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دانشگاه شاھرود  فیزیکی  دانشکده نانو فیزیکی  ی کارشناسی ارشد رشتھ دانشجوی دوره معصومھ غلامیاینجانب 
یی دکتر مرتضی ایزدی فرد و دکتر راھنماتحت  بررسی خواص الکترونی و اپتیکی  سلنید روی پایان نامھ ی ی نویسنده

 .شوم متعھد میمحمد ابراھیم قاضی 

 و اصالت برخوردار است صحتشده است و از  نامھ توسط اینجانب انجام تحقیقات در این پایان.  

 ھای محققان دیگر بھ مرجع مورداستفاده استناد شده است در استفاده از نتایج پژوھش. 

 یا نامھ تاکنون توسط خود یا فرد دیگری برای دریافت ھیچ نوع مدرک  مطالب مندرج در پایان

 .امتیازی در ھیچ جا ارائھ نشده است

 دانشگاه «باشد و مقالات مستخرج با نام  کلیھ حقوق معنوی این اثر متعلق بھ دانشگاه شاھرود می

 .بھ چاپ خواھد رسید»  Shahrood University«و یا » شاھرود

  اند در مقالات  نامھ تأثیرگذار بوده اصلی پایان جینتاآمدن  دست بھحقوق معنوی تمام افرادی کھ در

 .گردد نامھ رعایت می مستخرج از پایان

 استفاده ) ھا آنی ھا بافتیا (نامھ، در مواردی کھ از موجود زنده  ی مراحل انجام این پایان   در کلیھ

 .شده است ضوابط و اصول اخلاقی رعایت شده است

 ی اطلاعات شخصی افراد  ، در مواردی کھ بھ حوزهنامھ ی مراحل انجام این پایان در کلیھ

دسترسی یافتھ یا استفاده شده است اصل رازداری، ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده 
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  ایج و حق نشرنتمالکیت 

 اث�ر و محص�ولات آن ی کلیھ اب، برنام�ھ( حقوق معنوی این  الات مس�تخرج، کت� ھای  مق�
ده ای، نرم رایانھ اھرود میمت) افزارھا و تجھیزات ساختھ ش� د عل�ق ب�ھ دانش�گاه ش� . باش�

اید بھ نحو مقتضی   .در تولیدات علمی مربوطھ ذکر شوداین مطلب ب

 ده از ایج موجود در پایان استفا  .باشد نامھ بدون ذکر مرجع مجاز نمی اطلاعات و نت

  نامھتعھد
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 چکیده

این ترکیب از پایداري . می باشدVI– II گروه  یکی از  ترکیبات نیمرساناي) (ZnSeسلنید روي 

 در اینباشد  در دماي اتاق می eV 67/2شیمیایی بالایی برخوردار بوده و داراي گاف انرژي مستقیم 

به ) Mg(و منیزیم ) B(کار خواص الکترونی و اپتیکی سلنید روي خالص و آلائیده با عناصر بورون 

انجام شده روي خواص  ساختاري و اپتیکی  کارهاي در فصل اول .صورت نظري بررسی شده است

سلنید روي مورد بررسی قرار گرفته است و در فصل دوم به معرفی نظریه تابع چگالی و همچنین نرم 

و خواص اپتیکی  الکترونی  ختارساسوم و چهارم،  هاي لو در فص پرداخته شده است Wien2k افزار 

ZnSe  تابعی چگالی مورد بررسی قرار  ۀنظری استفاده ازبا عناصر بورون و منیزیم با خالص و آلاییده

با  و روش امواج تخت تقویت شده خطی با پتانسیل کاملمحاسبات مربوطه با استفاده از . ه استگرفت

در بررسی ساختار الکترونی نمونه، ساختار نواري و چگالی . ندانجام شد Wien2k کمک کد محاسباتی 

جذب،  ضریب  تابع دي الکتریک،براي بررسی خواص اپتیکی نمونه، . ها محاسبه گردید حالت

. بررسی شدند و بازتابندگی  تابع اتلاف انرژي،  ضریب خاموشی  ضریب شکست،،  رسانندگی اپتیکی

بررسی نمودار چگالی . استفاده شد   LDA و GGA در انجام محاسبات براي نمونه خالص  از تقریب

اتم سلنید  pاز حالت هاي ) نزدیک تراز فرمی(نشان می دهد که قسمت بالایی نوار ظرفیت ها حالت 

نوار رسانش دارد که  کمینهاتم روي،  سهم عمده را در p  حالت . اتم روي، تشکیل شده است sو 

نشان دادند که آلایش نتایج  .اتم سلنید می شود pمنجر به تشکیل گاف نواري بین این حالت و حالت 

تعداد همچنین افزایش  و اهش گاف در نمونه باعث ک و افزایش این آلایش بورون سلنید روي با عنصر

آلایش منیزیم باعث  همچنین ،دشواتم بورون در نزدیکی تراز فرمی می  s2ترازهاي مربوط به حالت 

در نمونه باعث، افزایش عرض افزایش غلظت بورون و منیزیم  .شدافزایش گاف نسبت به نمونه خالص 
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  :مقدمه1-1

این ترکیب از پایداري . می باشدVI– II گروه  یکی از  ترکیبات نیمرساناي) (ZnSeسلنید روي 

. ]1[باشد  در دماي اتاق می eV 67/2شیمیایی بالایی برخوردار بوده و داراي گاف انرژي مستقیم 

که فاز مکعبی  آن  وجود دارد،) مکعبی(و زینک بلند ) شش گوش(ساختار  ورتسایت سلنید روي با دو 

ذکر  ،)1-1 (در جدولري سلنید روي در ساختار مکعبی بعضی از خصوصیات  ساختا. پایدارتر است

  :شده است 

  .] 2، 3[ )مکعبی(ویژگی هاي ساختاري سلنید روي در فاز زینک بلند ): 1- 1(جدول 

  گروه فضایی
  

 Td  گروه نقطه اي

  A(  6685/5(ثابت شبکه 

  g/Cm3(  2621/5(چگالی جرمی 

  g/mol(  35  /144(  جرم مولی 

) کاتیون–کاتیون (فاصله اتمی 

)A(  

0087/4  

 1)آنیون –کاتیون (فاصله اتمی 

)A(  

4548/2  

  

   .این ماده دشوار است  p–تولید نوع و تولید می شود n-سلنید روي عمومأ به صورت نیمرساناي نوع

  تا حدودي به موفقیت p-نوع ZnSeدر ساخت  ولی اخیرأ با استفاده از نیتروژن به عنوان آلاینده،

  . ]4[دست یافته اند

  



٣ 
 

  :کاربرد ها 2 -1

این ترکیب به دلیل داشتن گاف نواري پهن،  براي ساخت قطعات اپتو الکترونیکی نظیر دیودهاي نور 

همچنین به دلیل  . ] 5،  6[سبز کاندیداي مناسبی میباشد   -گسیلنده نور آبیگسیل و لیزرهاي 

جذب کم در گستره وسیعی از طول موج ها، خاصیت پاد بازتابی در ناحیه فرو سرخ و داشتن ضریب 

. ] 5، 7 [گیرد  بازتاب بالا براي سایر طول موج ها در سلول هاي خورشیدي مورد استفاده قرار می

 نیمرساناها با گاف نواري. دارد و رسانش الکتریکی  واري تأثیر زیادي روي جذب اپتیکیگاف نمقدار 

آنها همچنین استفاده . در زمینه اپتیکی براي طول موج هاي کوتاه کاربردهاي بیشتري دارندمستقیم 

.. لیزرهاي نیمرسانا و وUV و آشکار سازهاي ) (LEDSهاي مختلفی مانند لیزرهاي گسیلنده نور

فوتولومیسانس  ،نوري خطی غیر خواص مانند، خود هاي خاصویژگی  به سلنید روي با توجه .]8[رنددا

 ،لیزر، نازك لایه يترانزیستورها به  توان می  ي دیگرهاکاربرد از .تبدیل  به ماده نوید بخش شده است

 .اشاره کرد  مافوق صوت و غیره مبدل ،حسگر نور ،nنوع  نازك ناهمگون  لایه پنجره، صفحه نمایش

 nm 640  تابشی قلهبا تلریوم می تواند به عنوان آشکار ساز سوسوزن به  سلنید روي آلایش یافته

این ترکیب در آشکار سازهاي پرتو گاما و . که براي انطباق با دیود هاي نوري مناسب است عمل کند

    ].9[ز مبدل هاي فراصوت استفاده می شودو نی X  پرتو

      :ر هاي انجام شده مروري بر کا 1-3

در اولین . ساختار سلنید روي می پردازیم بررسی خواص و راجع بهابتدا به بررسی چند مقاله  تئوري 

منتج مقاله به بررسی کاري از گروه عربشاهی می پردازیم که به بررسی خواص اپتیکی سلنید روي 

 GGA+U،GGA ،LDA، در این مقاله بررسی خواص اپتیکی با استفاده از  تقریب هاي ]7[شد

،LDA+U  ،بررسی نمودار چگالی حالت  سلنید . انجام شده است براي پتانسیل تبادلی همبستگی

 sاتم سلنید و  pاز حالت هاي ) نزدیک تراز فرمی(روي نشان می دهد که قسمت بالایی نوار ظرفیت 

نوار رسانش دارد که منجر به  کمینهاتم روي،  سهم عمده را در p حالت . یل شده استاتم روي، تشک



  
۴ 

 

چگالی حالت  نمودار ،)1- 1( در شکل .اتم سلنید می شود pتشکیل گاف نواري بین این حالت و حالت 

  .سلنیدروي حاصل از کار این گروه نشان داده شده است

  .]7 [خالصZnSe نمودار چگالی حالت کل براي ترکیب ): 1- 1( شکل

نمودار  قسمت موهومی تابع دي  بررسی قسمت موهومی و حقیقی تابع دي الکتریک، قله هایی در در

 ،که ناشی از گذار است eV64/5 در حدود GGAکه بلند ترین قله در تقریب  مشاهده کردندالکتریک 

 در  GGA+U این قله درتقریب  .می باشد   s4-Seبه   p4-Znیعنی از  نشنوار ظرفیت به نوار رسااز 

eV 77/4 تقریب و در LDA+ U در  eV69/4 همچنین به  بررسی ضریب  .)2-1شکل ( مشاهده شد

نمودار ضریب  در. ، نشان داده شده است)3- 1(شکل ضریب خاموشی پرداختند، که در شکست و

شکست اولین قله که ناشی از گذار الکترون از تراز اشغال شده زیر تراز فرمی به تراز اشغال نشده در  

ودر  eV66/3 در ،GGA+Uتقریب در  eV 72/3، در GGAنوار رسانش میباشد، اولین قله درتقریب 

  .می باشد LDA+U ، eV 5/3تقریب  



۵ 
 

  

  .]7 [قسمت موهومی): b(قسمت حقیقی، ): a( نمودار تابع دي الکتریک،):2- 1(شکل 

  

  .]7[نمودار ضریب خاموشی :)b(نمودار ضریب شکست،  :)a): (3- 1(شکل 



  
۶ 

 

 U+LDA ،eV در تقریب، GGA ، eV 48/1رسانندگی اپتیکی که در آن گاف اپتیکی در تقریب نمودار

  اتلاف انرژي کهو همچنین در بررسی  ) 4-1شکل(  می باشدGGA+U ،  eV 83/1تقریب در و28/1

در انرژي   ،GGA+U، U +LDA در تقریب و در eV 53/1 در انرژي هاي بالاتر از GGAدر تقریب 

  .، اتلاف انرژي شروع می شود eV2 هاي بالاتر از

  

  

  .]7 [نمودار رسانندگی اپتیکی: )4-1(شکل

  

  .]7 [نمودار اتلاف انرژي :) 5-1(شکل
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ابتدا به بهینه سازي حجم آنها . به بررسی خواص الکترونی سلنید روي پرداختندنیز  1گروه آدتونجی

   ).6- 1شکل( تئوري بودآمده در توافق با دیگر محاسبات  که نتیجه  بدست پرداختند

  

  . ]10[ثابت شبکه  نمودار انرژي کل بر حسب  :)b(،  بلند روي در فاز زینک سلول واحد بلور سلنید :)a(: ) 6-1(شکل

مشتق مدول حجمی  مدول حجمی و ثابت شبکه و،  GGAوLDA با استفاده از تقریب هاي  این گروه

  .]10[آورده شده است  )2- 1(جدول در کار آنها نتایجرا محاسبه کردندکه 

 . ]B( ]10(ومشتق مدول حجمی ) B(، مدول حجمی)a(ثابت شبکه: ) 2 - 1 (جدول

  ماده  پارامتر  نتایج

7282 /5 ،5941/5  a(a.u) ZnSe 

502/58 ،001/68  B(GPa) ZnSe  

942/3،071/4  B ZnSe  

GGA:2 LDA      :1  

تیز در  قله ، شاهد یک)7-1(شکل  eV 14تا  -  eV 4 چگالی حالت کلی در بازه انرژي در محاسبه

بودند و با نگاهی دقیقتر در نمودار eV  11تا eV 8هاي کوچک  درمحدوده  قلهو نیز  -eV 2محدوده 

                                                             
1 Adetunji 
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 d3یتال  ب، ناشی از اور-eV 2 در قله تیز واقع در جزئی، به این نتیجه دست یافتند کهحالات چگالی 

ند که با توجه شمی با -p4 Seو  -s4 Znناشی از  eV  14هاي بین تراز فرمی و می باشد، قله Zn اتم 

  .یتال، هر دو نقش زیادي در نوار رسانش دارندببه هیبریداسیون  بین این دو اور

  

نمودار چگالی حالتهاي   ZnSe ،(c)نمودارچگالی حالتهاي کل ZnSe،   (b)نمودار ساختار نواري a) ( :)7- 1 (شکل

  . ]ZnSe10 [ جزئی

محاسبات را فقط در ناحیه توانستند پرداختند که  این گروه سپس به بررسی منحنی  پراکندگی فونون

گاما، در راستاي تقارن هاي بالا در جهت  هطدر نقمحاسبات نشان داد که، . دهنداول بریلوئن انجام 

 L  X→، چهار شاخه پراکندگی وجود دارد که بعدها به شش شاخه در راستاهايL → و  →X  هاي 

با متمایز سازي این فرکانس هاي فونونی در چهار حالت، عبارتند . تقسیم می شوند ،→W Xو   L→Xو

 اپتیکی حالت  ،)OL(طولی  اپتیکیحالت  ،)AT(عرضی ی، حالت صوت)AL(طولی یحالت صوت :از 

، در )8-1شکل(در نمودار شکل . شود میسر می ،تشخیص جهت هاي تقارن هاي بالا ،)OT(عرضی
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ی و صوتی در دو بخش طولی و عرضی، در جهت شاخه هاي اپتیک L → و  →X جهت هاي 

، در )OL(، در حالتTHz7نمودار در بالاي . ، وجود داردW  X→،→L  Wو   L→Xو L  X→هاي

، در ( AT)، در حالت THz 5/2و به طور مشابه، در بالاي (OT)در حالت  THz6 حالیکه در بالاي 

  .می باشد  (AL)در حالت THz 5حالی که در بالاي 

  

