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  مشهد ، دانشگاه فردوسی مشهد ، گروه فیزیک
  چکیده

   As0.53In 0.47 Ga خواص ترابرد الکترونها در نیمرسانای ترکیبی ودر نظر گرفتن عوامل مختلف پراکندگیی مونت کارلو در این مقاله با استفاده از تکنیک شبیه ساز
با در نظر گرفتن یک مدل سه دره ای و غیر سهموی بودن نوار هدایت تغییرات سرعت سوق و تحرک پذیری  برای مقادیر مختلف دما  .مورد مطالعه قرار گرفته است

   رابر آن ب مقدار کند و اندکی تغییر می میزان   به  با تغییرات دما و نا خالصیدر این ماده  میدان آستانه  دهد  محاسبات ما نشان می. و نا خالصی بررسی شده است 
V/m   105×6    های بالا سرعت سوق کاهش یافته و در دمای  در میدان. می باشدk 300 به مقدار اشباع  m/s105 ×85/0   در نهایت نیز  تغیرات . می رسد

  .قرار می دهیم  بررسی را مورد سرعت سوق در ابعاد قطعه برای میدان های مختلف
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Abstract  

 
An ensemble monte carlo simulation  is used to model electron transport properties in compound semiconductor 
Ga0.47In0.53As .with consideration of different scattering mechanism, We have estimated variation of drift 
velocity and mobility for different values of impurity and temperature in three valley non parabolic bands 
model. Our calculation show that the electron drift velocity decreases at higher electric field. High electron 
drift velocity and it’s low variation with different temperature ,introduce this semiconductor as a good 
candidate for high speed and high power application.            
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   مقدمه
مختلف اجزای سازنده آن  نیمرساناهای ترکیبی با درصد های      

اپتیکی و الکترونیکی به طور گسترده  به دلیل داشتن خواص متنوع 
مورد بررسی قرار  گرفته اند ، به طوری که سرعت سوق در 

بالاتر است ، همچنین  Siو   GaAsاز  As53.0In47.0Gaنیمرسانای 
است  As53.0In47.0Gaکه کانال آنها  HEMTترانزیستورهای 

با توجه به ضریب  .قال الکترونی بسیار بالایی دارندانت سرعت
جذب بالای این ماده از آن در ساخت سلول های فوتو ولتایی و به 

شتن گاف نواری کوچک به عنوان  آشکار سازهای فرو ادلیل د
  .     [1]سرخ در دوربین های مادون قرمز استفاده می شود

روش برگشت پذیر ، (روشهای مختلف شبیه سازی  ما از میان 
تکنیک مونت کارلو را بکار گرفته ایم، .....)تقریب زمان واهلش و

 زیرا با استفاده از آن می توان ساختار نواری دقیق و انواع مکانیسم
   .  در حجم ماده را وارد نمود های پراکندگی 

  :جزئیات مدل 
با توجه به اینکه اساس ترابرد الکترون در تمام نیمه هادی ها بر  

پایه معادله بولتزمن می باشد ، حل این معادله و بدست آوردن تابع 
دیگر کمیتهای لازم  fزیرا با داشتن . اهمیت پیدا می کند  fتوزیع 

معادله  . در نیمرسانا بدست می آید برای مطالعه ترابرد الکترونها 
  : به شکل زیر تعریف می شودبولتزمن 

.
. . ( )r k coll

f fV f k f
t t

∂ ∂
+ ∇ + ∇ =

∂ ∂
  
این معادله به صورت تحلیلی و بدون انجام ساده سازی ها غیر 
قابل حل می باشد ، اما با روش مونت کارلو که اساس کار این 
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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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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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معادله بولتزمن  به طور تصادفی در یک بازه باشد  می نیز مقاله
طور دقیق محاسبه محاسبه می تابع توزیع به  زمانی حل شده  و

در این روش اعداد تصادفی تولید شده توسط کامپیوتر  برای .شود 
به عنوان مثال . برآورد  کمیتهای مطلوب به کار گرفته می شود 

  :زمان واهلش بین برخورد ها  از رابطه زیر بدست می آید 
1 ln( )rt r= −
Γ

  
آهنگ  Γمی باشد و  r<0>1یک عدد تصادفی در بازه  rکه در آن 

  :یعنی. پراکندگی کل می باشد 
    Γکل=  Γناخالصی+  Γاپتيکی + Γآکوستيکی  + Γبين دره ای

