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 يده:چك

Cu1-x FexO نانوذرات اكسيد مس با درصد هاي متفاوت ناخالصي آهن (x=0,0.05,0.10,0.15 )   سل 40ژل با اندازه متوسط- توسط روش شيميايي

و ريخت شناسي از نانوذرات بدست آمده به ترتيب توسط طيف پراش اشعه C°400نانومتر در دماي و تصوير برداري ميكروسكوپXتهيه شدند. آناليز ساختاري

و بررسي طيف جذبي نانوذرات سنتز شده با استفاده از اسپكتروفوتومتر(TEMالكتروني عبوري( ) نشان مي دهد كه گاف انرژي Uv-Vis) انجام شد. مطالعات اپتيكي

و ضد باكتري نمونه ساختاريهاي دن ناخالصي آهن در ويژگيافزوتاثير با افزايش درصد ناخالصي كاهش مي يابد. در اين تحقيق˛اپتيكي نانوذرات بدست آمده

و براي بررسي خواص ضد باكتري نانوذرات  استفاده شده است.  Escherichia coli (E. Coli)از باكتري، CuO:Feهامطالعه شد

: نانوذرات اكسيد مس  گاف انرژي اپتيكي،ضد باكتري،ژل-سل،كليد واژه
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Abstract: 

Cu1-x FexO (x=0,0.05,0.10,0.15)  nanoparticles  with average particle size of  40 nm were prepared 
by sol–gel method. The obtained nanoparticles have been characterized by X-Ray Diffraction (XRD), 
Transmission Electron Microscopy (TEM) and UV–Vis Spectroscopy. Optical studies show that the 
Optical band gap of the samples decrease with doping.  X-ray diffraction patterns of the samples 
confirm the presence of cupric oxide (CuO) phase. The effects of dopant level on the physical and 
antibacterial properties of the NPs have been investigated. The effect of dopant incorporation on  
antimicrobial activities of CuO:Fe nanoparticles on  Escherichia coli (E. Coli) was investigated. 

 مقدمه:

و  (Cu2Oكوپروس اكسايد، دو شكل معمول اكسيد مس (

كوپريك اكسايد يك نيم].1[هستند) (CuOكوپريك اكسايد

ي نوع   داراي (monoclinic) با ساختار شبكه تك ميليP رسانا

PACS  NO: 61,6110,7867,8105 

و با پارامتر هاي شبكهev7/1-2/1 باند انرژي در دماي اتاق

Å1288/1, c =Å4226/3Å , b=6837/4a=54/99°وβ=

باpدر حالي كه كوپروس اكسايد يك نيم رساناي نوع]2[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. �

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
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.]3,2[ استev0/2ساختار شبكه مكعبي با گاف انرژي مستقيم