  .]10 [نمودار فرکانس پراکندگی فونون در راستاهاي پر تقارن): 8- 1(شکل 

 و اپتیکی سلنید روي را  این گروه، خواص الکترونی .می پردازیم ،2گروه خناتابه مقاله اي  از  ادامهدر 

در ابتدا به محاسبه ثابت شبکه تعادلی و مدول حجمی و  ].11[مورد مطالعه قرار دادند LDA با تقریب

  .بینیم مربوطه را می نتایج، )3- 1(در جدول . مشتق مدول حجمی پرداختند

  .]11  [در حجم تعادلی Bو مشتق مدول حجمی B0 و مدول حجمی A(a0( ثابت شبکه تعادلی) :  3- 1(جدول 

  ماده  پارامتر  نتایج  نتایج تجربی دیگران

66/5  62/5  )A(a0  ZnSe 
7/64  82/71   )GPa( B0  ZnSe  

77/4  88/4  B  ZnSe  

  

                                                             
2 Khenata 



  
١٠ 

 

به مطالعه ساختار نواري پرداختند که شاهد گاف نواري مستقیم بودند و  ونیدر بررسی خواص الکتر

، شاهد مشخصات )4-1(در جدول . دیده شد بیشینه نوار ظرفیت وکمینه نوار رسانش در نقطه 

  .می باشیم) ظرفیت نوار پهنايف نواري، گا(محاسبه شده  برجسته  ساختار نواري

  . ]11[پهناي نوارظرفیت  نوار الکترونی براي  پایین ترین نوار رسانش و عدديمقدار ) : 4- 1(جدول 

پهناي نوار 

  ظرفیت
3v 1c  1c 15v  X1c 15v  15v 1c  کمیت  

64/13  36/3  34/2  63/2  31/1  
نتایج به دست 

  آمده 

  نتایج تجربی  82/2  3/4  7/3  7/4  

                                                                                                                      

   -eV 48/12 در پرداختند و مشاهده کردند که، اولین قله که بررسی نمودار چگالی حالت هاسپس به 

 ناشی از که  ،، زیر صفر انرژيeV56/6 ، واقع درقلهدومین و  Seاتم  sناشی از حالت هاي  متمرکز شده

 و صفر -eV5/5 بین  دربوده و قله اي نیز  Se  اتمp یتال باورتا حدي  وبوده   Znاتم  dیتال باور

در بالاي تراز فرمی  .می باشدZn  اتمs  و Seاتم  pکه این  نوارهاي ظرفیتی ناشی از  جایگزیده شده

 نوار ظرفیتپهناي . می باشد Seاتم d یتال بوتا حد کمی اور Znاتم  pو  sیتال بنوارها ناشی از اور

 قسمت موهومی  تابع دي الکتریک،نشان داد که در خواص اپتیکی  بررسی. محاسبه شدeV 64/13نیز

آستانه گذار  است که v →cکه مربوط به گذار eV31/1 درواقع  اولین نقطه بحرانی ،)9-1(شکل

، eV 37/5 قله اصلی در. لبه جذب معروف است الکتریک می باشد و به اپتیکی ديبراي گذارهاي 

 قلهو  eV 7/2 در نتایج تجربی، نقطه بحرانی درولی  باشد می � و �مربوط به گذار در راستاهاي 

 انرژي در حدود جابجایییک گزارش شده که با قیاس داده هاي نظري بدست آمده،  eV 2/6اصلی در 



١١ 
 

eV20/1 و براي آستانه eV8/0 ثابت دي این گروه همچنین    .اصلی را مشاهده کردندقله  براي

  .بدست آوردند 4/7الکتریک را 

  

  . ]11[یمتابع دي الکتریک قسمت موهو:)  9-1(شکل

  Co، Fe،Cu ، Crو اپتیکی و مغناطیسی سلنید روي آلایش یافته با  ، خواص الکترونی3گروه بنستالی

گشتاور  با بررسی. انجام شد  LDAبا تقریبمحاسبات . ]12[دادندرا مورد مطالعه قرار  Mnو

 ییک اختلاف هاي جزئیکه بین گشتاور کل اتم و  جمع گشتاور ، دریافتند)10-1شکل(، مغناطیسی

 Bμ 97/2 هاي جزئیگشتاورجمع  و  Bμ4گشتاور کل  ،ZnCrSeبه طور مثال در مورد وجود دارد، که 

به  گشتاور مغناطیسی این معنی میباشد که بهاین اختلاف  .دارد Bμ  03/1اختلافی به بزرگی بوده که 

اتم هاي مجاور  همه بین باقیمانده مغناطیسی گشتاور  و شدهفلز آلایش شده متمرکز در اطراف خوبی

گشتاور مغناطیسی کل، مقدار کمی می باشد که   ،CuZnSeهمچنین در مورد . توزیع شده است

  . بیانگر این می باشد که ساختار یک نیمرساناي ذاتی می باشد

                                                             
3 Benstaali 
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.  

  .]12[آلایش شدهZnSe گشتاور مغناطیسی کل و جزء ): 10-1(شکل

، به این )11-1شکل(، MnوCo، Fe،Cu  ، Crبا  و آلایش یافته ZnSe يبرررسی چگالی حالتهادر 

بیانگر این است  کهدر ماده خالص، سطح فرمی در محدوده گاف متمرکز شده  یافتند کهنتیجه دست 

 ، حاکییک نیمرسانا می باشد و چون در حالت اسپین بالا و پایین، رفتاري متقارن دیده شد ZnSeکه 

سطح فرمی در بالاي ، CuZnSeدر بررسی رفتار، . ماده خالص گشتاور مغناطیسی ندارداز این است که 

وار ظرفیت دیده شد و نمودار در حالت اسپین بالا و پایین باز هم رفتار متقارن داشته که نشانگر  این ن

، سطح فرمی از گاف نواري عبور می Mnدر بررسی آلایش . است که ساختار نیمرساناي ذاتی می باشد

غناطیسی آن کند که بدین معنی می باشدکه ساختار یک عایق ذاتی می باشد، اگر چه که گشتاور م

، روي خواص عنصردر این دو بررسی متوجه شدند که آلایش این دو. یک مقدار صحیح می باشد

آلایش  این، که )12-1شکل( پرداختندCr و Co، Feسپس به آلایش الکتریکی ماده خالص اثري ندارد

ظرفیت سوق ی داده و به قطبش اسپینی نوار سوست را در نزدیک تراز فرمی تغییر محها چگالی حالا

، نوارهاي اسپین بالا، به CrZnSe در .فرومغناطیس هستند بنابراین، این سه ماده شبه فلز  و. می دهد

و  Feخالی هستند ولی در مورد آلایش  طور کامل اشغال هستند، در حالیکه نوارهاي اسپین پایین
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Coنزدیکی تراز فرمی از حالت هاي جایگزیده در . ، نوارهاي اسپین پایین به طور کامل پر بودند

  . ناشی شدند اتم آلایشی d3یتال برکت الکترون هاي اوراشم

  

  . ]12[شده آلایش ZnSe  یکلچگالی حالت ): 11-1(شکل

   

  . ]12[شده آلایشZnSe  جزئیچگالی حالت ): 12-1(شکل
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محاسبات تابع دي الکتریک براي ماده خالص و  شد که بررسی  نیز  خواص اپتیکی این سه آلایش

در بخش موهومی و حقیقی تابع . نشان داده شده است) 13-1(درشکل  Crو Co،  Feآلایش شده با 

 باعث پدیدار شد که ناشی از آلایش می باشد که هایی  قله ي پاییني هاانرژمحدودة  در دي الکتریک

در . این ترکیبات را در این بازه انرژي، براي کاربرد خاص مفید قرار می دهد می شوند و جذب قوي

 eV 75/1در بازه انرژي 36/21  به مقدار ، مرتفع ترین قلهZnFeSeقسمت حقیقی تابع دي الکتریک 

و براي  89/14یک قله به ارتفاع  eV42/1  تاeV  10/1، در بازهZnCrSeبراي . می باشد eV 06/2تا 

ZnCoSe در محدوده   64/8قله کوچک به ارتفاع یک eV59/2  وeV 94/2 ثابت . قابل مشاهده است

اندازه گاف بستگی دارد، همچنانکه گاف افزایش می یابد، ثابت دي الکتریک  به  (1=0(دي الکتریک 

انرژي خاصی صفر  می   در (1 (اگر چه . نتیجه شد Cr کاهش یافته و کمترین گاف براي آلایش

، eV90/7 شود سپس به کمینه  مقدار کاهش یافته و مقداري منفی به دست آورده، این انرژي خاص 

eV 60/7، eV30/8 وeV 75/8  به ترتیب براي می باشند کهZnSe ،CrZnSe. ، FeZnSeوCoZnSe 

در  الکترومغناطیسی در این بازه انرژي و، نشانگر بازتاب کامل امواج (1(مقدار منفی. اتفاق می افتد

 ةافزایش یافته و در محدود(1 (بعد از این نقطه بحرانی،  . نتیجه رفتار فلزي این مواد را در پی دارد

قسمت حقیقی تابع دي الکتریک   FeZnSeوCrZnSe  ماده مورد در. می رسند به صفر انرژي هاي بالا

 eV  73/1،eVه ترتیب درکه ب مقدار منفی دارد خیلی کوچک،در انرژي هاي خیلی پایین و در بازه 

85/1 ، eV15/2 وeV50/2 در نمودار . این بازه ها در ماده خالص دیده نمی شود. اتفاق می افتد

قله ها نیز کاهش پیدا کرده  قسمت موهومی، با آلایش، عرض ناحیه جذب افزایش و تیزي و ارتفاع

، یک جابجایی آبی را نتیجه CoZnSeجایی قرمز و در ماده بیک جاCrZnSe در رفتار ماده . است

، عرض ناحیه جذب درکل  بازه انرژي  توسعه یافته که براي  کاربرد FeZnSeدر مورد ماده . گرفتند

  . خلأ  به کار گرفته میشود
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  .]12[خالص و آلایش یافته ZnSeنمودار قسمت موهومی وحقیقی تابع دي الکتریک ): 13-1(شکل

 ترکیبات به ترتیب براي eV89/2 وeV70/1،eV 21 /2اصلی در انرژي هاي ، قله هايR()در بررسی 

CrZnSe ،FeZnSe و CoZnSe بازتابندگی در بازه هاي ). 14- 1شکل(دیده شدeV8 اتeV 20 با ،

از گذار بین نواري می باشد و باعث میشود که در همین  ناشیافزایش انرژي افزایش یافته که این 

 و  FeZnSeبه ترتیب مربوط به  eV 21/2 و eV70/1 قله هاي.  محدوده کاهش جذب را داشته باشیم

CrZnSe  که ناشی از مقدار منفی در تابع دي الکتریک می باشد و همچنین شاهد جابجایی می باشند

 CoZnSe و   FeZnSeجایی به سمت انرژي هاي بیشتر درو جاب CrZnSeبه سمت انرژي کمتر در

بیشترین  FeZnSeبه طور کلی  و بازه بازتابندگی در ماده آلایش یافته بیشتر از خالص می باشد. بودند

  .پهناي بازتابندگی را دارد
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  .  ]12 [ه خالص و آلایش یافت ZnSeبازتابندگی مربوط به :)14- 1(شکل 

که مرتبط با  تابع دي الکتریک و   هاي مجزا در سطوح انرژي پایین بودند در بررسی جذب، شاهد قله 

ها حداکثر جذب را در  قلهاین ). 15-1شکل (دنور مواد آلایشی و گذارهاي داخلی می باشضناشی از ح

بیشینه . نتیجه می دهند CrZnSe ،FeZnSe برايبه ترتیب  eV16/2 وeV72/1 دو طول موج متفاوت 

ضریب جذب براي ماده آلایشی در . مشاهده شد CrZnSeوکمینه ضریب جذب در  CoZnSe جذب در

خالص، گسترده تر است که این ناشی از جفت شدگی ارتعاشی بین الکترون هاي  ZnSe مقایسه با

 جابجاییکاهش ضریب جذب و  و در نهایت  ظرفیت آلاینده ها و فونون هاي اتم میزبان می باشد 

 و   Feحنی در آلایش کروم و افزایش ضریب جذب و جابجایی آبی براي آلایشقرمز از سطح آستانه من

Coشد گزارش.  
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  .خالص و آلایش یافته ZnSeنمودار جذب مربوط به :) 15-1(شکل

که به مطالعه خواص اپتیکی سلنید روي آلاییده با  بررسی که را 4کاري از گروه کوماردر ادامه، 

 ،x=0، پنج غلظت مختلف از  آلایش بریلیوم، GGAبا استفاده از تقریب  ،کار این در ] .13 [می پردازند

25/0=x، 5/0=x ،75/0=x 1و=x مدول حجمی  و محاسبات ثابت شبکهقرار دادند که بررسی  مورد را

  .بیان شده است )5 -1(در جدول 

  .]BexZn1-x Se ]13 مدول حجمی براي  و  محاسبات ثابت شبکه: ) 5- 1 (جدول

B0(GP)   ثابت شبکه(A) a  ماده  

8256/63  7598/5  ZnSe 

4782/64  6371/5  Be0.25 Zn0.75 Se 

9804/65  4805/5  Be0.50 Zn0.50 Se 

3573/70  3346/5  Be0.75 Zn0.25 Se  

8723/83  2282/5  Be Se  

  

  .است ارائه شده ) 6 - 1( در جدول  محاسبه شده توسط این گروه، نواري هاي گاف

                                                             
4 Kumar 
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  .]GGA ]13در راستاهاي مختلف با تقریب  BexZn1-x Seمحاسبات گاف نواري براي : )6- 1(جدول 

-L X  ماده  

43/2  98/2  14/1  ZnSe  

76/2  83/2  90/1  Be0.25 Zn0.75 Se  

09/3  72/2  54/2  Be0.50 Zn0.50 Se  

56/3  65/2  35/3  Be0.75 Zn0.25 Se  

32/4  63/2  30/4  Be Se  

  

نمونه اي در  .را مورد بحث قرار دادند )16-1شکل ( ابتدا تابع دي الکتریکاپتیکی،  خواصدر بررسی 

از گذار ناشی دیده می شود که  eV 6/2 یک قله کوچک در ،صفر می باشد در آن  که غلظت بریلیوم

افزایش شدید . از نوار رسانش می باشد Znاتم   sیتال اشغال نشدهببه اور Se اتمp یتال اشغال شده باور

)(2ε در eV4به مقدار بیشینه در ،eV 5/4 این مقدار بیشینه ناشی از گذار زیر تراز فرمی  .می رسد

 قله. می باشد  Se  اتمp و  Znاتم  sبه بالاي تراز فرمی یعنی حالت هاي  Seاتم  dو  sیتال بیعنی اور

اتم  p اوربیتالبه  ،زیر تراز فرمی Znاتم d و اوربیتال    Se اتمP  اوربیتال ، ناشی از گذارeV6 اصلی در

Zn  وSe ، به سمت انرژي بالاتر می  باشد و با افزایش غلظت، مینیمم نوار رسانش می بالاي ترازفرمی

آخر با  رو دد نشو جابجابه سمت انرژي هاي بالاتر  eV 5/4 و eV 6/2 در قلهرود،که باعث می شود که 

  . ادغام شود  eV6 ی دراصل قله
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 x ،25/0=x ،5/0=x= 0در غلظت هاي مختلف  BexZn1-x Seنمودار تابع دي الکتریک براي ) : 16-1(شکل