پنج هزار شبه ذره در فضای اندازه حرکت  طبق آمار برای شروع 
در بولتزمن توزیع شده و در اثر پراکندگی های مختلف –ماکول 

خالصی های یونیزه، فونون از جمله پراکندگی از نا (حجم ماده 
حالت های آنها  . . . )های اپتیکی قطبی ، فونون های اکوستیکی و 

با توجه به اینکه نمونه ما ساختار زینک بلند دارد ، . تغییر می کند 
به علت تقارن مکعبی بلور  پراکندگی پیزو الکتریک قابل صرف 

یکی شدید با توجه به حضور میدان های الکتر. نظر کردن می باشد 
دره های  Γباید علاوه بر دره مرکزی )  < E 105( در محاسبات 

مدل سه دره (را نیز در نظر بگیریم Xو   Lدیگر نوار رسانش یعنی
که البته این دره ها به صورت غیر سهموی می باشند و اثر  ،) ای

  :آن در معادله زیر وارد شده است 
2 2
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جرم   *mام و nضریب غیر سهموی مربوط به دره  nαکه در آن 
از آنجا که یک بلور واقعی به صورت . [2,5]مؤثر الکترون هاست

یک ساختار تناوبی کامل نمی باشد باید برهم کنش الکترون با این 
از جمله این ناکاملیها ، غیاب یک .نا کاملیها را نیز در نظر بگیریم 

اتم در محل اصلی خود و یا جا گذاری یک اتم نا خالصی در 
تانسیل تناوبی از طرفی ارتعاشات شبکه نیز پ. ساختار شبکه است 

اثر این ناکاملی .و باعث پراکندگی الکترون ها می شود را بهم زده 
ها را به صورت یک پتانسیل اغتشاش گر طبق نظریه مکانیک 

 پارامتر های نواری و فیزیکی.می کنیم  کوانتومی وارد محاسبات
  .  است جداول زیر آورده شده در  As0.53In 0.47Ga مربوط به

   

  در دمای اتاق  As0.53In 0.47Gaپامتر های فیزیکی  :  1جدول 

  
  As0.53In 0.47Gaمشخصات نواری ساختار زینک بلند :  2جدول 

  نتایج شبیه سازی
 در این بخش نتایج شبیه سازی مونت کارلو در نیمرسانای

As0.53In 0.47Ga  و در حضور میدان های الکتریکی شدید در دو
سرعت سوق  1در شکل . نشان داده می شود حالت پایا و گذرا 

بر حسب تابعی از میدان برای دماهای مختلف و  در چگالی 
از روی .شده است  سمر در حالت پایدار   m  1023- 3 ناخالصی

ابتدا نمودار مشخص است که سرعت سوق با افزایش میدان 
  Vm   105×6-1افزایش یافته، طوری که در میدان آستانه ای برابر 

به ترتیب مقادیر بیشینه ای  k 500و k300 ،k400  و در دماهای
              m/s 105×1.2 و m/s105×8.2 ، m/s 105×4.2  برابر 

اما پس از اینکه میدان از یک مقدار آستانه عبور .را اختیار میکند 
کند ، سرعت سوق به تدریج کاهش یافته تا به یک مقدار اشباع  می 

، ms 105×89.0 1-برسدکه در دماهای فوق به ترتیب عبارت اند از
ms-1 105  ×75.0 و ms-1 105  ×62.0 .  

  
  تغییرات سرعت سوق بر حسب مسدان در دماهای مختلف: 1شکل

  kg/m3 چگالی  5480

  ثابت دی الکتریک در فرکانس بالا  11.09
  ثابت دی الکتریک در فرکانس پایین  13.85
  )ev(انرژی فونون های اپتیکی  0.0327
 )m/s(سرعت صوت  4550

انرژی    گاف  تعداد دره ها
(ev)  

مؤثر  جرم  ضریب غیر سهموی
m*/m0  

  دره

1 0.75  0.11  0.0463  Γ  
4 1.33  0.74  0.256  L 

3 1.77  0.29  0.529  X  
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الکترون ها در این تغییرات سرعت به این خاطر است که در ابتدا 
از میدان انرژی کسب کرده و سرعتشان زیاد می  Γدره مرکزی

شود ، اما با افزایش میدان الکترون ها انرژی لازم برای انتقال بین 
جرم مؤثر   Xو L دره ای را کسب کرده و در دره های بالا تر 