خ موجب شده تا از آن در كاربردCuOوبويژگي هاي بسيار

حسگرهاي،هاي غيرمتجانسهاي مختلفي همچون كاتاليست

رسانه هاي،سلول هاي خورشيدي،سويچ هاي نوري،گازي

و˛يون-ذخيره مغناطيسي، الكترود هاي ليتيوم ابزار نشر ميدان

اكسيد فلزي همچون نانومواد].4-8[ غيره استفاده گردد

)CuO,Cu2O،() و اكسيد)Fe2O3,FeO,Fe3O4اكسيد آهن

) شيميايي منحصربفردي-داراي ويژگي هاي فيزيكي)ZnOروي

ي كوانتومي وسطح موثر وسيع مي  كه ناشي از تاثير اندازه هستند

كه با حالت توده( .]9[استآنها متفاوت)Bulkباشد به طوري

(نقره به روي، تيتانيوم،مس، اخيرا از مواد آلي حاوي فلزات (

عنوان مواد ضد باكتري استفاده مي شود . تاثير ضدباكتري

به دليل اندازه بسيار كوچك  نسبت بالاي سطحونانوذرات فلزي

و اين امكان را مي دهد كه مستقيما با غشاء  به حجم آنها است

و يون فلزي آزاد  سنتز].10[كنند ميكروبي تماس داشته باشند

ت وسط روش هاي مختلفي مانند نانوذرات اكسيد مس تاكنون

) ،]12,11[ژل-سل،)sonochemicalسونوشيميايي

] . انجام شده است]14[و روش تجزيه گرمايي]13الكتروشيميايي

در)Fe2O3(تاكنون گزارشي مبني بر تاثير افزودن اكسيد آهن

به منظور بررسي خاصيت ضد و به عنوان ناخالصي اكسيد مس

است. در اين تحقيق سنتز نانوذرات اكسيد باكتري مشاهده نشده

سل) (CuO:Feمس با درصد هاي مختلف آهن  -توسط روش

و و علاوه بر ويژگي هاي ساختاري ژل با موفقيت انجام شد

 فعاليت هاي ضدباكتري نانوذرات نيز بررسي شد.،اپتيكي

 روش كار:

-سل براي سنتز نانوذرات اكسيد مس با ناخالصي آهن از طريق

و اتانول،ژل آب ديونيزه )C2H5OH, Merck, ≥99.9%(از

نيترات،به عنوان حلال 1:1به نسبت مولي

نيترات آهنو  [Cu(NO3)2.3H2O]مس

[Fe(No3)3.6H2O]  و اسيد سيتريك به عنوان مواد شروع كننده

به ترتيب به عنوان عامل كمپلكس ساز وپليمرساز و اتيلن گليكول

دراستفاده شد. هم1دماي اتاق به مدت محلول زن ساعت توسط

مغناطيسي همزده شد. رنگ محلول بدون اضافه كردن نيترات آهن 

به،باشد كه با افزودن تدريجي نيترات آهنآبي مي محلول شفافي

مي آيد. از حمام روغن براي گرمادهي  به دست رنگ سبز

و غير مستقيم استفاده شد. بعد از رفلاكس در محدوده  يكنواخت

كه،ساعت4به مدتC110 -90°دماي محلول همگني حاصل شد

7به مدتC120°در نهايت بعد از حرارت دهي مستقيم در دماي 

،IRها از ژل سبز رنگ در حضور لامپ وتبخبر افزودني ساعت

به مدت ژل خشك شده اي بدست مي 1آيد كه با قرار دادن آن

˛حاوي نانوذرات پودر نهايي C160° ساعت داخل كوره در دماي

به دست آمد.  بعد از آسياب شدن

 مشخصه يابي:

Xمشخصه يابي ساختاري نمونه ها توسط طيف سنج پراش اشعه

nm154/0 در طول موج (D8 Adnance Bruker)مدل

(CuKα يو( 04/0°با گامθ2≤°20≥80°در محدوده

م،]15[شرربا استفاده از فرمول انجام شد. توسط بلورك ها اندازه

 تخمين زده شد.

از هاي اپتيكي نانوذرات بدست آمدهبراي بررسي ويژگي

ي(UVD 2950)مدل Uv-visاسپكتروفوتومتر در محدوده

 استفاده شد. nm1100-300طول موج 

) (TEMاز ميكروب الكتروني عبوري ) LEO 912 AB) مدل

و تعيين اندازه نانو ذرا ت استفاده براي مشخص نمودن مورفولوژي

).3(شكل شد

 جهت انجام تست ضدباكتري سوسپانسون حاوي نانوذرات

)nanofluid آب ديونيزه با غلظت /g) در l1و تهيه شد

به مدت  يك30بعد از قرار گرفتن در حمام اولتراسونيك دقيقه

در نهايت سوسپانسيون حاوي،مخلوط همگن به دست آمد 

به مدت نانوذرات براي استر C121̊دقيقه در دماي15يل شدن

اوتوكلاو شد. آزمايش با اندازه گيري منحني رشد باكتري گرم

كه E.Coli (HB  101)منفي  در حضور نانوذرات انجام شد

ساعت24به مدتLBپيشتر باكتري موردنظر در محيط كشت 

تغييرات چگالي اپتيكي،قرار داده شد. براي انجام تست 

)Optical Density(با،برحسب زمان و هر يك ساعت

 WPA LightWave S2000)استفاده از دستگاه اسپكتروفوتومتر مدل

UV/VIS) در طول موجnm600.ارزيابي شد �
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و بحث:  نتايج

