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 :چکیده

هذل هذکَر . فًََى در فًًََْبی اپتيکی قغجی ًطبى هی دّذ کِ احتوبل پزاکٌذگی ثِ پبراهتزّبی هبکزٍسکَپيك ٍاثستِ ًيست- يك هذل جذيذ پزاکٌذگی ًبکطسبى الکتزٍى

 .  تَافق خَثی ثب ًتبيج تجزثی ًطبى هی دّذK 300-77درهحذٍدُ دهبيی
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Abstract 

A new model of inelastic electron-phonon scattering on polar optical phonons have been carried out. The model shows 

that the scattering probability does not depend on macroscopic parameters. The reviewed model gives the good 

agreement between the theory and experiment in temperature range of 77 - 300 К.   
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 :مقدمه

 ثِ جش CdTe هکبًيشم پزاکٌذگی غبلت در ًيوزسبًبّبی قغجی ًظيز 

. فًََى ًتيجِ هی ضَد- در پبييي تزيي دهبّب اس ثزّوکٌص الکتزٍى

فًََى در ّز دٍ تحزک پذيزی اّوی ٍ غيز - ثزّوکٌص الکتزٍى

 K 1000 دهبی دثبی ثيطتز اسCdTeدر  .اّوی ضزکت هی کٌٌذ

، اس ايٌزٍ پزاکٌذگی اس فًًََْبی اپتيکی قغجی هی تَاًذ ثِ [1]است

ديگز فزآيٌذّبی  .ػٌَاى يك فزآيٌذ ًبکطسبى در ًظز گزفتِ ضَد

پزاکٌذگی ًظيز پزاکٌذگی اس فًًََْبی اکَستيکی ٍ پزاکٌذگی پيشٍ 

  CdTe. الکتزيك ثِ ػٌَاى فزآيٌذّبی کطسبى در ًظز گزفتِ ضذُ اًذ

 

، ثٌبثزايي  ( Гدرُ)دارد  =k 0  يك درُ هيٌيوَم درGaAs ًيش هبًٌذ

در حضَر هيذاًْبی ضؼيف هيتَاى اس پزاکٌذگی ثيي درّبی چطن 

ّوچٌيي در پزاکٌذگی اس فًًََْبی اپتيکی قغجی دٍ . پَضی کزد

ّوچٌيي آٌّگ .[2]حبلت جذة ٍ گسيل در ًظز گزفتِ هی ضًَذ 

 ثشرگتز است کِ ايي GaAs تقزيجب يك هزتجِ اس CdTeپزاکٌذگی در 

 .را هی تَاى ثِ خَاظ يًَی قَيتز آى ًسجت داد

 : فونون اپتیکی قطبی–مدل پراکندگی الکترون 

ام در يك سلَل ٍاحذ کزيستبلی ثب سبختبر سيٌك ثلٌذ jجبثجبيی اتن 

 [ .3]را تحت تبثيز ًَسبًبت قغجی ثػَرت سيز در ًظز هی گيزين

�

 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

دهمين كنفرانس ماده چگال ايران / دانشگاه شيراز / 6 و 7 بهمن ماه 1389
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کِ ثزای يك سلَل ٍاحذ سبختبر سيٌك ثلٌذ 
2

a
 x 0 ِدر ًظز گزفت 

رٍاثظ هطبثْی ثزای.ضذُ است
y 

P y




  و 

z 

P z




 ثب      

2

a
z y 0  ًْبيتب هؼبدلِ پَاسَى ثزای يك . هی تَاى ًَضت . 

 .پتبًسيل اسکبلز هقيذ ثِ غَرت سيز ثذست هی آيذ

(5) 

                                       ,      

)(  2

  8

  

21

0

3

00

qρ

q

qρ

q

2

q

ii

q ebeb

Ga

ei











 







 

  z,y,xi( 1(کِ در آى
2

a
 q 0

i  فقظ ًَسبًبت اپتيکی  عَلی ٍ   

0. در ًظز گزفتِ ضذُ اًذ ( 5)ثزای حل هؼبدلِ .ثبثت دی الکتزيك است 

را اتتخبة هی کٌين ، ثٌبثزايي ثب حل هؼبدلِ پَاسَى در  = γ 628/0هقذار

 .هختػبت کزٍی ثِ سبسگبری خَثی ثب هحبسجبت تجزثی  هی رسين

(6                           )  )Rr0(     , )
3

r
R(

 2
  2

0





 

آًگبُ اًزصی ثزّوکٌص يك الکتزٍى ثب ًَسبًبت اپتيکی قغجی ضجکِ اس 

 :راثغِ سيز ثيبى هی ضَد

(7)            

                                      .      

)(  2
 )

3
(

  4
    

  

21

2

0

3

0

2

qρ

q

qρ

q q

ii

q ebeb

G

r
R

a

ei
eU











 





 

ثبيذ تَجِ ضَد کِ ايي پتبًسيل کَتبُ ثزد است در ًتيجِ فقظ ثزّوکٌص 

ثزای هحبسجِ .الکتزٍى ثب يك سلَل ٍاحذ در هحبسجبت ثِ حسبة هی آيذ

 فًََى ثيبييذ تبثغ هَج سيستن –احتوبل گذار در ثزّوکٌص الکتزٍى 

 : فًََى را ثػَرت سيز ثٌَيسين–الکتزٍى 

(8)                    )x...x,x( )iexp(
V

1
  n11 kr 

�

 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 
Department of Physics,Islamic Azad University, Kermanshah Branch, Kermanshah, Iran 

 

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

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



)x...x,x( حجن کزيستبل ٍ Vکِ   n11 تبثغ هَج سيستن 

آًگبُ ػٌبغز هبتزيس گذار ثب استفبدُ اس .ًَسبًگزّبی ّبرهًَيك است

  :اًزصی ثزّوکٌص ثِ غَرت

(9)  
                            .        ,  ...

