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 رویبررسی نظری اثر مس بر خواص الکترونيکی نانوپودر اکسيد

 

  روزبان فاطمه؛ کمپانی احمد؛ *حسينی سيد محمد ؛قجری بردر نرگس

 

 آزمایشگاه الکتروسراميک گروه فيزیک دانشگاه فردوسی مشهد

  

  

  چکيده 

پودرها با استفاده از پراش نانو شد، ساختارژل احتراقی ساخته -باروش سل ZnO:Cuدر این پژوهش نانوپودر 

های شبکه محاسبه شد. در ناحيه فرابنفش، گاف نوري با استفاده گرفت و ثابتایکس مورد مطالعه قرارپرتو 

با نظری  طور روی بهاز طيف جذبی محاسبه شد. سپس با استفاده از داده های تجربی اثر مس بر اکسيد

مورد ا  (DFT)در چارچوب نظریه تابعی چگالی  (GGA)یافتهميمو تقریب شيب تع  WIEN2kاستفاده از کد

ج تجربی و نظری مقاسيه شده است که نشان دهنده کاهش گاف نواری مطالعه قرار گرفته و در پایان نتای

  باشد.روی با ناخاخالصی مس میاکسيد

   ها، ساختار نواریلی، چگالی حالتژل، طيف پراش اشعه ایکس، نظریه تابعی چگا-، مس، سلاکسيدروی :واژه های کليدی 

  نانوفيزيک شاخه تخصصی: 
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  مقدمه

. ]١[در دماي اتاق است ٣/٣ eVمستقيمبا گاف نواري  nنوع نيمرساناي یک  رویاکسيد
آه نشر  استولت ميلی ٦٠سازی اکسيتون حدود اکسيدروی داراي انرژی فعال

اپتيکی مفيد این برای وسایل الکترواکسيتونی موثر در دمای اتاق را مجاز می کند؛ بنابر
 هاي آنتي، ويژگي ، رسانش حرارتي ضريب شكست بالادارای  اآسيدروي .]٢[باشدمی

به عنوان افزودني در مواد و محصولات متفاوت بنابراین و غيره است،  UVباآتريال، محافظ 
به اخالصي مناسب افزودن ن ،باتوجه به نيازهاي آاربردي. ]٣[گيردمورد استفاده قرار می

ا دانشمندان اخير .داردگاف نواري آن اهميت روی برای کاهش اکسيدنانو پودر و لايه نازك 
کاهش گاف مي تواند بهترين انتخاب براي   Auو Cu, Agنظير  IBعناصر گروه که  دریافتند

  انتخاب مناسبي است. Cu این ميان ، در]٤[نواری آن باشد

   مواد و روش ها

آبه روي دواز استات ،ژل-به روش سل ZnO:Cuساخت نانوپودر هش برای در این پژو
(Zn(CHCOO)2,2H2O) آبهمس يكو استات(Cu(CH3COO)2,H2O) ها، عنوان واآنشگربه

ترتيب به آمين بهاتانولها، اسيد اسيتيك و ديعنوان حلالآب دو بار تقطير به نول وايزوپروپا
طيف  ها،یابی نمونهبرای مشخصه استفاده شده است.از سساز و پليمرعنوان آمپلكس

است. سپس مطالعات نظری با استفاده از کد گرفته شده TEMپرتو ایکس و تصویر  پراش
WIEN2k  در چارچوب نظریه تابعی چگالیDFT .صورت گرفته است  

  و بحث  نتيجه ها

برای کليس شدند. ت ٥٠٠ oCژل احتراقی در دمای -به روش سل ی تهيه شدهنانوپودرها
تصویر  ٥٠٠°C تکليس شده در دمای  ZnOنانوپودر ، از خواص ميکروسکوپی یمطالعه

TEM )اندازه ذرات حدودا  دهد که) نشان می١گرفته شده،شکلnmو شکل ذرات  ٣٨
  .تقریبا به صورت کروی است

 

  ٥٠٠°C در دمای تکليس ZnOاز نانوپودر  TEMتصویر  :)١( شکل
  

گرفته شده  XRDها طيف ، از نمونهZnO:Cuخواص ساختاری نانوپودرهای ی مطالعهبرای 
تکليس شده در  Zn1-xCuxO(x=0.00,0.02,0.04)) طرح پراش نانوپودرهای ٢است.شکل(

ی این است که ساختار ها نشان دهندهقله. شدت زیاد دهدرا نشان می ٥٠٠°Cدمای 
) خلاصه ١راش پرتوی ایکس در جدول(خوبی شکل گرفته است. نتایج حاصل از آناليز پبه

 UVها در ناحيه فرابنفش طيف جذبیاز نمونه Egشده است. برای محاسبه گاف اپتيکی 
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دست آوردن گاف، ابتدا از نمودار جذب بر حسب انرژی فوتون، گرفته شده است. برای به
، تررژیهای پایينی افت نمودار در انی این نمودار در لبهدیفرانسيل گرفته شد. اولين بيشينه

) مشخص است، گاف نوری ٣]. همانطور که در شکل (٥ی گاف انرژی است [دهندهنشان
  با افزایش درصد مس کاهش یافته است.

