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 چكيده

و نانو پودرZnO سنتي با استفاده از پودراكسيد روييدر اين پژوهش وريستورها .ZnO(اندازه دانه ها در حد ميكرون) به اكسيد روينانو پودر ساخته شده است

.همچنين روش احتراق ژل تهيه گرديده  افزونهبررسي شده است.در ادامه تاثير TEMاندازه دانه ها توسط تصوير برداريو توسط پراش اشعه ايكس فاز يابي شده است

K2Oسنتي وريستورهاي تهيه شده از پودربر روي خواص الكتريكيZnOو نانو پودرZnOدر فشار وريستوريسراميكها.است مورد مطالعه قرار گرفتهbar 225 و

و مورديتهيه شده اند. منحني چگالoc1000 دماي تفجوشي و ضريب غير خطي آنها بررسيجريان بر حسب ميدان الكتريكي براي آنها رسم و ولتاژ شكست قرار گرفته

ميباشد. افزودن 30.62و براي وريستورتهيه شده از نانو پودر اكسيد روي 4.56رويدشده از پودر سنتي اكسي ضريب غير خطي براي وريستور تهيه تعيين گرديده است.

.ميدهد نتيجه16و براي وريستور حاصل از نانو پودر اكسيد روي برابر 2.2بر براي وريستور سنتي برارا درصد مولي اكسيد پتاسيم ضريب غير خطي 0.5

Fabrication and investigation of ZnO-based varistors properties and K2O doping effect on  

their electrical behavior 
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Abstract 

In this research the Zinc oxide varistors are made by a combination of ZnO traditional powder, where the size of 
grains are in micro scale, and nano powder of ZnO.  The Zinc oxide nano powder is provided by the gel-
combustion method and its phase is determined by X-ray diffraction method. In the next step, the effect of adding 
K2O on the electrical properties of the varistor, which is made by traditional ZnO and nano powder of ZnO, is 
considered. Varistor ceramics are constructed at pressure 225 (bar) and sintering temperatur1000 (oC). Variation 
of current density versus applied electric field is considered and the diagram of the current density vs. the electric 
field is plotted. In addition, the break down voltage and the nonlinear coefficient of the varistor ceramics are 
determined. The nonlinear coefficient of the varistor that is made by traditional Zinc oxide powder is 4.56 and for 
the varistor that is made by nano Zinc oxide powder is 30.62.   Adding ٪0.5 molar Potassium oxide is caused to 
change the nonlinear coefficient of the traditional varistor and the Zinc oxide nano powder varistor to 2.2 and 16, 
respectively. 
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به ولتاژ (مقاومتهاي وابسته كه VDRوريستورهاي اكسيد فلزي (

كه همانند هستند اند قطعات سراميكي بر پايه اكسيد روي بنا شده

-مشخصه ولتاژو]5[كننددو ديود زنر پشت به پشت عمل مي

قطعات كاربرد وسيعي در مداراتنايغير خطي ميباشند.آنهاجريان

و همچنين در  الكتريكي براي محافظت در برابرولتاژهاي ناخواسته

 جهت محافظت در برابر آذرخش قوي فشار خطوط توزيع برق 

 طريقازبه وسيله تفجوشي سراميكي اين وريستورها.]2و1[ دارند

بيسموت با مقدار كمي از افزودنيها مانند اكسيد ZnOپودر سينتر �

 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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 (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... ساخته ميشوند.ساختار تشكيل شده، يك يا اكسيد منگنز