  . ]13 [نمودار نقطه چین نتیجه یک کار تجربی می باشد.  =x،1 x=75/0و
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و  Co ،Fe ، Cr با  بررسی خواص مغناطیسی   سلنید روي آلاییده  ، به GGAگروه  عامري با تقریب 

Ni ثابت و  مشتق مدول حجمی ،، نتایج محاسبات مدول حجمی)7-1(در جدول ] 14[ پرداختند

  .                       کنیم  شبکه تعادلی را مشاهده می

در دو فاز   Zn0.75 TM0.25 Seمحاسبات ثابت شبکه، مدول حجمی و مشتق مدول حجمی براي ): 7- 1(جدول 

  . ]14[فرومغناطیس و آنتی فرمغناطیس 

B B0( GPa) a0( A) ماده  

90/3  86/60  73/5  ZnSe 

49/4  39/61  74/5  Zn0.75 Cr0.25 Se( FM) 

89/3  52/61  73/5  Zn0.75 Cr0.25 Se(AFM) 

87/4  97/64  70/5  Zn0.75 Fe0.25 Se( FM) 

97/3  96/65  69/5  Zn0.75 Fe0.25 Se(AFM) 

63/4  93/65  68/5  Zn0.75 Co0.25 Se(FM) 

84/3  56/66  66/5  
Zn0.75 Co0.25 

Se(AFM) 

19/4  74/65  66/5  Zn0.75 Ni0.25 Se(FM) 

90/5  11/66  64/5  Zn0.75 Ni0.25 Se(AFM) 

  

در ،  شبکه تعادلیدر ثابت هاي   Zn0.75TM0.25Seبراي محاسبه ساختار نواري اسپین قطبی، 

 پایین ترین نوار . نشان داده شده است) 17-1(منطقه اول بریلوئن در شکل راستاهاي پر تقارن در 

یک گاف پهن از نوار  به واسطه Znاتم  d نوارهاي مشتق شده . می باشد  Seاتمs  یتالبناشی از اور

 Pاوربیتال از اتیناشی از  مشتقنوارهاي موجود در بالاتر از این نوارها، نیز  .مجزا شده اندظرفیت اصلی 

 ترین نوارهاي رسانش کمبالاي گاف ما شاهد  در .می باشد TMاتم  d مربوط به آنیون و نوارهاي  

براي اسپین پایین   TMاتم  d و Znاتم  s و  براي اسپین بالا Znاتم  s اوربیتال از عمدتأکه  هستیم
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 Fe و Co  ،Ni، صفر به دست آمد و براي آلایش ، در نقطه Crگاف نواري براي آلایش  .دمشتق میشو

  .نشان داده شده است) 8-1(در جدول 

  

  

  

  

  .Zn0.75TM0.25Se محاسبه ساختار نواري اسپین قطبی براي ،): 17- 1( شکل 
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  .Co ،Ni،Cr ، Fe (TM(،  Zn0.75 TM0.25 Seمحاسبه انرژي گاف براي : )8- 1(جدول 

Zn0.75Ni0.25Se  Zn0.75Co0.25Se  Zn0.75Fe0.25Se  Zn0.75Cr0.25Se  ماده  

99/0  97/0  83/0  0/0  Eg () 

  

در واقع می ). 18-1شکل (در فاز فرو مغناطیس نیز مورد بررسی قرار گرفت ، کل ها ي چگالی حالت

ظرفیت و دو نوار  براي هر dهاي  قله توان متوجه شد که با افزایش عدد اتمی از کروم به نیکل،

براي . انرژي فرمی می باشنددر d هاي  قله Cr وFe ,Ni براي ناخالصی هاي .کنندتغییر می رسانش، 

نیمه فلز می  Cr وFe ,Ni ، حاوي2-6مواد گروه . در تراز فرمی دیده نمی شود d، قله Coناخالصی 

داري حامل هایی با کمترین اسپین در انرژي  Ni وFe . ، نیمه رسانا می شوندCoمواد حاوي . شوند

پیش می TM هر چه در گروه  .ل هایی با بیشترین اسپین می باشدداراي حام Crدرحالیکه ده بو فرمی

 برید با نوارهاي ظرفیت تشکیل یک نوارکاهش یافته و هیفرمی در انرژي   dرویم جمعیت حالت هاي

  .گسترده می دهد
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  .Zn0.75TM0.25Seچگالی حالتهاي کل براي  :)18-1(شکل
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   TMیون  گشتاور مغناطیسی .را نشان میدهد گشتاور مغناطیسی محاسبات مربوط به )19-1(شکل 

از یون هاي مغناطیسی  ،نتایج نشان می دهد که گشتاور مغناطیسی کل.  کاهش می یابد Niبه  Crاز  

TM نتیجه می شود .  

  

  .]Zn0.75TM0.25Se ] 14گشتاور مغناطیسی براي ):19- 1(شکل 

 تجربی از گروه حبوبی، به بررسی خواص ساختاري و اپتیکی سلنید روي می پردازیمکار در ادامه به  

ند و وجود دو أیید می ک، ساختار مکعبی را ت )20-1(شکل ، ZnSeلایه نازك   XRDنمودار .  ]15[

نشانده  θ2=2/27°در) 100(بازتاب  . را شاهد هستیم ) 200( و) 100(مربوط به جهت هاي   قله

که به نظر می رسد که در  ،)21 -1(شکل   ،در نمودار جذب. ترجیحی لایه ها می باشدجهت گیري  

 )22 -1(عبور شکل  در نمودار  mμ 2/0 عبور لایه ها به ضخامت . جذب ثابت می باشد ناحیه مرئی،
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. باشد می 70ر از ، بیشتnm550 =λ نشان داده شده که بیانگر این است که عبور لایه ها در طول موج

  .برآورد کردند eV  8/2 درصد می باشد و همچنین گاف نواري را75محدوده نور مرئی عبور برابر  در

  

  .]ZnSe ] 15مربوط به XRD نمودار ) : 20- 1(شکل 

  

  .]ZnSe.] 15نمودار جذب مربوط به  :) 21 - 1(  شکل

  

  .]ZnSe  ] 15  مربوط به عبورنمودار :) 22 -1(
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پرداختند که به این نتیجه رسیدند که ضریب ، )23-1(شکل ،سپس به محاسبه ضریب خاموشی

مقدارش رو به   طول موج افزایش بابوده و  UV منطقه در نزدیکیخاموشی داراي مقدار قابل توجهی 

   .می رسد اشباع مرئی و نزدیک به ناحیه فرسرخ به  در منطقهکه  به نظر می رسد و است کاهش 

  

  .]ZnSe ] 15نمودار ضریب خاموشی مربوط به : ) 23- 1 (شکل

 ،)24-1(با توجه به نمودار، شکل  . ن پرداختندمحاسبه ضریب شکست نیز پارامتر بعدي بود که به آ 

را مشاهده کرده و در نهایت تقریبا با افزایش  7/2به  4یک کاهش از  nm 500در محدوده طیفی تا 

  . تغییر نمی کند طول موج به مقدار ثابتی می رسد و دیگر

 

  .]ZnSe ] 15نمودار ضریب شکست مربوط به ) : 24- 1( شکل
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ابع دي الکتریک را در آخر با توجه به مقادیر ضریب خاموشی و ضریب شکست، قسمت حقیقی ت

  .بینیم می )25- 1(که در شکل.محاسبه کردند

  

  .]ZnSe  ] 15نمودار تابع دي الکتریک مربوط به ) : 25-1(شکل

  معرفی کمیت هاي  اپتیکی  4 -1

ی نظیر ثابت دي الکتریک، رسانندگی وتراوایی توصیف کنندة میزان قطبش محیط و جریان یپارامترها

ضریب  ،)n(ثابت هاي اپتیکی نظیر ضریب شکست. حامل بار در حضور میدان خارجی می باشند

قبل از . به کار می روند ده،براي توصیف انتشار و پاشندگی امواج الکترومغناطیس در ما ،)k(خاموشی

زیرا که  توصیف کمیت هاي اپتیکی به توضیح مختصري در مورد راوبط کرامرز کرونینگ می پردازیم،

–با استفاده از روابط کرامرز. شوندهاي اپتیکی استفاده میکرونیک در بررسی داده-روابط کرامرز

که بخش شرط آن محاسبه است بهپذیر خطی قابل کرونیک، بخش حقیقی پاسخ یک دستگاه کنش

در تحلیل نتایج آزمایشات اپتیکی بر روي . ها مشخص باشد و برعکسموهومی پاسخ براي تمام بسامد

پاسخ سیستم به  Faدر اثر اعمال یک نیروي خارجی . جامدات این روابط نقش اصلی را بر عهده دارند

  : شودمی هداد) 1-1(مطابق رابطه  �G�ω تحریک خارجی با تابع پاسخ 

     )1-1                                                                       (G�ω� � G′�ω� � iG′′�ω�  
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   و) 2-1(با روابط پراکندگی�G�ω تابع پاسخ ، �G′′�ω،موهومی ، و �G′�ω،هاي حقیقیقسمت     

  : شوندبه یکدیگر مربوط می) 1-3(

     )1-2                                                                  (� dω′∞
�  �′�′′��′�

�′���� P�
�

 G′�ω� �  

    )1-3                                                             (� dω′∞
�  �′��′�

�′���� P ��
�

  G′′�ω� � 

دهد که مقدار نشان می Pدر این معادلات، . می شوندنامیده کرونیک -این روابط، روابط کرامرز     

اصلی انتگرال باید محاسبه شود، یعنی نقطه تکینگی انتگرالده،  �   باید از انتگرال حذف

  .]16[شود

  تابع دي الکتریک:1-4-1

پاسخ بلور به میدان الکترومغناطیسی خارجی است  که به ساختار نواري  ،q,ω(ε(، الکتریکتابع دي

و   Eبر حسب میدان الکتریکی �ε�ωالکتریک در الکتروستاتیک تابع دي. بلور بسیار حساس است

  :شودیعنی چگالی گشتاورهاي دو قطبی، به صورت زیر تعریف می Pقطبیدگی

)1-4(                  D�ω� � ε�E�ω� � P�ω� �  ε�ω�ε�E�ω�      

  یک کند و در حالت کلیهاي آن تغییر میالکتریک با توجه به نوع ساختار بلوري و تقارنثابت دي

-5(مطابق رابطه  را  Eو   Dهاي مختلفلفهؤباشد نه یک کمیت اسکالر، که متانسور مرتبه دوم می

   .سازدمیبه هم مرتبط )1

)1-5(                                                            �
D�
D�
D�

� � �
ε�� ε�� ε��
ε�� ε�� ε��
ε�� ε�� ε��

� �
E�
E�
E�

�  

  :]17 [می شود )6-1(با رابطه داده تابع دي الکتریک یک تابع مختلط است .

)1-6         (                                                                       )(2 i+  )(1  ε�ω� �  
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داده می  ) 8-1(، )7- 1(یک مختلط با رابطهروابط کرامرز کرونینگ براي دو مؤلفه از تابع دي الکتر

  . ]16[شود 

     )1-7           (                                                       )(2  ω′

ω′2�ω2 P� dω′∞
� 

�
�

+1 ) =(1  

     )1-8       (                                                          � dω′∞
�  �����′����

�′���� P ��
�

   =

)(2  

  .کوشی انتگرال است بخش pدر این رابطه

  ضریب شکست و ضریب خاموشی 1-4-2

) ضریب خاموشی(میزان انتشار موج و بخش موهومی آن ة شکست  نشان دهند ضریببخش حقیقی 

) (nقسمت هاي حقیقی .  گویاي پاشندگی امواج و معیاري از جذب امواج  الکترو مغناطیس می باشد

   ]17[داده می شوند  ضریب شکست مختلط با رابطه زیر) (kو موهومی 

)1-9          (                                           n(ω)=[( (ε1(ω)2+ε2(ω)2)1/2) /2+ε1(ω)/2]1/2    

)1-10(                                          k(ω)=[  ( (ε1( ω) 2+ε2(ω)2) 1/2)  /2 – ε1(ω)/2]1/2       

ضریب خاموشی . از میزان جذب پرتو الکترومغناطیسی توسط آن ماده است معیاريضریب خاموشی 

بزرگ به  و ضریب خاموشی بور راحت امواج الکترو مغناطیسی از درون محیطع به معناي کوچک

، ضریب صفر مقدار ضریب شکست در انرژي .]18، 19  [درون محیط استنفوذ سخت امواج به معناي 

نمودار ضریب شکست بر حسب انرژي فوتون همان نمودار پاشندگی . شکست استاتیک نامیده می شود

در مواردي که ضریب شکست با افزایش انرژي و فرکانس زیاد می شود، ماده شفاف است و . است

ی ضریب شکست با افزایش انرژي کم  می شود جذب اتفاق مکه در مواردي . پاشندگی بهنجار داریم

  .] 20  [افتد و پاشندگی نا بهنجار داریم
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  ازتابندگیب 1-4-3

گیري ضریب بازتاب نور، تحت تابش عمودي بر روي یک ساختار بلوري می تواند  اطلاعات  اندازه  

که در  تابعی مختلط است ، R(ω)،ضریب بازتاب.  در اختیار ما بگذارد این سیستمجامعی را در مورد 

)صورت نسبت میدان الکتریکی بازتابیده  به سطح بلور )E ref  میدان الکتریکی فرودي به )(incE 

  .  ]1 [داده می شود) 11-1(تعریف شده و با رابطه 

 )1-11                                                    (2 |  )1 )+ω (ε√ ) /   (1 - )ω (ε√   (R(ω)=|     

به ضریب بازتاب، تحت ) 12-1(ي ، در بلور با رابطهk)( ،ضریب خاموشی ،n)( ،ضریب شکست

  :   ]21[شوندتابش عمودي، مربوط می

   )1-12(                                                                                  R �ω� � ����������

���������     

  ضریب جذب 1-4-4

     در اثر جذب فوتون،. ضریب جذب یک ماده تعداد فوتون هاي جذب شده بر واحد طول است

فوتون توسط الکترون ها جذب  به جذب. ها از نوار ظرفیت به نوار رسانش برانگیخته می شوند الکترون

ضریب جذب با رابطه زیر به قسمت هاي حقیقی و موهومی تابع دي  ].22[نواري می گویند بین

  .]23[الکتریک مربوط می شود

)1-13                                               ([  (1
2() + 

2
2())1/2  -  1 ()      ]1/2 



�
  √2  =I()   

  اتلاف انرژي 1-4-5  

  :  ]1[طیف اتلاف انرژي با رابطه زیر داده می شود

  L(ω) = ε2(ω) /( ε1(ω)2  - ε2(ω)2 )                                                          1-14( ) 
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) ها همانند حالت جذب فوتون(هاي تک انرژي در جامد تواند ناشی از تحریک الکتروناتلاف انرژي می

ها و نوسانات جمعی الکتروناین تحریک دسته. هاي ظرفیت باشدجمعی الکترونیا تحریک دستهو 

-طور که قبلاً اشاره شد، فرکانس نوسان دستهفرکانس پلاسما، همان. نامندمی 5چگالی بار را پلاسمون

-ز سطح آن میجمعی گاز الکترونی و فرکانس آستانه بین انتشار  امواج در درون ماده و انعکاس قوي ا

