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Abstract 
 

 

The effects of different contact geometries on quantum transport through a C55N molecule are studied 

by the Landauer-B¨uttiker formula based on the Green’s function technique..also in Voltage_current of 

C55N molecule electric rectification is observed. Theoretical analyses show that the half-occupied 

molecular orbital of the C55N molecule and the asymmetric shift of the molecular Fermi level when the 

molecule is charged are responsible for the molecular rectification. 
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 مقذمٍ
الکترًٍیک هَلکَلی ثب اظتفبدُ کردى از تک هَلکَل ثِ عٌوَاى       

عٌصر فعبل یک هفَْم فٌی ًَیذ ثخؽی اظو  کوِ ثوِ ظورع  د      

خذیوذ د  دظوتکب   توک     پیؽورف  ّوب   . [1،1]حبل  ؼذ اظ  

دّذ کِ هَلکَل اخبزُ هی  ّب ثِ هباد کوی از هَلکَلهَلکَل یب تعذ

 اًتمبل الکترٍى ّب کترٍدّب  فلس  هتصل کٌین ٍٍیصگیّب  ا ثِ ال
�

 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. 

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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لَکَل : 1ؼکل . ٍ الکترٍدّب   C99Nظِ  اُ هختلف ثرا  خف  ؼذگی ثیي ه