با سدهايي درمرز ZnOاست كه درآن هر دانهnنيمرساناي نوع 

در.]4و3[دانه ها فراگرفته شده مشخصه ولتاژ جريان مشاهده شده

 :  وريستور با رابطه زير توصيف ميشود

I=kV� )1(

αو پارامتري است براي سنجش ميزان غير خطي بودن وريستور

:]6و5[به صورت زير بيان ميشود

α=d(logI)/d(logV) )2(

تااين پارامتر با ولتاژ متغيير است يك ولتاژ مشخص اين قطعات

دارنددر اناها رفتاري همچون نارسدكه به آن ولتاژ شكست گوين

ردα هاي بالاتر همچون رسانا عمل ميكنند.صورتي كه در ولتاژ

چه داشته باشد.50ناحيه شكست مي تواند مقاديري بيشتر از هر

.]5[بيشتر باشد كيفيت وريستور بالاتر استαميزان 

ولتاژ شكست سراميك تف جوشي شده با تعداد مرزدانه هاي بين

و در نتيجه با وارون اندازه دانه ها نسبت مستقيم دو الكترود

كه كوچكتر شدن اندازه ذرات به  دارد.بدين ترتيب انتظار داريم

به ازاي ضخامت يكسان بينجامد .]1[ولتاژ شكست بالاتري

به وري تورهايساز طرفي افزودن ناخالصي با درصدهاي متفاوت

اكسيد روي ميتواند با قرار گرفتن در جايگاههاي شبكه باعث تغيير 

هادر  تف گاف انرژي شده ويا با قرار گرفتن در مرزدانه در مرحله

و تاثير بر ولتاژ شكست جوشي باعث تغيير سدپتانسيل درمرزدانه ها

و  و ديگر خواص الكتريكي آن شودوريستور .]5[ضريب غيرخطي

و همچنين هدف ما در اين پژوهش بررسي تاثير سايز ذرات

 تار الكتريكي وريستور است.افزودن ناخالصي اكسيد پتاسيم بر رف

:روش ساخت

آدر اين پژو به دو روش و موردهش نمونه هاي وريستور  ماده

در.مطالعه قرار گرفته است در روش اول موسوم به روش سنتي

حد ZnOساخت وريستور از پودر  كه اندازه دانه هاي آن در

به صورت آماده است. استفاده شدهميباشد ميكرون اين پودر

و مورد استفاده قرار گرفته.  خريداري شده

 استفادهZnOدر روش دوم در ساخت وريستور از نانو پودر

آشده. ماده شده است. تهيه نانو اين نانو پودر به روش احتراق ژل

ژل ZnOپودر  به صورت زير انجام ميگيرد:به روش احتراق

دوآبه سازي تركيب، از استات روي در اين پژوهش، جهت آماده

)O٢H٢.٢COO)٣Zn(CHبه عنوان واكنشگر استفاده شد (]7[.

. استاتها از جمله مواد ميباشند Merck، ساخت شركتمواد اوليه

از- آلي كه انتخاب حلّال آنها از بين مواد الكلي است. فلزي هستند

به عنوان حلاّل استفاده شد. همچنين، اين رو، از ايزوپروپانول

به  به توزيع يكنواخت ذرات عنوان عامل پراكندهايزوپروپانول ساز،

و پليمرساز نيز كند. عوامل كمپلكسدر محلول كمك مي ساز

كه به همين علتّ،  به نوع مواد اوليه انتخاب گردند بايستي با توجه

و دي به عنوان كمپلكساتانولاز اسيد استيك به ترتيب و آمين ساز

 پليمرساز بهره گرفتيم. 

و آب دوبار ابتدا است ات روي را در مقدار تعيين شده ايزوپروپانول

به يونيزه حل كرده تا كاملا شفاف شود براي اين كار محلول را 

قرار ميدهيم.oC40مدت نيم ساعت بر روي همزن در دماي

به محلول اضافه ميكنيم. براي  سپس عوامل كمپلكس ساز را

 عمل رفلكس ساعت تحت4همگني بهتر محلول آن را به مدت 

بهپ قرار ميدهيم. oC120در دماي س از اين مرحله محلول را

و در دماي14مدت قرار ميدهيمoC80ساعت در حمام روغن

شكل گيرد. در ادامه ژل تهيه شده بر روي شفاف تا ماده ژله اي 

(سوخت) oC170هيتر در دماي  به آن اسيد نيتريك و قرار گرفته

كه محصول آن  اضافه ميكنيم. به اين مرحله سوزاندن ژل گويند

و تيره ميباشد. و پودر حاصل در ادامهپودري خشك كاملا نرم شده

و در دماي  به مدت دو ساعت درون كوره كلسينه OC500سپس

با.شده تا نانوپودر سفيد رنگ اكسيد روي بر جا ماند فازيابي نمونه

و  و λ=1.5406Åپراش پرتو ايكس با لامپ مسي انجام شده

 بدست آمد. TEMاندازه بلوركها توسط تصوير برداري
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)K2Oدر ادامه اين پژوهش سعي بر اين شد كه اكسيد پتاسيم(

و خواص الكتريكي بعنوان افزودني به اكسيد روي اضافه شود

از افزونه بررسي شود.وريستور اكسيد روي تحت تاثير اين 

ب زرگتر از شعاع اتمي روي انجائيكه شعاع اتمي پتاسيم بسيار

  ZnOاسيم نميتواند بعنوان ناخالصي در شبكه بلوري ميباشد ،پت

را پر ZnOقرار گيرد بلكه در مرحله تفجوشي مرز بين دانه هاي

و از اين طريق در كرده خواص الكتريكي وريستور باعث تغيير

قK2O افزودنايبر ميشود. الب زني به ساختار وريستور در مرحله

به پودر اكسيد روي افزوده شده)K2CO3(پودر كربنات پتاسيم

كربنات پتاسيم طبق)OC890 >θ(است.در مرحله تفجوشي

.]8[پتاسيم بر جاي ميگذارددواكنش زير از خود اكسي

K2CO3 K2O+CO2(gas) 

