخلوط

و دم بههياول هايمحلولC60°اي شرايط هم زدن دائم را

مهيمحلول پا اس pH.مكنيياضافه به علت يدهايمحلول حاصل

به كار رفته به شدت پا اضافه كردنلهيبوسكه استنييفروان

به pHوميآمونديدروكسيه براي تبخير.ميرسانمي7محلول را

آب موجود در سل  حC 85° آن را در دماي BZTتمامي ني، در

ژل تا ژل حاصل گردد.ميهمزدن دائم، حرارت داد از سوختن

س زيرنگاهيذرات متخلخل به آن م روژليكه -يميباق شوديگفته

اماند دلني. به شدت گرمازا است كه  رفتن دمايبالالِيواكنش

آسرا رنگاهيسيمحلول است. پودرها شدن توسطابيپس از

 گراديدرجه سانت 1000و900، 800، 700يدماهادر،يون دستها

.ميكردنهيكلسساعت2به مدت

و بحثگيرياندازه  ها، نتايج

A)=λ°1.5418ز پودرهاي حاصل پراش پرتوي ايكسا

(Philips, X’pert CuKαگر80-20در محدوده و درجه تهيه ديد

 علاوه بر فازC 700°در دماي.اندنشان داده شده1در شكل 

نيزTiO2وBaCO3،ZrO2فازهاي ناخالصي BZTاصلي

هاي ناخالصي با افزايش دماي كلسينه شدت پيكند. وجود دار

و شدت پيك در BZTهاي كاهش افزايش يافته است. در نهايت

 باشد.نمونه داراي تك فاز پروسكايت مي C 1000°دماي

 دماهاي كلسينه متفاوتدر BZTنمونهX: طيف پراش اشعه1شكل

از نانو پودرهاي حاصل تصوير ميكروسكوپ الكتروني عبوري

(TEM) كه در آزمايشگاه مركزي دانشگاه فردوسي مشهد تهيه شد

نشان داده شده است. اندازه متوسط ذرات از روي2در شكل 

به25تصوير تقريبا   دست آمد. نانو متر

عب:2شكل  BZTنانو پودر (TEM)وري تصوير ميكروسكوپ الكتروني

)()/cos(ميانگين ذرات از فرمول شرر θλ wkD تعيين گرديد.=

wدر اين فرمول  , θ ,λ ,Dها، طول موج به ترتيب اندازه بلورك

(بر حسب راديان)  و پهنا در نيم ارتفاع تابشي، زاويه قله براگ

و ها، پهنا در نيم ارتفاع، سايز بلورك هستند. زواياي پيك ها

 آورده شده است.1هاي شبكه در جدول پارامتر

�
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و ساختار نانو پودر1جدول  BZT: پارامترهاي شبكه
و ساختار

 پارامتر شبكه

)Å(

اندازه

ها بلورك

)nm(

FWHM
(deg) 

hkl 2θ
(deg) 

تتراگونال

0234/4a=

0354/4c=

24

21 

23 

3936/0

4920/0

4920/0

)010(

)011(

)111(

084/22

424/31

720/38

 دي الكتريك اندازه گيري ثابت

و ضخامت ميلي10قطربا هاييقرص حاصل پودر از متر

در هاي قرص. گرديد مترتهيه ميلي2 به C 1300°دماي حاصل

هاخازن ظرفيت الكترود گذارياز شد. بعد سينتر ساعت6مدت

به اين ترتيب كه در يك شاخه پل نمونه قرار.گرديد اندازه گيري

و گستره  و در شاخه ديگر يك جعبه خازن با دقت بالا داده شد

و يك مقاومت متغيير قرار داشتند. با تغيير pFتغييرات از مرتبه  ،

و و مقاومت متغيير پل در حالت موازنه قرار گرفته، ظرفيت خازن

 ابعادو ظرفيتاز ستفادهابا حال.]14[مقاومت نمونه تعيين شد

C=ε مطابق رابطه ضريب گذردهي الكتريكي،نمونه A/d تعيين 

آن.گرديد ضريب گذردهيF(،ε(فارادظرفيت نمونهCكه در

dو)m2(مترمربعسطح نمونهA،)F/mالكتريكي(فاراد بر متر 

ضريب گذردهيوεبا داشتن باشد.مي)m(مترضخامت نمونه

الكتريك نمونه ) ثابت دي(ε0=8.85×10-12F/m الكتريكي خلا

 محاسبه شد.εr=ε/ε0طبق رابطه 

 دما حسببر نمونه دي الكتريك ثابت تغييرات گيري اندازه نتايج

دي ثابتكه دهدمي نشان نتايج.است شده آورده3شكل در

به دما افزايشبا الكتريك  يك مقداربهو نمايدمي شدن زياد شروع

 باشد. مي)Tc( دماي كوريكه رسدمي اكثر حد

و ها تغيير فاز نمونه در دماي كوري كه داده از فاز فروالكتريك

مي باشد به فاز پاراالكتريك كه داراي داراي ساختار تتراگونال

 شوند. ساختارمكعبي است تبديل مي

به دست آمد كه با نتايح BZT،°C107 دماي كوري براي نمونه

كه در شكل مشخص است].8-12[ديگران مطابقت دارد همانطور

به سمت دماهاي  با افزايش فركانس، قله منحني جابجايي كوچكي
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 باشد.مي (Relaxor)ريلكسور
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kHz 100 ،MHz 1

 حلقه پسماند

استفاده كرديم. بدين4اي تشكيل حلقه پسماند از مدار شكل بر

كه اسيلوسكوپ را در وضعيت و با انتخاب X-Y ترتيب قرار داده

حلقه پسماند در صفحه اسيلوسكوپC1وR2وR1 مناسب

.]13-14[شودمشاهده مي

 : مدار جهت نمايش حلقه پسماند4شكل

آورده شده5در شكل هاي مختلفحلقه پسماند نمونه در دما
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و قطبش باقي ميوادارنده و در مانده نيز با افزايش دما كاهش يابند

آن شونددماي كوري صفر مي آورده شده2ها در جدولكه مقادير

.است �

 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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و قطبش باقي2دولج  مانده در دماهاي مختلف: ميدان وادارنده

Pr(µC/cm2)Ec(kV/cm) (°C)دما

03/2128/030

43/1104/060

66/0043/0100

00107

با افزايش دما ساختار ماده از فاز تتراگونال به سمت مكعبي ميل

كمكند، بنابراين اندازه گشتاور دو قطبيمي در ها رفته رفته و شده

شود، در نتيجه حلقه پسماند به يك خط دماي كوري صفر مي

.]13[شودراست تبديل مي

 در دماهاي مختلف BZT حلقه پسماند نمونه:5شكل

 نتيجه گيري

ژل احتراقي سنتز-به روش سلBaZr0.05Ti0.95O3نانو ذرات

ونهنم C 1000°نشان داد در دماي كلسينه ايكس پراش پرتو.شد

الكتريك بر داراي تك فاز پروسكايت است. نمودار ثابت دي

شدC 1300°هاي سينتر شده در دماي حسب دما براي قرص رسم

كه با افزايش فركانس به دست آمدC 107°و دماي كوري نمونه 

حلقه كند. به سمت دماهاي بزرگتر جابجايي كوچكي پيدا مي

شد پسماند نمونه در دماهاي مختلف و مشخص شد در دماي رسم

به يك خط راست تبديل مي  شود.كوري
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