انرژي معادل مضرب صحیحی از انرژي پلاسمونی  را از هاي فرودي مقداري براین الکترونبنا. باشد

هاي متوالی در طیف ها  به صورت قله این  پلاسمون. ها را تحریک کننددهند تا پلاسموندست می

  .]23[می شوند  ظاهرها اتلاف انرژي الکترون

  رسانندگی اپتیکی 1-4-6

  :] 24[ رسانندگی اپتیکی مربوط به گذارهاي بین نواري است که با معادله زیر

)ω (σ   =(iω/4π) (1-ε2(ω))                                      )1-15(  

به حالت اشغال  نوار ظرفیترا از حالت اشغال شده در الکترون  تواند یک فوتون می .شده است داده 

به این گذار بین نواري رسانندگی اپتیکی و به جذب فوتون  نشده در نوار رسانش برانگیخته کند،

ور قله ضکه شاهد حدر نمودار رسانندگی، نقاطی . توسط الکترون ها جذب بین نواري گفته می شود

مت حقیقی رسانندگی قله ها در قس. هستیم، بیشترین میزان جریان رسانشی الکترون ها وجود دارد

  .در انرژي هاي مشابه اتفاق می افتدو  اپتیکی، قسمت موهومی تابع دي الکتریک، ضریب خاموشی 

    

                                                             
5 Pelasmun 
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  6 مقدمه اي بر نظریه تابعی چگالی 2-1

توصیف اکثر نظریه هاي مکانیک کلاسیک و مکانیک کوانتومی دو نظریه اصلی مورد استفاده براي 

اما محدودیت اصلی آنها این است که تنها مساله هاي . قریب به اتفاق سیستم هاي فیزیکی می باشند

براي بررسی سیستم . تک ذره اي و دو ذره اي در این چارچوب ها داراي حل دقیق تحلیلی هستند

فته و روش هاي هاي با بیش از دو ذره در حالت کلی بایستی از نظریه ها و تقریب هاي توسعه یا

تم هاي بس ذره راهکارهاي متعدد و مختلفی براي توصیف محاسباتی سیس. محاسباتی استفاده کرد 

از تقریب ها و مدل هاي  ،که هر یک با توجه به مسائل و خواص مورد مطالعهاي بوجود آمده است 

سیستم هاي بس  یکی از نظریه هاي مهم و اساسی براي بررسی بسیاري از. دننظري استفاده می کن

. نظریه تابعی چگالی است ،نظیر مولکول ها و بلورها 7)قويۀ به غیر از سیستم هاي همبست(ذره اي 

به یک توصیف تک ذره اي از سیستم بس ذره   8شم –استفاده از این نظریه به همراه رهیافت کوهن 

    .]25 [می شودمنجر  اي 

  9سیستم هاي بس ذره اي 2-1-1

. ذره بر همکنش کننده تشکیل شده است) بیش از سه ذره(اي از تعداد زیادي  یک سیستم بس ذره

در اینجا بحث ما در مورد بلور . یا یک بلور باشد ،انبوهه ،مولکول ،چنین سیستمی می تواند یک اتم

اولین  ،است و براي بررسی یک سیستم بس ذره اي نظیر بلور بر مبناي اصول اولیه مکانیک کوانتومی

  :تن هامیلتونی سیستم می باشد که عبارت است از گام نوش

 )2-1 (     H� � ∑ ���
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6.Density Functional Theory (DFT) 
7 .strongly correlated systems 
8 Kohn-Shame scheme 
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در مکان  Z� eو بار �M  و یون ها با جرم  ��rدر مکان  eو بار m الکترون با جرم  ،در این رابطه

این هامیلتونی آثار نسبیتی وارد نشده است و میدان هاي خارجی نظیر  در. قرار دارند ����Rهاي 

جملات سمت راست به . میدان الکتریکی و میدان مغناطیسی نیز صفر در نظر گرفته شده اند

-الکترون ،یون-بر همکنش الکترون ،انرژي جنبشی یون ها ،ترتیب انرژي جنبشی الکترون ها

  .] 25، 26[هستند  یون-الکترون و یون

  10اپنهایمر -تقریب بورن  2- 1- 2 

براي ساده کردن . همزمان دینامیک الکترون ها و یون ها را توصیف می کند ، )1-2(هامیلتونی 

از این نکته استفاده می شود که چون جرم نوعی یون ها خیلی سنگین تر از الکترون  ،و حل آن

لذا تنها جمله کوچک در عبارت مذکور ضریب ) برابر  2000حدود ( هاست 
�

��
مربوط به جمله  

دوم است که می توان آن را به صورت یک جمله اختلالی در نظر گرفت و کل هامیلتونی را بر 

جرم یون را نسبت به جرم ( در اولین گام اگر آن را صفر در نظر بگیریم . حسب آن بسط داد

به هامیلتونی بس  �H، هامیلتونی )الکترون بینهایت بگیریم و از حرکت آن صرفه نظر کنیم 

به پارامتر تبدیل می شود و یون ) 1- 2(در رابطه   ����Rدر آن صورت . الکترونی تبدیل خواهد شد

است ) تقریب آدیاباتیک(اپنهایمر -این موضوع نتیجه بخشی از تقریب بورن. ها کاملا ساکن اند

  :که به صورت زیر بیان می شود 

در بازه زمانی که الکترون ( .ها ساکن فرض می شونددر هنگام بررسی رفتار الکترون ها، یون ) ا

  ).ها حرکت می کنند یون ها ساکن اند

هنگام حرکت یون . ( الکترون ها در حالت پایه قرار دارند, هنگام بررسی یون ها  T=0در ) ب

                الکترون ،گرچه با حرکت یون هاایعنی ).الکترون ها حالت کوانتومی خود را حفظ می کنند   ،ها

                                                             
10 .Born – Openheimer approximation (adiabatic) 
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انرژي حالت پایه  می کنند اما کماکان در حالت پایه خود باقی می مانند هر چند مقدار ها  هم حرکت

ثیر أتنمی باشد اما  اپنهایمر به لحاظ نظري داراي اثبات دقیقی-تقریب بورن .تغییر کندممکن است 

به عبارت ) 1-2(رابطه  اپنهایمر -با اعمال تقریب بورن .]27[  بسزایی در کاهش حجم محاسبات دارد

  زیر کاهش می یابد

)2-1                                                      (
 
H� � ∑ ���

���
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� � ∑ ����

�������������.� � �
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∑ ��

��������������  

 بس ذره اي هامیلتونی, هر چند با اعمال تقریب آدیاباتیک  .پارامتر است ����متغیر و  ���رابطه بالا در 

هم بسیار ذره اي   اي بساما حل بخش الکترونی سیستم ه هامیلتونی بس الکترونی کاهش می یابدبه 

-جفت الکترونیعنی برهم کنش  در واقع منشأ پیچیدگی این هامیلتونی جمله سوم آن. مشکل است

جمع هامیلتونی هاي تک به صورت  الکترون است و در صورت حذف آن هامیلتونی فوق را می توان

�H (الکترونی � ∑ h��  (سیستم هم بسته حل یک  با چنین ساده سازي اي.  نوشت N  الکترونی به

الکترون مانع از این جدا  -الکترون  برهم کنش اما حضور. سیستم تک الکترونی کاهش می یابد Nحل 

الکترون -برهمکنش جفت الکترون ،این جملههاي ریاضی   سازي می شود و صرف نظر از پیچیدگی

که قابل صرف نظر کردن  ،عایق می باشد-گذار فلزمهمی نظیر   پیدایش پدیده هاي فیزیکی منشأ

آن نیز  به طوري که اثرات فیزیکی، در ادامه راهکارهاي مهمی براي تقریب زدن این جمله. نیست

هم کنش الکترون  اپنهایمر بر- در انتها توجه می کنیم که در تقریب بورن. بیان می شود ، حفظ شود

، 27[  کندمی  چون سیستم بس الکترونی مستقل از سیستم بس یونی رفتار ،وجود نداردفونون  –

25.[  

  



٣٧ 
 

  11تقریب الکترون مستقل 2-1-3 

در  الکترون-راهکارهاي مهم براي غلبه بر مشکلات ناشی از حضور جمله برهمکنشی الکتروناز  یکی

خاجی  جایگزینی آن با جمله هایی از نوع برهمکنش الکترون با یک پتانسیل ،بس ذره ايهامیلتونی 

دیگر برهم  در این راهکار فرض می شود که الکترون با پتانسیل موثر ناشی از بقیه الکترون ها.  است

شد که در  ارائه 12توسط هارتري 1928در سال  ،ثرؤاولین مدل در چارچوب پتانسیل م. می کندکنش 

هارتري نامیده  که پتانسیل ،الکترون با معادل آن در الکترومغناطیس کلاسیک-الکترون برهمکنشآن 

  :می شود، جایگزین می شود 

�H)                                               الف  3- 2(  � ∑ ���

���
��

�
� �  ∑ V����r���� �  ∑ V��r����  

                       )                                                       ب  3- 2(
 
V��r�� � � d�r� ′ � �����′�

��������′�
  

-الکترونانرژي برهم کنش  ،م هامیلتونیچگالی الکترونی می باشد و جمله دو ��n�rرابطه  که در این

هامیلتونی بالا به وضوح  .یون می باشد که یون ها به عنوان یک عامل خارجی در نظر گرفته شده است

تقریب به این تقریب،  به همین دلیل. الکترونی تقسیم می شودجداپذیر بوده و به بخش هاي تک 

قادر به تولید الکترون   –الکترون  هامیلتونی هارتري با توجه برهم کنش. الکترون مستقل می گویند

- الکتروناعظم برهم کنش  تابع موج واقعی سیستم نیست اما از آنجا که پتانسیل هارتري قسمت

در این الکترونی به دست آمده  توان انتظار داشت که انرژي کل و چگالیالکترون را شامل می شود می 

تقریب در چارچوب  هامیلتونی کامل تري که. تقریب اختلاف کمی با مقادیر واقعی داشته باشد

 محاسباتی شده است، الکترونی مستقل ارائه شده و امروزه مبناي بسیاري از کارهاي نظري و

    ].25 [تشم اس- هامیلتونی کوهن

                                                             
11 .Independent (noninteracting) electron approximation 
12 . Hartree 
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  13نکوه-قضایاي هوهنبرگ  2-1-4

که چگالی حالت  اصل اول این نظریه بیان می دارد. از دو اصل اساسی تشکیل شده است نظریه تابعی

خواص سیستم قابل  آن کلیه یک متغیر اساسی در سیستم هاي بس الکترونی است و با استفاده ازپایه 

در قضیه اول ثابت شد . کردندرا مطرح  قضیهاین دو  1964هوهنبرگ و کوهن در سال . استخراج است

سیستم هاي بس الکترونی را تعیین می حاکم بر هامیلتونی , که چگالی حالت پایه به صورت یکتایی 

توابع موج حالت پایه و حالت هاي (آن ویژه حالت هاي  تمام, کند و با داشتن هامیلتونی یک سیستم 

ارزش اصلی این . خواص سیستم قابل استخراج استآن تمام  قابل شناسایی بوده و متعاقب) برانگیخته

تا هنگام حل سیستم هاي بس ذره اي به جاي جستجو د می ده  قضیه در این است که به ما اجازه

سیستم باشیم که به مراتب پیچیدگی هاي ۀ چگالی حالت پایبه دنبال   براي یافتن توابع موج سیستم

تابع موج یک سیستم بس الکترونی به مختصات فضایی . اي داردبس ذره تابع موج  ریاضی کمتري از

 در. در حالی که چگالی الکترونی فقط به یک مختصه مکان بستگی دارد. استها وابسته  تمام الکترون

چگالی  این مطلب اثبات می شود که انرژي بس الکترونی نسبت به ،هوهنبرگ و کوهنقضیه دوم 

بس الکترونی،  به عبارت دیگر براي هر سیستم. شی تبعیت می کندآن از یک اصل وردۀ پایحالت ها 

به انرژي  ،آن کمینه مطلق بر حسب چگالی الکترونی وجود دارد که  14یک تابعی انرژي جهان شمول

ۀ می کند چگالی حالت پایرا کمینه  سیستم مربوط است و چگالی الکترونی که تابعی انرژيۀ حالت پای

  .]25 [به شکل زیر نوشت می توان تابعی جهان شمول انرژي رااین  .]28 [ سیستم است 

  

 )2-4                                     (E�n�r��� � T �n�r��� �  � d�r�n�r��V����r�� � E����n�r���  

                                                             
13 Hohenberg – Kohn theorems 
14 Universal functional energy 
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  یون ها به صورت یک( یون -بر همکنش الکترون, ترتیب انرژي جنبشی سیستم به  جملات آن که 

  در نظریه تابعی چگالی. الکترون هستند- الکترون و بر همکنش) در نظر گرفته شده اند عامل خارجی

روش  و سپس تمام خواص سیستم معرفی می شوده حالت پایه به عنوان توصیف کنندابتدا چگالی 

ناشناخته   مانع اصلی در عملی شدن این نظریه ،با وجود این. در اصل دوم ارائه می گردداستخراج آن 

بعد الکترون در رابطه فوق است که در بخش  –ش الکترون تابعی هاي انرژي جنبشی و بر همکنبودن 

  .براي این مشکل ارائه شده استراهکارهایی 

  رهیافت کوهن شم 2-1-5

آنها  .کوهن و شم روشی را براي کاربردي کردن نظریه هاي تابعی چگالی ابداع کردند 1965در سال 

حل مسأله بس الکترونی در نظر گرفتند که چگالی حالت پایه آن با چگالی  يکمک برایک سیستم 

بوده ) غیر برهمکنشی(سیستم اصلی یکسان اما تابع موجود آن متشکل از ذرات مستقل  حالت پایه آن

با . تر استمراتب از تابع موج سیستم اصلی که متشکل از الکترون هاي همبسته می باشد ساده به و 

کمکی چگالی توجه به یکسان بودن چگالی هاي حالت پایه دو سیستم با حل هامیلتونی سیستم 

خواص سیستم  سیستم اصلی استخراج شده و متعاقب آن طبق نظریه تابعی چگالی کلیهۀ حالت پای

جرم الکترون  مزیت سیستم کمکی این است که ذرات تشکیل دهنده آن هم. قابل استحصال است

این سیستم  ثر با هم بر همکنش می کنند و بر همکنش جفتی درؤاز طریق یک پتانسیل م هستند اما

ویژه حالت  شم به بخش هاي تک الکترونی جدا پذیر بوده و-بنابراین هامیلتونی کوهن .نداردوجود 

��φهاي الکترون هاي مستقل
��r��  شاخص (توصیف کننده ي سیستم خواهند بودσ   مربوط به

مؤثر را  اگر سهم انرژي بر همکنش الکترون ها از طریق پتانسیل). کترون ها می باشدحالت اسپینی ال

  : شم به صورت زیر خواهد بود-بنامیم  انرژي کل سیستم کمکی کوهن  ���Eانرژي مؤثر 

 )2-5                                                                           ( E�� � T�� � E��� � E��� 
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 سهم انرژي ���E سهم انرژي جنبشی ذرات غیر بر همکنشی سیستم کمکی و  ��T در آنکه 