 تک ثعذ  اظتفبدُ ؼذُ د  کب  
 

اًتمبل الکترًٍی از عریك تک هَلکَل (. 6 -3]ین  ا اًذازُ گیر  کٌ

ّب ثِ عَ  لَ  ثِ هبّی  ٍ کیفی  اتصبلات ثب الکترٍدّوب ثعوتگی   

ّب  هَلکَلی ثِ ٍیوصُ  ّب  اٍ ثیتبلد  چٌیي ظبختب   اًرش  .دا د

ٍ پوبییي توریي   ( HOMO)ثبلاتریي اٍ ثیتبل هَلکَلی اؼغبل ؼوذُ  

ّویو  حیوبتی ثورا     ا( LUMO)اٍ ثیتبل هَلکَلی اؼوغبل ًؽوذُ   

د  هیبى اًوَا   . ّب  آلی دا ًذکترًٍی از عریك تک هَلکَلاًتمبل ال

زیورا  . پل هَلکَلی هٌبظجی اظ  C66ّب فَ لریي زیبد  از هَلکَل

LUMO  تور  د  همبیعوِ ثوب دیگور     ّب  ًعجتبً پوبییي آى د  اًرش

ثوِ ّوویي دلیول د  ایوي همبلوِ لصوذ       . [ 7]ّب  آلی اظ  هَلکَل

ثِ خوب    Nاظ  کِ یک اتن  C66 ا دا ین کِ ّوبى  C99N ثر ظی

C  عیوف  . ًؽعتِ اظI_V  زًوی گوبغ ریور یوفر   ا د      تًَول

الکترًٍوی هبًٌوذ   زًوی توک  اغ ثبیبض یفر ثِ  عل  اثرات تًَلاعر

 . دّذکَلوجی ٍ پلکبًی کَلوجی ًؽبى هی هحبیرُ

ثوِ علو    . ضلعی اظ ؼػ 16ضلعی ٍ پٌح 11ؼبهل C66 هَلکَل

ى دٍ هَلکَل ثِ ّن پیًَوذ دادُ  فرآیٌذ  اظ  کِ عی آ)ؼی دٍ پب 

ذ ًو ّب  هختلفی  ا دا د  هَلکَل عَل C_Cّب  پیًَذ.( ؼًَذهی

r1=14.6 A
ٍ (ّوب  ضولعی پیًَذ ّب د  پوٌح )یًَذ ّب  یگبًِ ثرا  پ 6

r1=14.6 A
ّوب کوِ   ضلعیپیًَذّب د  ؼػ)ّب  دٍگبًِ ثرا  پیًَذ 6

ٍد ثِ هَلکَل ٌّگبهی کِ دٍالکتر   (.ّب ًذا ًذضلعیظْوی د  پٌح

گیر  هَلکَل ثعوتگی  ؼًَذ ،تعذاد ًمبط اتصبل ثِ خْ هتصل هی

ٌوذ اتصوبل هوکوي اظو       ٍ تک اتصبل یب چاز ایي. خَاّذ داؼ 

 1ثِ ؼوکل  )ّذغ ایي همبلِ هغبلعِ ًمػ  چٌذ اتصبلی . اتفبق ثیفتذ

ثر  C99Nد  اًتمبل کَاًتَهی ّوذٍض از عریك هَلکَل (  ًگبُ کٌیذ

 . ٍ  ٍغ تبثع گریي ریر تعبدلی اظ  ثع ٌگاظبض هذل ت

 مذل ي ريش
اظ  کِ  C99Nکٌین کِ یک ظیعتن ؼبهل هَلکَل هب فرض هی     

ّبهیلتًَی . ثعذ  چعجبًذُ ؼذُ اظ ثِ الکترٍدّب  فلس  یک

ک اٍ ثیتبل د  ّر اتن ؼرح دادُ ثع  ثب یظیعتن د  تمریت تٌگ

  :ؼَدهی

(1)                                  
SM HHH ˆˆˆ    

اظو  کوِ ثوِ یوَ ت زیور       C66ّبهیلتًَی هَلکوَل   MĤکِ    

 :[8]ؼَد تعریف هی

(2                                  )
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iM cctccH ˆˆˆˆˆ     

ٍ
SĤ  هرثَط ثِ ٍا د کردى اتن ًیترٍشى اظ  ٍ ثِ ایوي  ّبهیلتًَی

 :یَ ت اظ  

(3                                  )lk

l

klkk

S

kS bbtbbVH ˆˆˆˆˆ    

Sکِ د  آى پتبًعیل هَضعی

kV ًعیل هَضعی هتٌبظر ثب اتن پتب

. ام اظ kد  خبیگبُ ًیترٍشى   kk bb ˆˆ  عولگرّب  خلك

klt. اهیي هکبى اظ  kهرثَط ثِ  اتن ًیترٍشى(بثَد ً)   عٌصر

کِ ًیترٍشى د  آى لرا  گرفتِ اظ  ٍ  kهبتریط پرغ ثیي هکبى 

 .   ّعتٌذ lبى د  هک کِ  ًسدیک تریي ّوعبیِ ّب

  i   اًرش  د  ظبی  اظ  ٍ یفر لرا  دادُ هی ؼَد ثِ خس د

.اظ  eVGگی  کِ ثراثر ثب ًبحیِ   ii cc ˆˆ ( ًبثَد )عولگر خلك

تریط پرغ ثیي هکبى بعٌصر ه tijام ٍ  iثرا  تک الکترٍى د  هکبى 

ؼذت پرغ د  هَلکَل . ّب اظ تریي ّوعبیًِسدیک i  ٍjّب  

C66  ثِ عَل پیًَذC_C ثٌبثرایي هب عٌبیر هبتریعی . ثعتگی دا د

 t1ثرا  پیًَذ ّب  یگبًِ ٍ  t1:ًظر هی گیرین پرغ هختلفی  ا د  

د  هَ د دٍپب ؼی پیًَذ  اظتفبدُ از . ثرا  پیًَذّب  دٍگبًِ اظ 

  1

2

212 / trrt  [9 ]ٌغمی اظ ه . 

کِ ثِ دٍ الکترٍد فلس  خف  ؼذُ اظ   C99Nتبثع گریي هَلکَل 

 :اظ  د  حضَ  ٍلتبش ثبیبض ثِ ایي یَ ت( چؽوِ ٍ چبّک)

�

 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
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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
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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
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اًتگرال اًتمبل د  اt6اًتگرال ثیي هَلکَل ٍ الکترٍدّب، کِ د  آى ;

 .اظ  ثبث  اختیب  Aاًرش  الکترٍى ٍ  Eٍ  الکترٍد  عَل  ؼتِ

ّب  ریر ؼبهل پراکٌذگی(( 1)هعبدلِ )ی کل از آًدبیی کِ ّبهیلتًَ  

  ؼَد ؼَد،خریبى از فرهَل لاًذاٍ  هحبظجِ هیکؽعبى ًوی

 [ 11، 11:] 

     
2

, a a

e
I T V f f V d

h
   





     

(6) 

تبثع فرهی ٍ  fکِ  aVT ,   ٍاثعوتِ ثوِ اًورش      تراثورد  تبثع  ٍ
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 وتبیج ي بحث 

ّب تعذاد ّبیی کِ د  آىتَاًذ ثرا  ظیعتنهی فرهَل ثٌذ  حبضر

تَاًٌذ ثِ الکترٍدّب  هی C99Nّب  کرثي هَلکَل دلخَاّی از اتن

ثرا  ایي .ثعذ  خف  ؼًَذ هَ د اظتفبدُ لرا  گیرًذ فلس  تک

د  ایي .  گیرینغع الکترٍدّب  ا هحذٍد د  ًظر هیهمهٌظَ  ظغح 

ؼذگی از عریك یک ٍ پٌح اتن کرثي ثِ الکترٍدّب هغبلعِ ،خف 

 ایي هَا د از هیبى( ًگبُ کٌیذ  1ثِ ؼکل )فرض خَاّذ ؼذ 

د  هحبظجبت . [13] ؼًَذثیؽتریي احتوبل تدرثی اًتخبة هی

ٍ t1=149eV  [1.] t1= 141t1 , [9] ٍEF=6.6eVعذد  هب 

T=366K دّینلرا  هی. 
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ّب  خریبى ثراظبض ٍلتبش ثرا  اتصبلات هختلف ، تک اتصبلی هؽخصِ 1ؼکل 