)...,(     )...,(

 )
3

( )  exp(
 

  4
  ,||,

21

11

  

11

2

0

3

0

2

kks

rskk

qρ

q

qρ













n

n

ii

qn

qq

dxdxdx

xxxebebxxx

r
Ri

Va

ei
NUN



 

اًتگزال گيزی رٍی هختػبت الکتزٍى در هحذٍدُ سلَل . ثذست هی آيذ

 :ٍاحذ ثذست ًتيجِ هی دّذ

(10)  

  
) cos 38 cos  8 sin 8( 

       

 )
3

( )  exp()(          

5

33

2

s

RssRRsRsRs

d
r

RisI




 



rrs
 

10
7

10
8

10
9

10
10

10
11

0.0

0.5

1.0
 

I ( s ) / I ( 0 )

s

 

 s  ثِ s(I(I)0(ٍاثستگی هقذار  : (1)ضکل 

 кВТ  تب 0هحبسجِ ًطبى هی دّذ کِ ثزدار هَج الکتزٍى ثب تغييز اًزصی اس 

   تغييز هی м-1  109  تب 0     اس K   300-2/4در هحذٍدُ دهبيی  10

هطخع است ٍاثستگی هقذار   (1)ّوبًغَر کِ در ضکل .کٌذ

)0(I)s(I ِث  s ُکِ در هحذٍدُ تغييز ثزدار هَج ًطبى دادُ ضذ  

 است، راثغِ سيز را ًتيجِ هی دّذ  

 55

0
5 a  1516R  1516)0(I  )s(I   

 ٍ qNاًتگزال گيزی رٍی هختػبت ًَسبًگزّبی ّبرهًَيك ، جولات

1Nq ( Nq0  تؼذاد فًًََْبی ثب فزکبًس)(  q  در 

0q) را ثِ تزتيت ثزای ػولگزّبی تَليذ ٍ فٌبی فًََى ثذست هی

ثيبييذ هختػزسبسی سيز را اًجبم  q ثزای هحبسجِ هجوَع ثز رٍی . دّذ

اس اًتگزال .فبکتَر گبٍسی پيَستِ ثزدار تغييز هَج را در ًظز ثگيزيذ.دّين

 گيزی خَاّين داضت

(11 )

                           .    sin...

  ...
)2(

   ...  

2

0 0

 

0

2

 

  

3

0

0

0

0 

0 

0 

0




















dddqq

dqdqdq
V

a

a

a

a

a

a

a

zyx

  

  





  q 

 :آًگبُ ػجبرت سيز را ثذست هی آٍرين

(12) 

                 
.     radiation.1

; absorption 

8 cos4 sin  8  cos 8

)(...                    

0

4

22




















aQN

N

QQQQQ

F

q

q

q










 

F)(/F)0(پيذاست ٍاثستگی هقذار (2)ّوبًغَر کِ اس ضکل   ِث 

ًطبى هيذّذ کِ تبثغ )(F هی تَاًذ ثب ػجبرت سيز تخويي سدُ ضَد : 

                       (الف-12)
1

 )0( 4











q

q

N

N
QF 

 

10
-11

10
-10

10
-9

10
-8

0.0

0.5

1.0

F (  ) / F ( 0 ) 

 



 

F)(/F)0(ٍاثستگی هقذار: (2)ضکل  ِث  

�

 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

دهمين كنفرانس ماده چگال ايران / دانشگاه شيراز / 6 و 7 بهمن ماه 1389
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چطن پَضی  ( 1%حذٍد )فزاّن است کِ اس سْن حفزُ ّبی سٌگيي 

هطخع هی ضَد هٌحٌی تئَری ثِ خَثی  (3)ّوبًگًَِ کِ اس ضکل .کزد

[ 3ٍ4]  هٌغجق است< K  100Tثب دادُ ّبی تجزثی در هحذٍدُ دهبيی

-هطَْد است کِ هذل پيطٌْبدی هب ثِ عَر کبفی فزآيٌذ پزاکٌذگی الکتزٍى

، تَغيف هی [ 1]فًََى اپتيکی قغجی را ،ثز خلاف هذل هؼزفی ضذُ در 

  Kّوچٌيي اس ضکل هطخع است کِ فزآيٌذ پزاکٌذگی غبلت در  . کٌذ

100T > پزاکٌذگی ثزٍى درُ ای است ٍ هيتَاى اس سْن پزاکٌذگی درٍى  

 .درُ ای چطن پَضی کزد

 :نتیجه

 کِ در CdTeفًََى اپتيکی قغجی در -هذل پزاکٌذگی ًبکطسبى الکتزٍى

چبرچَة حل دقيق هؼبدلِ ثَلتشهي ثيبى ضذُ تَافق خَثی ثب هقبديز تجزثی 

 . ثذست هی دّذ< K  100Tدر هحذٍدُ دهبيی
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