  :] 25[ این ذرات با میدان خارجی است که به صورت زیر محاسبه می شوندبرهمکنش  

)                                             الف-2-6( 
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و  می شود برهمکنش بین الکترون ها با پتانسیل هارتري تقریب زدهمؤثر  پتانسیلدر نظریۀ هارتري 

به  .شودهارتري تشکیل  شم از انرژي-در سیستم کوهن���E بنابراین انتظار می رود که سهم عمده 

یک جمله  تصحیحی  مؤثر را به صورت جمع انرژي هارتري و همین دلیل مرسوم است که انرژي

���E( بنویسند 15همبستگی -بنام انرژي تبادلی، وچکک � E� � E��(   توصیف کننده این جمله

با توجه به . نشده بودهارتري لحاظ  الکترون است که در پتانسیل-وجوه کوانتومی بر همکنش الکترون

  : زیر بدست می آیدبه صورت  ،) 5-2( شم-انرژي کل سیستم کوهن، توضیحات ارائه شده 

 )2-7(   
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 -انرژي تبادلی) 4-3رابطه (سیستم اصلی  یسه انرژي کل سیستم کمکی و تابعی انرژيمقابا 

  : به صورت زیر محاسبه می شودهمبستگی 

)2-8(                 

 Tks� Eext �EH�Exc�T�Eext�Eint                  Exc    ��T �  Tks�  � �Eint �EH�                         
                                                   

  

  

                                                             
15 .Exchange – correlation energy 
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 تفاضل انرژي جنبشی سیستم اصلی و کمکی و (از دو سهم  ��Eکه مشاهده می شود همانگونه 

- انرژي تبادلی .تشکیل شده است )الکترون با انرژي هارتري -نروبر همکنش الکتتفاضل انرژي  

از انرژي کل است که شکل دقیق آن نامشخص بوده و روش هاي متنوعی  سهم کوچکی همبستگی

با توجه  ،شم -براي بدست آوردن هامیلتونی کوهن]. 29[ توسعه پیدا کرده استزدن آن  براي تقریب

با در نظر گرفتن تعامد ویژه توابع و با قید ثابت   ،]30 [ در مکانیک کوانتومی 16ریتز - ریلی به اصل

  : شم وردش گرفته می شود- کوهنذرات از انرژي  دبودن تعدا

 )2-9( �
���

�∗ �E�� �  ε � n�r�d�r� � 0                                                                                          

     

انجام  شم را به شکل زیر می توان-وردش جملات مختلف انرژي کوهن) 7-3(استفاده از رابطه ي با 

  :داد 
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 مشتق گیري  از قانون, بقیه جملات تابعی چگالی الکترونی هستند براي وردش گیري ازآنها  چون

  :استفاده می شود  زنجیره اي

)2-11      (                                         
�

���
�∗ � ��

���
�∗

�
��

� �
���

�∗ �∑ φ�
�∗φ�

�
�,� � �

��
�  φ�

� �
��

  

  :آید بط زیر بدست می وابراي انرژي هارتري و پتانسیل خارجی ر ،)11-2(توجه به رابطه با 

)2-12(                 �
���

�∗ �E��� � E�� � φ�
� �

��
�E��� � E��  � φ�

� �V��� �  e� � �����′������′

��������′�
� �  

 )V����r�� � V��r��( )r�(�
�  

  : رابطه زیر برقرار می باشد، و براي انرژي تبادلی همبستگی  

  

  

                                                             
16 .Rayleigh-Ritz 
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)2-13                                              (
�

���
�∗ �E���n�r��� �  φ�

��r� ����
��

� φ�
��r�V���r�  

( همبستگی از وردش تابعی انرژي مربوط -پتانسیل تبادلی، می شود مشاهده همانطور که
����

��
  

 ���� - 2(، )10-2(با توجه به نتایج بدست آمده از روابط . یدآبه چگالی الکترونی بدست می نسبت  �

زیر  شم به صورت-دسته معادلات تک ذره اي کوهن )9-2(و جایگزینی آنها در رابطه  )13-2(و ) 12

  :به دست می آید 

)2-14                                 (����

��
�� � V����r� � V��r� � V���r�� φ�

��r� � εφ�
��r�    

  : شم با رابطه زیر بیان می شود - نهایت هامیلتونی کوهندر 

)2-15(                                               H � ���

��
�� �  V����r� � V��r� � V���r�                    

معادلات  و سپس با حل ��V می توان با تعیین  ،بطور دقیق مشخص شود Excکه عبارت در صورتی 

و  پایهشم جواب دقیق حالت پایه سیستم اصلی بس ذره اي اعم از انرژي حالت -کوهنتک ذره اي 

است  همبستگی -ناشناخته بودن انرژي تبادلی ،ولی مشکل اساسی .حالت پایه را بدست آوردچگال 

تقریب  براي مثال تقریب هایی از قبیل. روش هاي متفاوتی براي تقریب زدن آن به کار می رودکه 

 براي تعیین جمله تبادلی ] 31 [  ( GGA)18 و تقریب گرادیان تعمیم یافته )( LDA17یچگالی موضع

، بخش ساده ترین تقریب که تقریب چگالی موضعی نامیده می شود .توسعه یافته استهمبستگی  –

) مدل ژله اي(همبستگی را با حل دقیق یک گاز الکترونی همگن  –تبادلی  انرژي تبادلی همبستگی

  : د به ما می ده به صورت زیر، فرمول بندي شده است 19فوك -نظریۀ هارتري  که بر مبناي

)2-16                                                                   (E�� � � d�rn�r�ε��
�����n�r��  

                                                             
17 local Density Approximation(LDA) 
18 .Generalized Gradient Approximation (GGA) 
19.Hartree and fock  
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. چگالی الکترونی می باشد و انتگرال گیري روي کل بلور انجام می گیرد n(r)در رابطه اخیر که 

ε��
از  با استفاده .ازاي یک الکترون استهمبستگی گاز الکترونی همگن به -همان انرژي تبادلی ����

زیر  به صورت) 16-2(رابطه ، که از روابط گاز همگن بطور موضعی استفاده می شود ،LDAتقریب 

  : نوشته می شود 

)2-17                                              (E�� � � d�rn�r��ε��
�����n�r�� � ε�

�����n�r���  

��ε (�n�r)عبارت 
��قدري مشکل تر از جمله  ����

��� به روش  است و محاسبه دقیق آن ������

 ه وافراد مختلفی این انرژي را با این روش محاسبه کرد. انجام می گیرد  20مونت کارلوي کوانتومی

 و برازش با روش مونت کارلو ]32[ 21کپرلی- نتیجه را با فرمول هایی برازش داده اند که محاسبات آلدر

که نهایتأ    رابطه اي، ] 33[از معروف ترین آنهاست  22زونگر -محاسبات با یک تابعی توسط پردواین 

  :ت توسط آنها ارائه شد به شکل زیر اس

)2-19  ( 

ε�
�� � �

� �.����
���.���������.�����

                                                                             r� � 1               

�0.0480 � 0.0311L�r� � 0.0116r� � 0.0020r�L�r�                                r� � 1             
�            

تقریب محسوب می شود  LDAپر استفاده دیگري که نسخه ي تعمیم یافته و بهبود یافته تقریب 

GGA  انرژي تبادلی ، در این تقریب. است که فرمول بندیهاي متفاوتی از آن توسعه پیدا کرده است 

در  .علاوه بر چگالی الکترونی در هر نقطه به تغییرات چگالی در آن نقطه نیز وابسته استهمبستگی  –

  : همبستگی به صورت زیر نوشته می شود- انرژي تبادلیۀ صورت رابطاین 

)2-20 (

E��
��� � � d�rn�r� ε���n, |�n|� � � d�rn�r�ε��

����F��� n, |�n|�                                         

                                                             
20 .Monte carlo 
21.Alder - Ceperley  
22 .Perdew-Zunger 
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  :  یک تابعی بدون بعد است که به صورت زیر نوشته می شود xc  Fعبارتدر این رابطه که 

)2-21                                                  (F���n, |�n|� � F��n, |�n|� � F��n, |�n|�  

انرژي   زیرا سهم ،است اگر چه نقش آن در عبارت بالا کمتر است �F مشکل تر از �F   محاسبه

ي تابعی ها Fcبه هر حال براي محاسبه  .در مقایسه با انرژي تبادلی بسیار ناچیز استهمبستگی 

به  می شود تنها نام تابعی هاي مربوط ��Eاما معمولا وقتی صحبت از  .پیشنهاد شده استمختلفی 

 F� براي مثال  ،ذکر می شودPW9123  وPW9624،  که این به دلیل اهمیت بیشتر F� برF� 

 شم براي مطالعه خواص گوناگون طیف وسیعی از مواد و ترکیبات به کار-هامیلتونی کوهن  ].31[است

خواص ۀ اما با توجه به عدم حضور اسپین  به نظر می رسد که نمی توان از آن براي مطالع. می رود

چگالی در  با این وجود بررسی ها نشان می دهد که نظریه تابعی .استفاده کرد هاي مغناطیسیسیستم 

هاي  قادر به توصیف سیستم) 15 -2و  14-2فرمول بندي ارائه شده در روابط  (آن ۀ شکل اولی

تابعی  نیز می باشد زیرا مغناطش یک سیستم بس ذره اي مثل سایر خواص دیگر آن یکمغناطیسی  

ۀ  سیستم براي مطالع DFTباید توجه کرد که استفاده از   .(m{ n�r�})است  چگالی حالت پایهاز 

به  مغناطیسی با در نظر گرفتن چگالی حالت پایه به عنوان تنها توصیف کننده ي سیستم نیازهاي 

استفاده   در عمل به جاي، ]27 [همبستگی دارد  –تبادل  بسیار غیر جایگزیده براي انرژيتابعی هاي 

که  ،نظریه تابعی چگالیۀ همبستگی از یک فرمول بندي تغییر یافت-هاي پیچیده تبادلیتابعی از 

این  در. استفاده می شود، تعمیم آن به سیستم هاي شامل میدان مغناطیسی خارجی استمعادل 

  خواص   اسپینی چگالی حالت پایه توصیف کننده مولفه هاي، به جاي چگالی کل حالت پایهحالت 

                                                             
23 .Perdew &wang (pw91) 
24.Perdew.Burke.Enzerhof (pBE or pw96)  
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 که با توجه به شکل صریح انرژيتعمیم نظریه تابعی چگالی این است نکته مهم در  .هستندسیستم 

و تنها تابعی  د ماندناین دو جمله همچنان تابعی چگالی کل باقی خواه ،خارجیهارتري و پتانسیل 

                                    .لفه هاي اسپینی چگالی الکترونی تعمیم می یابدبه مؤهمبستگی  –تبادلی  انرژي

   25نظریۀ ساختار نواري2-2

 جواب شودشرودینگر توصیف می ۀ جواب معادلها در داخل نیم رساناها با استفاده از  الکترونخواص 

. ساختار نواري مربوط به الکترون ها را به دست خواهد داد  ،شرودینگر ۀ به معادلهاي مربوط به 

به طور فزاینده اي نسبت به دیگر مسائل که مربوط به , نواري در مواد بلورين به تعیی مسئله مربوط

زیرا توابع موج مربوط به الکترون ها در یک ساختار  ،ساده خواهد شد ،هستندغیر بلوري  ساختارهاي

دو روش  ،در محاسبه ساختار نواري مربوط به مواد نیمرسانا .کنندپیروي می  26بلوخ از نظر ،بلوري

) ب. را به طور کامل توصیف می کند 28و نوار ظرفیت 27رسانشکه نوار  روشی)الف: کلی وجود دارد

روشی که ساختار نواري را در لبه ي نوار . توصیف می کند نواري  روشی که ساختار نواري را در لبۀ

. امیده می شودن K.Pکه مدل  29نظیر روش اختلالیمی باشد،    ساده تر و دقیق تر, توصیف می کند

  . ]34[ جزء روش اول می باشند ،32تخت متعامدمدل موج و 31مدل شبه پتانسیل ،30مدل تنگ بست

  33روش شبه پتانسیل 1- 2-2

در . توسط نظریه ي بلوخ معرفی می شود یک مجموعه از امواج تخت است که ،پایهۀ مجموعیک 

����ψ معادلۀ 
��r�� � ∑ C

����
�,����

���� e������������.���  ویژه تابع هرψ����
��r��  دقیقا با  n وk�� می تواند به مشخص شده و  

                                                             
25 Theory of Band Structure 
26 Bloch theory                                                           
27 Conduction band                                                   
28 Valence band                                                         
29 Perturbative technique 
30 Tight binding method 
31Pseudopotential method 
32Orthogonalized plane wave method 
33Pseudopotential method 
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��Cکه شامل ضرایب  پایه اي معرفی شودصورت مجموعۀ 
فرمولبندي  این رابطه با .است ��,�

∅� � ∑ C�
��

��� ∅�
بیانگر  p می باشد و ��n,k)  (بیانگر موضوع mدر این رابطه . معادل می باشد �

k�� � K���  بنابراین تابع پایه براي. می باشدψ����
��r��    یاk��  35[ به شکل زیر است[:  

)2-22        (                                                                            φ��
��   (r�)=ǀk�>=�i(k� + K�).r�  

می  محدود ���Kمجموعه را به مقادیري از   ،آنجایی که نمی توان با مجموعه پایه بی نهایت کار کرداز 

���Kکه بر اساس آن کنیم که  �  K������ این عبارت توصیف کنندة کره اي است با شعاع. باشد Kmax  که

انرژي الکترون  اغلب ،استفاده شود Kmaxجاي آنکه از مفهوم به . مبداء فضاي وارون قرار دارد درمرکز 

  : نامیده می شود 34مشخص می گردد که انرژي قطع Kmaxمتناظر با آزاد 

)2-23                                                                                             (E��� � 
�����

�

���
  

  :  تبعیت می کنند )24-2(امدعتخت از شرط تامواج 

)2-24                                                     (�K�����K����� � � e����������������� d�r� � δ�K���� � K�����  

به شکل   ،در پایه ي امواج تخت) شم-هامیلتونین کوهن(مربوط به هامیلتونی تک ذره اي ماتریس 

�����C، یک ویژه بردار n,k�εاست براي هر ویژه مقدار   35قطري
����Cمقدار براي  Pاز  ��,�

وجود  متناظر �,�

����ψهر ویژه تابع . دارد
��r��  دقیقا باn  وk�� در این حالت . معین می گرددP همان  ویژه تابع مختلف با

  .]35[اما با شاخص نواري متفاوت خواهیم داشت���k مقدار 

  36(APW)روش موج تخت تقویت شده  2- 2-2

  اي  آن است که در این روش مجموعه ي پایه (APW)معرفی روش موج تخت تقویت شده  هدف از

                                                             
34 Cut off energy 
35 diagonal 
36Augmented plane Wave 
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 APWبا معرفی روش . از دیگر توابع نیز استفاده می کند ،که فراتر از امواج تختجستجو می شود 

از هستۀ  در ناحیه ي دور. فراهم می شود LAPWبررسی روش موج تخت تقویت شده ي خطی زمینۀ 

امواج تخت . الکترون هاي آزاد با استفاده از امواج تخت توصیف می شوند. آزاد هستند أها غالبالکترون 

می مؤثرتري  الکترون ها به صورت ،نزدیک به هسته. انسیل صفر می باشندویژه توابع ها میلتونی با پت

اطراف هر  :به همین دلیل فضا به دو نوع ناحیه تقسیم می شود. با توابع شبه اتمی توصیف شوند توانند

فضا که . نامگذاري می شود 37در نظر گرفت که کره ي مافین تین Raمی توان کره اي به شعاع  رااتم 

  خارج از کر ه ها باقیماندهفضاي . توسط این کره ها اشغال شده است ناحیه مافین تین نامیده می شود

و  مافین تین  تقسیم سلول واحد به نواحی) 1-2(در شکل . نامیده می شود 38ناحیه ي بین جایگاهی

��ψتوصیف  ج تخت تقویت شده که دردر این روش مو. نواحی بین جایگاهی نمایش داده شده است
� 

  : ]35 [تعریف می شود ،)25-2(با معادله ي  ،استفاده می شود

)2-25 (                                          ϕ����
���� �r�, ε� � �

�
√�

e������������.� ���                                           r��ϵ I

∑ A��
α,���������u�

α�r��, ε�Y�
� �r����,�            r��ϵ S�

�  

  

�Yحجم سلول واحد و  Vدر آن کھ 
��r�  APW پایه مجموعۀ. می باشند 39هارمونیک هاي کروي  �′

��A .می باشد ��k پایه موج تخت وابسته بهۀ دارد، همانگونه که مجموع����� k بهبستگی 
α,���������  پارامترهاي

�uنامعین انرژي هستند و 
α�r��, ε� دله شرودینگربراي یک اتم آزاداجوابهاي قسمت شعاعی مع α  در 

  .می باشد Eانرژي 

  

  

                                                             
37 Muffin tin 
38Interstitial region 
39 Spherical harmonics 
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  ].26 [تقسیم سلول واحد به نواحی مافین تین و نواحی بین جایگاهی) 2- 1(شکل 

مرکز  با توجه به جایگاه مربوط به, مکان مربوط به هر جایگاه در داخل کره , ) 2- 2(توجه به شکل  با

�rکره نسبت به مبدأ با رابطۀ  آن  ′ � r� � r�α  35 [داده می شود[. 