 

و  ٠٢/٠) b، (٠٠/٠) aبا درصدهای ناخالصی ( ZnO:Cuطرح پراش نانوپودرهای  :)٢( شکل
)c(تکليس شده در ٠٤/٠ ،C°٥٠٠  

  اليز پراش پرتو ایکسنتایج حاصل از آن :)١( جدول

پهنا در نيم  نمونه
 ارتفاع(درجه)

اندازه بلورآها 
)nm( )ثابتهاي شبكهÅ(  

Pure ZnO 0.333 25.11 a=3.20443 c=5.33581
Zn0.98Cu0.02O 0.336 24.89 a=3.2400 c=5.1836
Zn0.96Cu0.04O 0.338 24.74 a=3.2427 c=5.1801 
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) نمودار دیفرانسيل اول جذب نسبت به bموج ( ) نمودار جذب بر حسب طولa( :)٣( شکل
  ZnO:Cuهای انرژی فوتون, بر حسب انرژی برای نانو پودر

با  (DFT)در چارچوب نظریه تابعی چگالی WIEN2kمحاسبات نظری با استفاده از کد 
-شعاع آره .]٦،٧،٨[است انجام شده (GGA+U)و  (GGA) تقریب و با  (FP-LAPW)روش

-ثابتو  ٨/١ a.uو a.u٩/١، a.u٧/١ ترتيب تين براي اکسيژن، روی و مس به-های مافين
) آورده شده ١که در جدول( XRDز نتایج طيف ده ااباستفرا وورتسایت های شبکه در فاز 

 GGA+U وGGA  تقريبدو را با  ZnO یهاي آلچگالي حالت) a-٤(شكل گيریم.در نظر می
 Uبادر نظر گرفتن پارامتر گيری شد که اندازهeV٨/٠گاف  GGAدر تقریب  دهد.نشان مي

در نظر گرفتن عمل اسپين  شود.همچنيننزدیک می یتجربگاف افزایش یافته وبه  گاف
  .)b-٤(شكل  است. ZnO عدم خاصيت مغناطيسی نشان دهنده پلارايز

 

    GGA+Uبا تقریب GGA  (b)با تقریب )a( ،ZnOهای چگالی حالت :)٤شکل (

 بااتم روی هيبریدشدگی وجود دارد  d٣های اتم اکسيژن و اوربيتال p٢های ن اوربيتالبي
و  اتم اکسيژن p٢های روی این هيبریدشدگی بين اوربيتالافزودن ناخالصی مس به اکسيد

باشد و این امر موجب تر میدهد که از حالت قبل قویاتم مس رخ می d٣های اوربيتال
شود .همچنين برای افزایش درصد مس کاهش گاف بيشتر می شود و باکاهش گاف می

عمل اسپين  و Uبا در نظر گرفتن پارامتر  Zn1-xCuxO(x=0.0625,0.125,0.1875) هاینمونه
 پایينو اسپين  بالااسپين متفاوت به دو طيف ها چگالی حالتGGA+U در تقریب  پلارايز
مس به اکسيد روی خالص موجب  که نشان دهنده این است که افزودن شوندمي تقسيم

روی خالص های کلی اکسيد) چگالی حالت٥است. شکل(ایجاد خاصيت مغناطيسی شده
کاهش گاف ) ٦در شکل( .دهدنشان میGGA+U را با تقریب  Zn0.9375Cu0.0625Oو ترکيب 

و همچنين با کار تجربی  ]٩[انرژی با افزایش درصد به اکسيدروی بانتایج نظری سایرین
  است.گرفته در این پژوهش مقایسه شده  صورت
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 با تقریب Zn0.9375Cu0.0625O (b) Zn0.9375Cu0.0625O و ZnO (a) های): چگالی حالت٥شکل (
GGA+U  

  

  نتایج تجربی(b)نتایج نظری (a)کاهش گاف با افزایش درصد مس): ٦شکل (

   نتيجه گيری

روی خالص موجب کاهش گاف دنتایج تجربی نشان داد که افزودن ناخالصی مس به اکسي
شود. و این نتيجه با محاسبات و نتایج نظری تایيد شد،که علت اصلی کاهش گاف می

  باشد.اتم مس می d٣های و اوربيتال اتم اکسيژن p٢های اوربيتال همپوشانی قوی بين
  همچنين وجود مس موجب پيدایش خاصيت مغناطيسی شد.
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