ه ساختاريعمطال

را ºC400نمونه هاي تهيه شده در دماي XRDطيف1شكل

پي]16[نشان مي دهد. مطابق با گزارشات به ترتيب دو ك ارجح

[θ٢=6/35در و 002مربوط به صفحه [8/38=θدر صفحه٢

كه حاكي از حضور فاز اكسيد 111[ مي شوند ] مشاهده

كه C2/cمس(ساختارتك ميلي) با گروه فضايي  مي باشد. همانطور

به عنوان10و5ديده مي شود در نمونه هاي داراي  % آهن

[،ناخالصي است در حالي كه با افزايش ] قابل مشاهده004پيك

با15ناخالصي تا  ي %15% اين پيك حذف شده است. در نمونه

ي Fe+3يون،آهن وCuOكاملا در شبكه قرار گرفته است

به نزديكي شعاع هاي يوني آنها  علت اين امر را مي توان مربوط

) و٠/nm73 دانست ).nm64/0براي اتم مس  براي اتم آهن
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 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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انرژيhν،همان ضريب جذب اپتيكيαدر اين رابطه شد.

وA،فوتون فرودي  رژي است. براي نيم گاف انEgيك ثابت

مي باشد. با استفاده از طيف=2/1nرساناهاي با گذار مستقيم

Uv-vis نمودار(αhν)2را برحسبhνرسم كرده،Egگاف

به  مي آيد. گاف اپتيكي نانوذرات اكسيد مس نسبت انرژي به دست

آن ; ev2/1bulkحالت توده (  و اين به دليل) بزرگتر است

 تومي ناشي از اندازه ذرات است.محدوديت هاي كوان

  a)5%  b)10% رات حاويذمنحني جذب اپتيكي نانو.4شكل

c)15%  ناخالصي آهن 

ي طول موج4در شكل -nm400يك جذب بيشينه در محدوده

كه گاف انرژي 320 قابل مشاهده است. نتايج نشان مي دهد

مي يابد Fe/Cuاپتيكي با افزايش نسبت  .كاهش

:العه اثرات ضدباكتريمط

(منحني رشد باكتري گرم5شكل را E.Coli ( HB 101منفي

مي دهد كه با افزودن10در حضور نانوذرات طي ساعت نشان

رشد باكتري تا حد قابل توجهي،%15درصد ناخالصي آهن تا 

به  كند شده است. مكانيزم ضد باكتري نانوذرات اكسيد مس

كه توسط باكتري نسب Cu+2عملكرد يون هاي  مي شود ت داده

مي شود.  جذب

 نتيجه گيري:

ي اندازه CuO:Feنانوذرات با موفقيت)nm60-30( با گستره

تهيه شدند. تاثير افزودن C400̊ژل در دماي-توسط روش سل

و ضد باكتري نمونه ها  ناخالصي آهن در ويژگي هاي ساختاري

تك XRDبررسي شد. طيف  اتشكيل ساختار كسيد مس را ميلي

دهد كه با نشان مي دهد. مطالعات جذب اپتيكي نشان مي

مي،ناخالصي افزايش درصد از يابد.گاف اپتيكي كاهش

به روش اندازهوبراي مطالعه مورفولوژي TEMتصويربرداري

كه در توافق با نتايج مي باشد.  XRD نانوذرات استفاده شد

مي دهد كه با افزايش ناخالصي بررسي آزمايشات انجام شده نشان

 فعاليت ضد باكتري نانوذرات بيشتر مي شود.،در نمونه ها 

در حضور نانوذرات اكسيد E.Coliمنحني رشد باكتري.5شكل

 مس با درصدهاي مختلفي از ناخالصي آهن
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