  40(LAPW)روش موج تخت تقویت شده ي خطی  3- 2-2

ا می از روش هاي دقیق براي بررسی ساختار الکترونی بلور ه LAPWتخت تقویت شده خطی روش 

Rبا شعاع  در داخل کره ي  ،مجموعه ي پایه معرفی شده در این روش. باشد


  از توابع تلفیق خطی، 

  .]36 [میباشد )هارمونیک هاي کروي(شعاعی  

)2-26(    

����
���� �r� ′� � �

�
√�

 e������������.���                                      r���� ′ ≻  R���α

∑ A��
α,���������u�

α�r� ′, ε� � ∑ B��
α,���������u� �α�r� ′, ε�Y�

� �r� ′�     r���′
 R���α�,��,�

�            

��uانرژي مشتق  �r� ′, ε� ، در رابطه ي زیر صدق می کند :  

)2-27                                           (
��

��′� � ������

�′�
� V�r� ′� � ε��ru�� �r� ′� � ru��r� ′� 

  

                                                             
40Linearized Augmented plane Wave method 
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����εحول انرژي نواري  ،بسط تیلور انرژياز 
  : داریم �

)2-28                    (u�
α�r� ′, ε����

�� � u�
α�r� ′, ε�� � �ε� � ε����

�� ���
α����′,ε�
�ε

�ε � ε� � O�ε� � ε����
���� 

�O�εاین رابطه در  � ε����
 ،LAPW،APWدر این روش  ].37[معرف مربع خطاي انرژي می باشد ���

Rαحاصل ضرب  ،کننده ي مناسبیک پارامتر 
���K��� نیز توجه  البته بایستی به دو نکته .خواهد بود

Rαبا توجه به ثابت بودن پارامتر    ،Raمقدار کوچک براي ) الف: کردکرد نیز  
���K��� در محاسبات ،

 Kmax انجام محاسبات با مقدار بزرگ ،خواهد شد K maxبه مقدار بزرگ براي  در محاسبات  منجر به 

بزرگ تر شده و محاسبات مربوط به  ،در بسط مجموعه ي تابع موج ،پایه توابع، زیرا تعداد دشوار است

 ،مناسب نمی باشدR����α مقدار بزرگ براي ) طولانی تر خواهد شد ب ،هامیلتونیسازي ماتریس  قطري

همین  به منظور]. 35[مناسب نخواهد بود ،توصیف کردن تابع موجود در نواحی دور از هسته زیرا توابع

اتمی،  و وارد کردن اثر هاي مغزه و ظرفیت مربوط به اوربیتال هاي LAPWبخشیدن به روش بهبود 

در  .معرفی می شود LAPW+LOموج تخت تقویت شده خطی با اوربیتال هاي جایگزیده  روش 

که  لازم است ،فضا به کرات مافین تین و ناحیه ي بین جایگاهی تقسیم بندي می شودحالتی که 

جمی به عنوان مثال در ساختار مکعبی مرکز ح. نیز جدا سازي شوند 42و ظرفیتی 41مغزهحالت هاي 

 هسته  به - Ry 514 که به طور کاملا مستحکمی با انرژي در حدود 1sالکترون هاي پوسته ي  ،آهن

اتمی  به طور مستقیم در پیوند هاي ،حالت هاي مغزه. حالت مغزه را ایجاد می کنند ،می باشندمقید 

حالت  هر دو در ،متفاوت nاما با  ،l گاهی اتفاق می افتد که دو حالت با یک مقدار .دارندشرکت 

 Ry2/0 ، به میزانp 4 انرژي حالت هاي ظرفیت, آهن bccبراي مثال در شبکه ي . می باشندظرفیتی 

هسته  به طور کامل به p 3حالت ظرفیتی ،پایین تر از تراز فرمی قرار دارند Ry 3/4به میزان ، p3 و

  هاي  در این وضعیت، با معرفی اوربیتال. این حالت حالت نیمه مغزه نامیده می شود. مقید نمی باشد

                                                             
41Core states 
42Valence states 
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′ϕα  در این حالت توابع. مسئله داراي جواب خواهد بود ،LOجایگزیده   ,��
�� �r� ) 29-2(ي   با معادله�′

  :مشخص می شود 

)2-29(  

�
0                                                 r� ′ ∉  Sα′                                                    

�A��
α′ ,��u�

α′ �r� ′, E�.�
α′ � � B��

α′,��u�
α′ �r� ′, E�.�

α′ � � C��
α′ ,��u�

α′ �r� ′, E�.�
α′ ��    r� ′ϵ Sα′

�= ϕα′ ,��
�� �r� ′�  

�.�Eفوق  ، در رابطۀتوجه به مثال مطرح شدهبا 
α′

�.�E وP4مقدار انرژي مربوط به حالت ظرفیتی 
α′

مقدار  

در  ��ϕ توابع  با این شرط که A lm,Blm,Clmثابت هاي . می باشند، p3انرژي مربوط به حالت ظرفیتی 

   ]. 36،35[تعیین می شوند، شرایط مرزي داراي مقدار و شیب صفر باشد

  43(APW+lo)روش موج تخت تقویت شده با اوربیتال هاي جایگزیده  4- 2-2

براي  ،استاندارد با قیدهاي اضافی روي امواج تخت LAPWنشان دادند که روش  44سینگگروه 

 APW+loروش  ].36[روش مناسبی نخواهد بود ،جواب شیب در ناحیه ي مرزيهماهنگ کردن 

ثابت  هاي  می باشد با مجموعه اي از انرژي APWروش  ،مورد اول: دو نوع تابع می باشد دربردارندة

E1
a،    

)٣٠-٢ (                                          ϕ����
���� �r� ′� � �

�
√�

e������������.�  ����                                         r��� ϵ I        

∑ A��
α,���������u�

α�r� ′, ε�Y�
� �r� ′��,�      r��� ϵ Sα         

�  

  

نامیده می  توابع تقویت می گردد که اوربیتال هاي جایگزیده، با دومین نوع از APWمجموعۀ پایه 

، با این اوربیتال هاي  جایگزیده. نامگذاري می گردند ”lo“اوربیتال جایگزیده با  ،و در این بخش ندشو

                                                             
43 Augmented plane Wave with Local orbitals method 
44  Sjostedt, Nordstrom and Sing 
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هاي  سئله را براي حالتچرا که م ،ارتباطی ندارد, جایگزیده که در بخش قبل معرفی شداوربیتال هاي 

  .دحل می کن nاما مقدار متفاوت براي l مقدار با یک ظرفیتی 

)2-31 (

ϕα′ ,��
�� �r� ′� � �

0                                                                                                                  r� ′ϵ l 
�A��

α′,��u�
α′ �r� ′, ε�

α′ � � B��
α′,��u� �α

′ �r� ′, ε�
α′ ��Y�

� �r� ′�                               r� ′ϵ Sα
�  

می  در شرایط مرزي صفر و بهنجار ��ϕ ندارند و با این شرایط که ���kبستگی به Blmو Alm ضرایب دو 

، LAPWدر استفاده ازمجموعۀ ]. 36،35[تعیین می گردند ،و مشتق اول آن ناپیوسته می باشدباشد 

مجموعۀ  .نیاز می باشدK max به مقادیر بزرگ تر براي  APW+loۀ با استفاده از مجموعدر مقایسه 

APW+lo  براي حالت هایی می تواند به کار رود که در مقایسه با مجموعه يLAPW ،از آن  استفاده

به کرة  حالت هایی در اتم ها که شعاع مربوط -ب. ظرفیتی d ،fحالت هاي -الف: نظیر ،راحت تر است

موارد بیان  با توجه به. تر استر کرات مافین تین در شبکه کوچکیگمافین تین در آن ها نسبت به د

 LAPWۀ به جاي مجموع APW+loاز مجموعه ي  ،بهتر است که در مواجه با این حالت هاشده، 

وربیتال ا) l2+1( از ،به این معنا است که در واحد اتم APW+loاستفاده از مجموعه ي . شود استفاده

کمتر ، مقدار +lo APW پایه یه استفاده شده است و براي مجموعۀموضعی براي توصیف مجموعۀ پا

، الکترونی یک اتم توصیف حالت هاي. لازم است تا نتایج دقیق تري بدهد  Rmt Kmax پارامتربراي 

 ۀپای مجموعۀ. شدمی با LAPW، APW+loمتناسب با تعریف ارائه شده براي استفاده از مجموعه هاي

 [فته است کار ر به WIEN2Kبراي محاسبات مربوط به کد محاسباتی  ،LAPW/APW+loترکیبی 

36،35[ .  

  معرفی نرم افزار مورد استفاده براي انجام محاسبات شبیه سازي شده در این پایان نامه 2-3

این برنامه براي محاسبه ساختار . استفاده شده است  Wien2kيدر این پایان نامه از برنامه کامپیوتر

اولین نسخه این برنامه در . مغناطیسی و اپتیکی جامدات بلورین مورد استفاده قرار میگیرد ،الکترونی
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این برنامه تحت سیستم  ]. 38[ در دانشگاه وین منتشر شد 45میلادي توسط بلاها و شوارز 1990سال 

از طریق دو  Wien2kنرم افزار . نوشته شده است 47کار می کند و به زبان فرترن 46عامل لینوکس

  شم به کمک روش-ي مجزاي آماده سازي و حل خودسازگار به حل دسته معادلات کوهن مرحله

FP- LAPW در ادامه به توضیح این دو مرحله و معرفی زیر برنامه هاي آن پرداخته شده . پردازد می

   .است

  مرحله آماده سازي 2-3-1

  ،نوع شبکه ،نظیر ثابت شبکه تجربیدر مرحله آماده سازي ابتدا باید مجموعه اي از اطلاعات اولیه 

سپس باید مرز انرژي . تین هر اتم وارد شود - عدد اتمی و موقعیت اتم ها و شعاع کره هاي مافین

با این انتخاب الکترون ها ي با انرژي کمتر از این انرژي  .الکترون هاي ظرفیت و مغزه را مشخص کنیم

انرژي بیشتر به عنوان الکترون هاي بلوري شناخته می به عنوان الکترون هاي اتمی و الکترون هاي با 

سپس در قسمت اولیه برنامه یک چگالی اولیه براي شروع محاسبات تولید می شود که با . شوند 

                                                                                   ].38[شم را حل کرد  -استفاده از آن بتوان دسته معادلات کوهن 

                     برنامه هاي مرحله آماده سازي                                                          2-3-2

واحد   همسایه ها د ر سلول نزدیک ترین  ۀاین برنامه مکان اتم ها و فاصل در:  NNآماده سازي   مرحله

و باید  تعیین می شود و اگر کره ها همپوشانی داشته باشند پیغام خطا روي صفحه نمایش ظاهر می گردد

                                       .]39[تین این خطا را برطرف کرد - با کاهش شعاع کره هاي مافین

SGROUP : ثابت شبکه و موقعیت هاي اتمی  ،نظیر نوع شبکه ین برنامه از اطلاعات ساختار اصلیا

  : ]39[ استفاده می کند و گروه فضایی شبکه را تعیین می کند

                                                             
45Balaha& Schwarz 
46Linux 
47Fortran 
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SYMMETRY  : این برنامه عملگر هاي تقارنی گروه فضایی و مقادیر نمایش بیشینه عدد کوانتومی

تعیین می , هاي شبکه را بر اساس نوع شبکه و موقعیت هاي اتمی داده شده  هماهنگ (Imax)مداري 

                                                                                                                           .کند

LSTART  :ده از تقریب چگالی اسپینی موضعی فوك با استفا- در این برنامه ابتدا معادله نسبیتی دیراك

 )LSDA (48براي اتم هاي منزوي حل و انرژي و چگالی بارالکتورنی اتم منزوري محاسبه می گردد .