بهمراه ZnOو نانوپودر ZnOنمونه هاي وريستور از پودر سنتي

تحت به شكل رينگ درصد مولي) 0.5(به ميزانK2Oافزونه 

در bar 225 فشار و  توسط دستگاه پرس تك محوره ساخته شده

 به مدت دوساعت تفجوشي شده است. oc1000دماي

و بررسي نتايج  بحث

)  نانومتري تهيه شده ZnO) الگوي پراش اشعه ايكس پودر1شكل

دربه روش احتراق ژل ميباشد. ه ميشودديد شكل كه همچنان كه

 هاي كارت استاندارد اكسيد روي همخواني دارد.باقله
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) كه TEM) تصوير2شكل از پودر نانومتري اكسيد روي ميباشد

.به خوبي اندازه بلوركها را در حد نانو تائيد مينمايد

ژل TEM) تصوير2شكل(  نانو پودر اكسيد روي تهيه شده به روش احتراق
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يا به عبارتي عرض ناحيه تهي ZnOفاصله بين دو دانه مجاور 

.]5[كه اين امر باعث افزايش ولتاژ شكست ميشودافزايش مييابد 

(αضريب غير خطي بر2توسط رابطه  ورد ميشود . اين مقدارآ)

و براي 4.56برابر ZnOبراي وريستور حاصل از سينتر پودرسنتي

 دليل است. 30.62برابر ZnOوريستور حاصل از سينتر پودر نانو
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) و نانومتريروي براي وريستورها اكسيد E-Jنمودار):3شكل تحت دماي سنتي

 oc1000تفجوشي 

رويداين امر نيز در اين است كه بهره مندي از نانو پودر اكسي

و همچنين عرض  باعث ميشود كه اندازه دانه ها پس از تفجوشي

و شاهد ضريب غير  ناحيه تهي بين دانه ها در نمونه همگن تر بوده

.]6و5[خطي بيشتري براي وريستور باشيم
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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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) پس،وريستور اكسيد رويايه از نمونه SEM) تصوير4شكل

نكه را نشان مي دهد. همچنا oC1000تفجوشي در دماي از

قلل ZnOملاحظه ميشود در نمونه وريستور حاصل از نانو پودر 

ديده ميشود.(سنتي)وفرج بسيار كمتر نسبت به نمونه ميكرومتري

شش ZnOهمچنين در اين نمونه دانه هاي  و ضلعيبه شكل بوده

در نمونه همگنتر ميباشند. سايز دانه هادر نمونه حاصل از نانو پودر 

و در نمونه حاصل از پودر m�1.5پس از تفجوشي در حدود 

 ميباشد.m�5ميكرو متري در حدود

دراز SEMتصوير):4شكل(  oC1000 دمايسراميكهاي وريستورتفجوشي شده

ب) وريستور سنتي. الف) وريستور  حاصل از نانو پودر.

تهيه شده از سينتر پودر براي وريستورهاي E-J) نمودار5شكل(

.ميباشداكسيد روي به همراه اكسيد پتاسيم 
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و نانومتري به همراه E-Jنمودار)5شكل( براي وريستورهاي اكسيدروي سنتي

.oc1000دماي تفجوشي افزونه اكسيد پتاسيم.

(نكه همچنا به)5در شكل مشاهده ميشود افزودن اكسيد پتاسيم

تركيب وريستور باعث ميشود كه ميدان شكست وريستور به طور 

قابل ملاحظه اي افزايش يابد. اكسيد پتاسيم در دماي تفجوشي به 

و چون شعاع يوني  بسيار بيشتر از K(+1)صورت مذاب در آمده

قادر)Å74وÅ133( به ترتيب برابر ميباشد Zn(+2)شعاع يوني 

در ZnOگرفتن در ساختار شبكه بلوري به قرار  نبوده بلكه تنها

و باعث اكسيد روي دانه هايمرز بين  پر شدن ناحيه قرار گرفته

هاو همچنينتهي  و ميشود. كنترل رشد دانه در نتيجه سد پتانسيل

.]8[پيرو آن ميدان شكست افزايش چشمگيري داردبه 

ورد شده كه براي وريستور نيز دوباره برآαضريب غير خطي

و 2.2برابرK2Oبه همراه افزونه ZnOحاصل از پودر سنتي  است

16برابرK2Oبه همراه ZnOبراي وريستور حاصل از نانو پودر 

نمونه نانوپودري نسبت به اين افزايش در ضريب غير خطي است.

همانطور كه شرح داده شد ناشي از همگنتر بودن دانه نمونه سنتي 

 سينتر شده از نانو پودر اكسيد روي ميباشد.ها در ساختار وريستور 

 نتيجه گيري

در ساخت وريستور باعث افزايش استفاده از نانو پودر اكسيد روي

تهيه براي وريستور 4.56از ضريب غير خطي وريستورچشمگير 

براي 30.62به سنتي(ميكرومتري) اكسيد رويشده از پودر 

و در نتيجه وريستور را بهينه وريستو نانو پودر اكسيد روي شده

به ساختار موليدرصد 0.5ميسازد. افزودن اكسيد پتاسيم به ميزان.

 ولتاژ شكست وريستور ميشود.قابل توجه وريستور باعث افزايش 
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