کندگی با جرم رابطه از آنجا که آهنگ پرا. بیشتری را تجربه میکنند 
و سرعت کم مستقیم دارد ، انرژی جنبشی مولکول ها کاهش یافته 

ی اپتیکی تاثیر افزایش دما نیز افزایش انرژی فونون ها. می شود 
 .پراکندگی بیشتر و سرعت کمتر است  که نتیجه آنقطبی است 

  . همچنین میدان آستانه با افزایش دما تغییر چندانی نکرده است 
 نمودار تغییرات سرعت در ساختار زینک بلند 2 در شکل

As53.0In47.0Ga  بر حسب میدان برای مقادیر مختلفی از ناخالصی
 k 300تمام این  نمودار ها  در  دمای  . یونیده ترسیم شده است 

همانطور که ملاحظه می شود با افزایش چگالی نا . می باشد  
خالصی سرعت سوق در میدان آستانه و در مقادیر کمتر از آن 

مراکز کاهش یافته است ، زیرا با افزودن چگالی نا خالصی در واقع 
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  .آورد 
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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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و دره های بالاتر انرژی نوار  Γدرصد اشغال دره مرکزی 5شکل 
این  .می دهد  در دمای اتاق نشانرا بر حسب میدان  XوL هدایت 

شکل اهمیت دره های بالاتر انرژی را در میدانهای زیاد نشان می 
اکثریت الکترون ها در دره مرکزی آستانه میدان  تا قبل از. دهد 

  درصد الکترون ها در دره مرکزی  ، افزایش میدان قراردارند، اما با

  
مدل  صورت تابعی از میدان با استفاده ازهای انرژی بهدرصد اشغال دره: 5شکل 

  نواری غیر سهموی
درصد اشغال . .کاهش یافته و در دره های دیگر افزایش می یابد 

به ترتیب  V/m105 ×10 در میدان انتخابیX و Γ ،Lدره های 
  . می باشد  درصد %50و%40،%/05براب

سرعت سوق در حالت گذرا برای میدانهای مختلف بر  6در شکل 
در زمان های  کم پراکندگی .حسب زمان نشان داده شده است 

های درون دره ای و بین دره ای سرعت الکترونها را به مقدار زیاد 
تغیر می دهد ، اما با گذشت زمان آهنگ های پراکندگی به تعادل 

جه به این شکل در با تو . رسیده و سرعت سوق اشباع می شود 
میدانهای کمتر از میدان آستانه ، سرعت سوق خیلی سریع به حالت 

 سرعت سوق در مدت کمتر ازهای کم در میدان . اشباع می رسد 
  . اشباع می رسد  یک پیکو ثانیه به

  
  های مختلف بر حسب زمانسرعت سوق در حالت گذرا برای میدان : 6شکل 

سرعت سوق حالت بر حسب ابعاد قطعه در میدان های  7در شکل 
با توجه به شکل در میدان .اعمالی مختلف نشان داده شده است 

کمترودر میدان های کمتر از آستانه ، سرعت سوق در فواصلی 
بنابر این در ساخت . به اشباع می رسد های بالاتر در فواصل بیشتر 

اید سرعت سوق قطعات الکترونیکی در ابعاد زیر میکرون  ب
  . نیز در نظر داشته باشیم در حالت ناپایدار را الکترون ها 

  
  بر حسب ابعاد قطعه در میدان های اعمالی مختلف سرعت سوق :  7شکل 

  : نتیجه گیری 
 خواص ترابرد الکترون ها را در نیمرسانای ترکیبی  در این مقاله

As53.0In47.0Ga  در حالت پایدار و ناپایدار با استفاده از روش
مونت کارلو در یک مدل سه دره ای  مورد بررسی قرار گرفته 

سرعت سوق این ماده در دمای پیک نتایج نشان می دهد . است 
بوده که در حالت اشباع به  m/s105  ×8.2اتاق برابر

m/s105×85.0  میدان آستانه نیز از مرتبه . می رسدm/s 105 ×6 
سرعت سوق و .بوده و با افزایش دما تغییرات چندانی نمی کند 

تحرک پذیری زیاد این ماده آن را کاندید خوبی برای ساخت 
  از جمله ترانزیستورهای  قطعات الکترونیکی سرعت بالا و توان بالا
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