وارد برنامه می ) است   -Ry6 که معمولأ( سپس مقدار انرژي جدا سازي حالت هاي ظرفیت از مغزي 

که به عنوان  ،همبستگی است –سیل تبادلی ورودي دیگر این برنامه تقریب منظور شده براي پتان. شود

                                                              .]38 [باشد LDA ،GGAمثال می تواند یکی از تقریب هاي 

KGEN  : این برنامه منطقه اول بریلوئن را براساس تقارن شبکه مشخص می کند و به هر نقطه از شبکه

                                                     .]38 [نسبت می دهد (K)یک بردار شکل وارون ، فضاي وارون

DSTART: چگالی بار اولیه بلوري براي حل  ،در این برنامه با ترکیب چگالی الکترونی اتم هاي منزوي

  .]39[شم تولید می شود-خودسازگار معادلات کوهن

                                (SCF)                                                         يمرحله خودسازگار 2-3-3

شم از چگالی تولید شده در مرحله قبل به عنوان - این نرم افزار براي حل معادلات خودسازگار کوهن

کاملا (مغزي در این چرخه دو دسته معادله یکی براي الکترون هاي . چگالی اولیه استفاده می کند

  .در نظر گرفته می شود) نیمه نسبیتی(و دیگري براي الکترون هاي ظرفیت ) نسبیتی

                                                                        برنامه هاي مرحله حل خودسازگار 2-3-4

LAPW0  : این برنامه پتانسیل کولنی (VC=VNe+Vee)  ,همبستگی -پتانسیل تبادلی(Vxc)  و پتانسیل

  .شم را محاسبه می کند-بکار رفته در معادلات کوهن (Vtot=Vc+Vxc)کل 

                                                             
48Local Spin Density Approximation 
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LAPW1  :شم را براي الکترون -معادلات کوهن ،این برنامه با استفاده از پتانسیل کل محاسبه شده

سپس با قطري . هامیلتونی دستگاه را تشکیل میدهد ،نسبیتی حل نموده هاي ظرفیت به صورت نیمه

                  .] 38[ شم را محاسبه می نماید- ویژه بردارهاي کوهنر و ویژه مقادی، نمودن هامیلتونی

LAPW2  : این برنامه از ویژه مقادیر محاسبه شده استفاده کرد و انرژي فرمی و چگالی الکترون هاي

                                                                                     .]39[ ظرفیت را محاسبه می کند

LCORE  : این برنامه با استفاده از تقریب LCSDA  ویژه حالت هاي الکترون هاي مغزي را به روش

                              .چگالی الکترون هاي مغزي را محاسبه می کند فوك حل و از آنجا -هارتري

MIXER  : شبه مغزي و ظرفیت را با هم جمع می , این برنامه چگالی تولید شده الکترون هاي مغزي

   تکرار بعدي را با توجه به این چگالی و چگالی تکرار قبلی تعیین می کند کند و چگالی لازم براي

]38 [.  
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  مقدمه3-1

الکترونی و اپتیکی سلنیدروي خالص در فاز زینک بلند  ،خواص ساختاري ۀدر این فصل به مطالع

 و محاسبات ساختاري شامل بررسی ثابت شبکه، مدول حجمی، حجم تعادلی. پرداخته شده است

چگالی حالت هاي جزئی وکلی  محاسبات الکترونی شامل ساختار نواري و . باشد انرژي حالت پایه می

ضریب جذب، ضریب خاموشی، مقدار  بوده و محاسبات اپتیکی شامل بررسی تابع دي الکتریک،

محاسبات با استفاده از روش امواج تخت تقویت این . دنبازتابندگی، اتلاف و رسانندگی اپتیکی میباش

 – GGA(2008)هاي ببا تقری )DFT(شده خطی با پتانسیل کامل در چهارچوب نظریه تابعی چگالی 

PBE  وLDA کد محاسباتی  وWIEN2K  شدندانجام .  

  تعیین پارامترهاي ورودي 3-2

ZnSe  داراي ثابت شبکه اي تجربی برابر با A066 /5  a=b=c= می باشد و در سلول واحد اولیۀ آن

 γ=β=α=90˚ براي آن بوده و)  0،0،0(،  ) 4/1،4/1،4/1(به ترتیب Zn  و Se موقعیت اتم هاي

، یک )Se(و سلنید،  3d10 4S2[Ar]نی وآرایش الکتر دارايفلز واسطه  ، یک )Zn(روي، . ]7[باشد می

 روي در فاز زینک  سلول واحد بلور سلنید .است  3d104S24p4 [Ar] نیوالکتر آرایش عنصر غیر فلزي با

  .شده است نشان داده) 1-4(در شکل  Seو  Znشامل اتم هاي بلند  

 

 ]40[بلند روي در فاز زینک سلول واحد بلور سلنید): 1- 3(شکل 
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بررسی شده   )F43m(216(( در فاز زینک بلند با گروه فضاییZnSe و خواص اپتیکی  ساختار الکترونی

که  در نظر گرفته شد   ،9برابر kmax ×Rmt پارامتر  ،ZnSeدر محاسبات مربوط به یاخته واحد . است

بیشینه بردار موج در شبکه وارون  می  kتین و  -مافین  شعاع کوچکترین کره Rmtدر این رابطه  

 = a.u.-1 (16(بردار موج قطع براي بسط پتانسیل و چگالی بار در ناحیه بین جایگاهی برابر با   .باشد

Gmax  تعداد نقاط همچنین . انتخاب شدkدر هر راستا به منظور مش بندي منطقه اول بریلوئن ،   ،

و با توجه به آن  هدر نظر گرفته شد - Ry7و انرژي جداسازي بین حالت هاي  مغزه و ظرفیت   5000

 ،براي انجام محاسبات.  الکترون ها به سه گروه الکترونهاي مغزه و ظرفیت و شبه مغزه تقسیم شدند

  25/2 (a.u) و   = 2/2 Rmt (Zn) (a.u)  به ترتیب  Seو Zn  اتم هاي  در  تین - شعاع کره هاي مافین

 Rmt (Se) =و هیچ نشتی باري از هسته   به گونه اي که این کره ها همپوشانی نداشته ،انتخاب شدند

  . وجود نداشته باشدنیز 

  طول و زاویه پیوند3-3

استفاده از مکان  ا باست که   Seو Zn،مقدار طول و زاویه پیوند بین اتم هاي  از نتایج به دست آمده

  .گزارش شده است) 1-3(در جدول  بدست آمده نتایج .محاسبه شدند ZnSeهاي فوق در 

  .در فاز زینک بلند ZnSeطول و زاویه پیوند محاسبه شده براي  ):1- 3(جدول 

  Zn-Se )A(  67/4 طول پیوند 

  Zn-Se-Zn)(  51/58 زاویه پیوند 

   

مقدار بار کل در  و با وارد کردن پارامترهاي ضروري، LDAو  GGA همچنین با استفاده از دو تقریب

) 3-3( و) 2- 3(نتایج این محاسبات در جدول هاي  .تین هر اتم محاسبه شدند -داخل کره مافین

  . گزارش شده است
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  .GGAتقریب  با استفاده از تین  هر اتم- یندر داخل کره مافبار  و  مقادیر بار کل اتم): 2- 3(جدول

تین           -فینبار داخل کره ما

)e(  
  اتم  )e(بار کل 

5380/28  00000/30  Zn 

1189/32  00000/34  Se  

  

  .LDA تقریب استفاده از  هر اتم با تین -کره مافیندر داخل بار  و مقادیر بار کل  ):3- 3(جدول

  

  

  ZnSeبهینه سازي پارامترهاي شبکه و خواص ساختاري  3-4

سبت به حجم بلور، آغاز شدند وسپس با بهینه سازي انرژي ن A 66/5محاسبات با ثابت شبکه تجربی

این نتایج  )4- 3(در جدول . محاسبه شدند LDAو   GGAبا  استفاده از دو تقریبثابت شبکه نظري، 

  .شده استگزارش  گزارش شده توسط گروه هاي تحقیقاتی دیگربه همراه نتایج تئوري 

  

  

  

  

تین           -بار داخل کره مافین

)e(  
  اتم  )e(بار کل 

583/28  00000/30  Zn  

148/32  00000/34  Se  
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  .LDA و   GGAبا  استفاده از دو تقریب ZnSeمقادیر ثابت شبکه محاسبه شده براي  ):4- 3(جدول 

تجربی مقدار

     گزارش شده

(A ) 

نتیجه در 

کارهاي 

دیگران در 

  تقریب

LDA    

(A ) 

در  نتیجه

کارهاي 

دیگران در 

  تقریب

GGA (A ) 

نتیجه در 

اینکار در 

 تقریب

LDA       

(A )  

  

نتیجه در 

اینکار در 

 تقریب

GGA    

(A)  

  

]41[66/5  
]10 [59 /5  

]11[62/5  

]10 [72/5  

]13[75/5  

]14[73/5  

58/5  65/5  

  

  ن نشان با نتایج دیگرا در اینکار را  ZnSeنتایج به دست آمده براي پارامتر شبکه  سازگاري، مقایسه

ثابت  محاسبه انرژي حالت پایه مربوط به هر حجم و ترسیم منحنی انرژي بر حسب حجمبا . دهد می

براي  .عرف بهینه انرژي و حجم تعادلی است،نقطه کمینه این نمودار م ،به دست می آید بهینه شبکه

رابطه انرژي و فشار را معادله مورناگان  ،شود تفاده میاس 49رسم این نمودار، از معادله حالت مورناگان

معرف  ،مدول حجمیمعرف B در این رابطه . می دهد، که از دو رابطه زیر به دست می آیدبدست 

E مشتق مدول حجمی، 


Vانرژي حالت پایه و معرف 
  دنحجم یاخته می باشمعرف. 
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ه، بعد از محاسبه ثابت شبک. نشان داده شده است نمودار مربوط به  بهینه سازي حجم )2-3(شکل در

، مدول حجمی که انرژي لازم براي تغییر شکل معین در بلور است، استفاده از بهینه سازي حجم با

                                                             
49 Murnaghan 
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Vمشتق مدول حجمی نسبت به فشار و


واحد حجمی که به ازاي آن انرژي کل سلول حجم تعادلی، (، 

 Ryبراي انرژي کل حالت پایه مقدارGGA  تقریبدر .ندمحاسبه شد، )شود کمینه می

702410/8446-E˳=  3مقدار  براي حجم تعادلی و)a.u(7796/304V˳=  تقریب  در و ندبدست آمد 

LDA  نیز این مقادیر برابر  Ry160318/8441-E˳=   3 و)a.u (43/294 V˳=   نتایجبدست آمدند و 

  .شده است گزارش )5-3(در جدول Bو   Bبدست آمده براي مقادیر

  

  .GGAدر تقریب  حجمی مربوط به بهینه سازينمودار  :)2- 3(شکل 

  

  LDA.بهینه سازي حجمی در تقریب  مربوط به نمودار :)3-3(شکل
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 Bمدول حجمی، B مقادیر محاسبه شده براي  : )5- 3( جدول
  .در حجم تعادلی مشتق مدول حجمی

در نتیجه 

کارهاي 

 در دیگران 

  تقریب

GGA   

در نتیجه 

کارهاي 

 در دیگران

  تقریب 

LDA 

در نتیجه 

در اینکار 

  LDAتقریب 

در نتیجه 

 در اینکار

 تقریب 

GGA  

  

  

  کمیت

  

]10[50/58  

]13[82/63  

]14[86/60  

]10[00/68  

]11[82/71  
05/73  81/65  B(GPa)  

] 10[94/3  

]14[90/3  

] 10[07/4  

]11[88/4  
75/4  41/4  B 

  

     GGAتقریب  استفاده از با ZnSeبررسی ساختارالکترونی : 3-5

  ساختار نواري 3-5-1

تا انرژي فرمی بدست  شدندبراي محاسبه ساختار نواري سلنید روي ابتدا محاسبات خودسازگار انجام 

است،  چگونگی تغییرات انرژي در راستاهاي پرتقارن که حاکی از   نمودار مربوط به ساختار نواري. آید

به طور گسترده براي نقاط با تقارن بالا در  R،،X،Mنام هاي . نشان داده شده است) 4- 3( در شکل

   محاسبات در محدوده انرژي ، در مرکز منطقه می باشد نقطه. به کار می روند بریلوئن مرز منطقه

eV 14-  تا eV  8 دیده می شود،گاف  )4- 3( در شکلاز این محاسبه   مانطور کهه .ندانجام شد

، مقادیر گاف نواري به )6-3(در جدول . بدست آمدeV 15/1 خالص، مستقیم و در حدود ZnSeنواري 

 eV برابر سلنید روي گاف نواري تجربی .دست آمده در این کار و کارهاي دیگران، مقایسه شده است

بدست آمده در اینکار با نتایج تجربی  محاسبه گاف نوارياین نشان می دهد که که  گزارش شده 67/2
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ندارد، این اختلاف می تواند ناشی از ضعف نظریه تابعی چگالی در محاسبه  دقیق  توافق قابل قبولی

، البته مقدار گاف نواري بدست آمده با مقادیر گاف نواري گزارش شده جمله تبادلی همبستگی باشد

  . ]43،42  [اي تئوري دیگران در توافق استدر کاره

  

  .GGAبا تقریب محاسبه شده در اینکار  ZnSeنمودارساختار نواري  :)4-3(شکل

  .مقایسه گاف نواري محاسبه شده با نتایج نظري دیگران): 6- 3(جدول 

LDA  GGA  این کارGGA تقریب  

]43[33/1  ] 42[11/1  15/1  Eg (eV) 

   

   چگالی حالت ها : 3-5-2

 Eچگالی حالت ها تعداد حالت هاي الکترونی قابل دسترس در واحد حجم در واحد انرژي حول انرژي 

نماد گذاري شود، تعداد حالت ها در واحد حجم که در  N(E)اگر چگالی حالت ها با . می باشد

 هايت چگالی حالدر اینکار   .]44[ خواهد بود N(E) dE قرار دارد، برابر Eحول انرژي   dEانرژي

نتایج این ) 7-3(و) 6-3( ، )5-3(شکل هايدر . محاسبه شدندجزئی و کلی براي سلنیدروي خالص 
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ها مشخص شده  در نمودار چگالی حالتانرژي صفر تراز فرمی در .نشان داده شده استمحاسبات 

یت می ترازهاي بالاي تراز فرمی مربوط به نوار رسانش و تراز هاي پایین آن مربوط به نوار ظرف .است

که  متقارن بودهحالت اسپین بالا و پایین  هر دوبررسی نمودار چگالی حالت نشان می دهد که . دنباش

نزدیک تراز (قسمت بالایی نوار ظرفیت . می باشد نمونهحاکی از عدم وجود خاصیت مغناطیسی  این 

اتم روي،  سهم عمده را p  حالت . اتم روي، تشکیل شده است sاتم سلنید و  pاز حالت هاي ) فرمی

اتم سلنید می  pنوار رسانش دارد که منجر به تشکیل گاف نواري بین این حالت و حالت  کمینهدر 

قله هایی . ]7[ می باشد فق با نتایج گزارش گروه عربشاهی و همکاراننتایج بدست آمده در توا. شود

. شود ناشی می Znاتم  d3هاي  ربیتالوجود دارد عمدتأ از او -eV0/6تا  -eV6/6که در محدوده انرژي 

تشکیل شده  Seاتم  p4هاي  ربیتالوعمدتأ از ا eV0تا  -eV4/5قسمت بالایی نوار ظرفیت در محدوده 

  .است

  

  

  .GGAتقریب  به شده با استفاده ازمحاسخالص ZnSe   نمونه  مربوط به کلیهاي  چگالی حالتنمودار ): 5-  3(شکل
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  . GGAمحاسبه شده با استفاده از تقریب   Znچگالی حالت هاي جزئی مربوط به اتم هاي نمودار ): 6- 3( شکل

  

  GGA.محاسبه شده با استفاده از تقریب  Seچگالی حالت هاي جزئی مربوط به اتم هاي نمودار ): 7- 3( شکل

  LDAتقریب استفاده ازبا  ZnSeبررسی ساختارالکترونی : 3-6

  ساختار نواري:3-6-1

  نشان داده شده ،)8-3( در شکل LDAمحاسبه شده با استفاده از تقریب  ZnSeنمودار ساختار نواري 

 . می باشد eV 16/1 گاف نواري به دست آمده در این تقریب مستقیم و در حدود.است
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  .LDAتقریب  استفاده از  بامحاسبه شده در اینکار  ZnSe نمودار ساختار نواري: )8-3(شکل

مقایسه . اطلاعات مفیدي را براي تحلیل رفتار اپتیکی ماده، فراهم می آورد ساختار نواري،بررسی 

نشان میدهد که GGA از تقریب ساختار نواري محاسبه شده با ساختار نواري محاسبه شده  استفاده 