 (   خظ چیي آثی)ٍ پٌح اتصبلی ( خظ لرهس )

 

ضوریت   .ؼوَد ثوَتیکر دیوذُ هوی   _ٍ  عَ  کِ د  فرهَل لاًذاّوبى

ًمػ هْووی د  هحبظوجِ خریوبى دا د پوط ثورا  ثر ظوی         تراثرد

ضوریت  د  اتصبلات هختلوف هوی توَاى از     لتبش ٍ_هٌحٌی خریبى 

 اتصوبل دادى هَلکوَل ثوِ الکترٍدّوب حبلو      . تراثرد یحج  کورد 

ّوب ثوِ   ؼذگی حبلو  پْي. کٌذگععتِ هَلکَل  ا پْي ٍ خبثدب هی

توَاى  ثٌوبثرایي هوی  . ؼذگی ثِ اتصوبلات ثعوتگی دا د  خف  ؼذت

َ  ظیعوتن ( TC) تراثرد فتب ّب  هختلفی ثرا  ضریت   ا دّوب د  هو

 -د  اًتمبل ّوذٍض ،فرض هوی .  تک ٍ چٌذ اتصبلی اًتظب  داؼ 

ذٍض د  عرض توبم ظیعتن ؼَد کِ تبثع هَج الکترٍى ثِ عَ  ّو

،ٌّگبهی کِ اًورش  الکتورٍى تمریجوبً    ثرّویي  ٍال. ؼَدگعتردُ هی

تؽذیذ  از عریك ثرترازّب  هَلکَلی هٌغجك ؼَد الکترٍى ثِ عَ  

ؼوَد  ثس گی  ا هَخت هی  تراثرد  ضریت یبثذ ٍهَلکَل اًتمبل هی

بى د  پوٌح  ؼَد خریو دیذُ هی 1عَ  کِ د  ؼکل  ٍ ّوبىٍ از ایي

 . اتصبلی ثیؽتر اظ 

ظَظبز  ثِ ٍضَح اثر یک. ؼَد دیذُ هی 1عَ  کِ د  ؼکل ّوبى

اظو    649Vهثج  د  تک اتصبل   آظتبًِ ٍلتبش . هؽبّذُ ؼذُ اظ  �

 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. 
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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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کِ ثوب هموذا    اظو ، 149Vٍد هٌفی د  حوذ   آظتبًِد  حبلی کِ ٍلتبش

تحلیل ّب  تئَ   ًؽبى هوی دّوذ کوِ    .[19] تدرثی هغبثم  دا د 

ٍ خبثدبیی ًبهتمب ى تراز  C99Nاٍ ثیتبل هَلکَلی ًیوِ پر هَلکَل 

ظَظبز  ی کِ هَلکَل ثب دا  ؼَد هعئَل یکفرهی هَلکَل ٌّگبه

-ّوب  کورثي د  خفو    ٌّگبهی کِ تعذاد اتون  .[19]هَلکَلی اظ 

 فتب   I-Vهَلکَل ٍ الکترٍد افسایػ هی یبثذ، هؽخصِ  ؼذگی ثیي

چٌیي هوَلعیتی  . دّذّب  پبییي ثِ کب   فتِ ًؽبى هیاّوی د  ٍلتبش

تور اظو  ٍ   ثِ ایي عل  اظ  کِ ّیجریذؼذى ثوب الکترٍدّوب لوَ    

هعیرّب  ثیؽتر  ثرا  الکترٍدّب د  عجَ  از فلس ثِ هَلکَل ٍخَد 

 .[16] دا د

 

 وتیجٍ گیری َب 
  هب اثرات ٍ تعبدلی ٍ تئَ   لاًذااظتفبدُ از  ٍغ تبثع گریي ریرثب 

ٌّذظِ ّب  اتصبلی هختلف ثر اًتمبل الکترًٍی از عریوك هَلکوَل   

C99N  ُثوِ  . کٌوین ثیي دٍ الکترٍد فلس   ا ثر ظی هیظبًذٍیح ؼذ

 I_Vعل  ظبختب  ًبهتمب ى ایوي هَلکوَل عوذم تموب ى د  هٌحٌوی      

ؼوَد ٍ د  دیَدّوب   ظَظوبز  هوی  کؼَد کِ هٌدر ثِ یهؽبّذُ هی

 . کب ثرد دا د
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