 تغییر تقریب هاي بکار رفته تفاوت قابل توجهی در ساختارر نواري سلنید روي و گاف نواري بدست

  .آمده از آن ایجاد نمی کند

  چگالی حالت ها  3-6-2

) 9-3(در شکل   LDAخالص با استفاده از تقریب ZnSe هاي کلی براي نمونه  نمودار چگالی حالت

 زرگب هاوقتی در یک نوار انرژي چگالی حالت. براي دو حالت اسپین بالا و پایین نشان داده شده است

براي اشغال شدن است و یک چگالی حالت  هاي قابل دسترس تباشد به معنی بالا بودن تعداد حال

چگالی  .صفر به این معنی است، که هیچ حالتی در نوار انرژي مورد نظر براي اشغال وجود ندارد

بدست آمد نشانگر تقارن بین  LDAحالتهاي مربوط به اسپین بالا و پایین که با استفاده از تقریب 

ن بوده که این نیز دلیل بر غیر مغناطیسی بودن سلنید روي خالص   حالت هاي با اسپین بالا و پایی

نوار رسانش و نوار نشان می دهد که  LDAنمودار چگالی حالت هاي محاسبه شده با تقریب . می باشد

  .ندداراز هم فاصله eV16/1 ظرفیت با گافی حدود
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  .LDAتقریب محاسبه شده با استفاده از خالص  ZnSe مربوط به نمونه یحالت هاي کل ینمودار چگال ):9-3(شکل

با نگاهی دقیقتر به . میباشدGGA این نمودار هم با تفاوت ناچیزي در گاف مشابه نمودار در تقریب 

نقش آفرینی تک  ،) 11-3(و  )10-3(در شکل هاي Se و  Znنمودارهاي چگالی حالت جزئی اتم هاي 

  . دنمورا  میتوان مشاهده  ي وابسته به اتم هاي روي و سلنیدتک اوربیتال ها

  

  

  .LDAتقریب  محاسبه شده با استفاده از  Znهاي نمودار چگالی حالت هاي جزئی  براي اتم):10- 3(شکل 
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  .LDAتقریب  محاسبه شده با استفاده از Se هاي نمودار چگالی حالت هاي جزئی براي اتم):11- 3(شکل 

هاي اوربیتالی که در نزدیک تراز فرمی وجود دارد نقش اصلی را در رسانندگی الکتریکی نمونه  حالت

 اتم p4و  s4اوربیتال هاي  مشاهده می کنیم که این نوار شامل،  نوار ظرفیتبا دقت در . ایفا می کنند

محدوده انرژي بین می باشد و حالت هاي مشاهده شده در  Zn هاي اتم d 3و s4 و اوربیتال Se هاي 

eV3/5-  هاي  تا تراز فرمی مربوط به هیبریداسیون اوربیتالp4 هاي اتم Se  باd3  وs4 هاي اتم Zn 

 - eV 5/12تا  - eV5/13انرژي  بازة .ایجاد می کننداصلی در رسانش الکتریکی را  که نقش باشد می

قله  - eV6 تا  -eV7 رژي بین ان ةمحدوددر  .باشد می Se هاي اتم s4مربوط به سهم اوربیتال هاي 

نیز شاهد نقش نوار رسانش در . شود ناشی می  Zn هاي اتم d3که از اوربیتالهاي  بلندي وجود دارد

 هاي اتم d3و  p4 اوربیتال هاي  که به صورت جزئی با هستیم Znاتم  s4و  p4هاي  اوربیتالآفرینی 

Se  اندهیبرید شده .  

  بررسی کمیت هاي اپتیکی 3-7

  تابع دي الکتریک 3-7-1

  يژانر ة دو بخش موهومی وحقیقی در محدودبراي هر ، تغییرات تابع دي الکتریک )12- 3(در شکل 
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مقدار حقیقی تابع دي الکتریک به ازاي  انرژي صفر را  . نشان داده شده است الکترون ولت   12- 0   

. بدست آمد 5/7اینکار  برابر با  که براي سلنید روي خالص در ثابت دي الکتریک استاتیک می نامند، 

منفی می  eV 5/5تابع دي الکتریک با افزایش انرژي از محدوده  انرژي هاي بزرگتر از  حقیقیقسمت 

ي آن، قسمت حقیقی از مقدار مثبت به مقدار منفی تغییر می کند،  فرکانس فرکانسی که به ازا. شود

تابع دي الکتریک منفی می شود ماده رفتار هنگامی که قسمت حقیقی . نامیده می شود پلاسمایی 

زمانی که  مقدار تابع دي الکتریک  .و در مقابل نور فرودي کدر خواهد بودفلزي از خود نشان می دهد 

موهومی تابع دي الکتریک،  در قسمت . ماده رفتار دي الکتریکی از خود نشان می دهد مثبت می شود،

ظاهر می شود، که نشان می دهد که اولین گذار از بالاترین نقطه  نوار ظرفیت   eV 6/3اولین قله در

قله دوم  در این طیف ناشی از .  اتفاق می افتد Γ به کم ترین مقدار  نوار رسانش در )   Γدرنقطه (

.  ی باشدقله سوم ناشی از گذار بین نوارهاي پایین تر به نوارهاي بالاتر م و) Γ  L w( گذار در راستاي

ي، بین حالت هاي الکترونی وتون هاي جذبی است که در آن انرژانرژي این  قله ها مربوط به  انرژي ف

 Seاتم p   یتال هاي باور.  اشغال شده وحالت هاي اشغال نشده انتقال واقعی الکترون صورت می گیرد

 ] 17،7،1[    افق با مراجعدر این گذار هاي اپتیکی نقش مهمی ایفا می کنند، که در تو Znاتم  d و

  .است

  

  .براي سلنید روي خالص محاسبه شده در اینکار تغییرات تابع دي الکتریک برحسب انرژينمودار  ):12- 3(شکل 
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  ضریب شکست وضریب خاموشی  3-7-2

 . ندنشان داده شده ا) 14-3( و )13-3(هاي  مودارهاي ضریب شکست حقیقی و موهومی در شکلن

 در نمودار .می باشد 75/2برابر نمونه ضریب شکست استاتیک محاسبات نشان می دهد که مقدار  نای

در این نمودار  .قله ها در طیف نشانگر  بیشینه تراگسیل فوتون در آن انرژي می باشد خاموشی  ضریب

اشی از ن،  نیز شاهد قله هاي اصلی می باشیم که می تواند eV 0/7 و eV5/3 ، eV5/5 در انرژي هاي

اشغال نشده در نوار رسانش  هاي  حالت هاي اشغال شده زیر تراز  فرمی به حالتنواري از گذار  بین 

نتایج بدست آمده در اینکار با نتایج گزارش شده توسط دیگران گزارش شده )  7-3( در جدول. باشد

رش شده توسط گروه هاي مقایسه نتایج حاکی از توافق نتایج بدست آمده در اینکار با نتایج گزا. است

  . تحقیقاتی  دیگر است

  

                      .براي سلنید روي خالص محاسبه شده در اینکار نمودار ضریب شکست بر حسب تابعی از انرژي:  )13- 3(شکل 

  

 

  .براي سلنید روي خالص محاسبه شده در اینکار نمودار ضریب خاموشی بر حسب تابعی از انرژي:  )14- 3(شکل 
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مقایسه ضریب دي الکتریک وضریب شکست استاتیک سلنید روي خالص  در این کار و کارهاي تئوري ):7- 3(جدول

  .دیگران

  پارامتر  نتیجه دراین کار  نتیجه درکار دیگران

]11[4/7 ،]12[9/7  5/7  (=0)  

] 7[56/2  75/2  n(=0) 

  

  بازتابندگی 3-7-2

  نشان داده شده) 15-3 (در شکل eV 14-0انرژي  ةمحدودنمودار بازتابندگی اپتیکی محاسبه شده در 

به بعد رفتار افزایشی دارد  eV   13انرژي ةبررسی طیف بازتابندگی نشان می دهد که در محدود. است

  . ] 12[که در توافق با کار گروه بنستالی می باشد به مقداربیشینه خود می رسد eV 75/13و در

  

  .براي سلنید روي خالص محاسبه شده در اینکار بر حسب تابعی از انرژينمودار بازتابندگی ):15- 3(شکل 

 اتلاف انرژي 3-7-3

 طیفدر  .نشان داده شده است) 16-3(در شکل  ZnSeنمودار محاسبه شده  اتلاف انرژي براي ترکیب 

  بیشینه اتلاف در انرژي .هاي متوالی  مربوط به حضور پلاسمون ها می باشنداتلاف انرژي، قله 

eV  74/12 در این نواحی قسمت حقیقی تابع دي الکتریک منفی است. رخ می دهد.  
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  .براي سلنید روي خالص محاسبه شده در اینکار نمودار اتلاف انرژي بر حسب تابعی از انرژي): 16-3(شکل

  رسانندگی اپتیکی 3-7-4

 ،eV 48/1انرژي اپتیکی ازرسانندگی . نشان داده شده است) 17-3(در شکل  ZnSeنمودار رسانندگی  

همانگونه که در این نمودار دیده می شود در . شروع میشود که به این مقدار، گاف اپتیکی می گویند

قله ها در . نقاطی که شاهد حظور قله هستیم، بیشترین میزان جریان رسانشی الکترون ها وجود دارد

ضریب خاموشی در انرژي هاي  و الکتریکقسمت حقیقی رسانندگی اپتیکی، قسمت موهومی تابع دي 

 در انرژي هاي. قسمت موهومی رسانندگی اپتیکی نیز متناسب با اتلاف است. مشابه اتفاق می افتد

eV5/3 ، eV 5/5 و eV0/7بررسی طیف هاي حقیقی و. ، شاهد حضور قله هاي اصلی می باشیم 

که  رخ می  دهد eV  5/5ر انرژي موهومی رسانندگی نشان می دهد که بیشترین میزان رسانندگی د

  .]7[در توافق با کار گروه عربشاهی و همکارانش میباشد 

  

   .براي سلنید روي خالص محاسبه شده در اینکار نمودار رسانندگی اپتیکی بر حسب تابعی از انرژي) 17- 3(شکل 
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  ضریب جذب 3-7-5

خالص برحسب انرژي فوتون ورودي نشان داده شده  ZnSeمنحنی ضریب جذب ) 18- 3(در شکل 

، جذب اپتیکی از محدودة گاف نواري ZnSeهمانطور که مشاهده می کنیم در طیف جذب .  است

نیز شاهد حضور قله هاي مربوط به   eV  5/7 و eV5/3 ، eV5/5 انرژي هاي شروع می شود و در

الکترونی از تراز اشغال شده نوار ظرفیت به  قله ها نشان دهندة گذارهاي  . بیشینه هاي جذب هستیم

تراز اشغال نشده در نوار رسانش می باشند، این قله ها دقیقأ متناظر با موقعیت انرژي قله هاي 

مشاهده شده در  نمودار  قسمت موهومی تابع دي الکتریک و ضریب خاموشی و رسانندگی اپتیکی  

   .است

  

  

  .براي سلنید روي خالص محاسبه شده در اینکار تابعی از انرژيبر حسب نمودار ضریب جذب ) 18-3(شکل

  :نتیجه گیري  3-8

. تابع چگالی بررسی شدۀ ، با استفاده از نظریZnSeدر این کار ساختار الکترونی و خواص اپتیکی  

وساختار نواري  نشان دادند که گاف نواري  نمونه ها ،  ها محاسبات مربوط به بررسی چگالی حالات

  LDAو همچنین در تقریبeV  15/1برابر  باگاف نواري   GGAکه در تقریب می باشندمستقیم 
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همچنین خواص اپتیکی نمونه شامل ثابت دي الکتریک، ضریب خاموشی، . بدست آمد16/1برابر با 

 5/7ثابت دي الکتریک استاتیک برابر با   .ی محاسبه گردیداتلاف انرژي و بازتابندگرسانندگی اپتیکی، 

بررسی طیف هاي حقیقی وموهومی  . می باشد 75/2ضریب شکست استاتیک برابر مقدار  و بدست آمد

بیشینه  و رخ می  دهد eV  5/5رسانندگی نشان می دهد که بیشترین میزان رسانندگی در انرژي 

  .رخ می دهد eV  74/12اتلاف در انرژي
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  ��ل �ھارم

                                                                                                                             با   آلا�ش یا ��ه  ZnSe    �ر�ی �واص ال��رو�ی و ا��ی�ی              
   BوMg    
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  مقدمه 4-1

 ZnSeدر این فصل به بررسی نتایج حاصل از بررسی ساختار الکترونی و خواص اپتیکی نیمرساناي 

براي . پرداخته شده است %25 و %5/12، %25/6با غلظت هاي مختلف آلایش یافته با بورون و منیزیم 

این محاسبات در . شدمحاسبه ساختار الکترونی و اپتیکی این ترکیب ابتدا بهینه سازي ابر شبکه انجام 

این روش . استفاده شده است )FP-LAPW( "امواج تخت تقویت شدة خطی با پتانسیل کامل"از روش 

محاسبات مورد نظر با استفاده  .شناخته می شود LAPW/APW+LOبا عنوان مجموعۀ پایۀ ترکیبی 

  انجام شدند WIEN2K از نرم افزار 

  آلایش یافته با بورون ZnSe محاسبات خواص ساختاري و الکترونی ساختار  4-2

. شد نتخابا 122آلایش یافته با بورون یک ابر یاختۀ  ZnSe محاسبات مربوط به ساختاربراي 

 ،122ابریاخته  لذا می باشد وSe و چهار اتم Zn  ، شامل چهار اتم ZnSeیاختۀ واحد ساختار 

 و چهار ، دو جانشینی یک انتخاب شده ابر یاخته  در. می باشد Se اتم 16و شامل  Zn اتم16شامل 

ایش رآ. شود میاتمی  %25 و% 5/12 ،%25/6به ترتیب منجر به آلایش Znبورون به جاي اتم هاي 

مربوط به هر یک از اتم  شعاع کرات مافین تین . می باشد 1p2 2 s2 بورون به صورت  اتمدر یالکترون

  .آمده است) 1- 4( در جدولهاي بورون، روي و سلنید 

 B ،Zn،. Seتین مربوط به عناصر-شعاع مافین): 1- 4(جدول

B Se Zn عناصر  

90/1  25/2  2/2  
  تین-شعاع مافین

(a.u)  
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کل نسبت به حجم سلول بهینه می براي انجام محاسبات مربوط به ساختار الکترونی نمونه، ابتدا انرژي 

یده با درصدهاي ئنتایج حاصل از بهینه سازي سلنید روي آلا ،)3-4(و  )2-4( ،)1-4(در شکل . شود

  .شده استمختلف بورون نشان داده 

  

  .بورون% 25/6با  ه سازي حجمی سلنید روي آلاییده نمودار بهین): 1- 4(شکل 

  

  

  .ورونب%5/12نمودار بهینه سازي حجمی سلنید روي آلاییده با ): 2- 4(شکل 
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  .بورون %25نمودار بهینه سازي حجمی سلنید روي آلاییده با ): 3- 4(شکل 

براي نمونه هاي آلائیده با بورون ومقایسه آنها با ثابت شبکه نمونه خالص در نتایج به دست آمده 

مقادیر . سلنیدروي خالص کاهش یافته استثابت شبکه ، نسبت به مشاهده می شود که ثابت شبکه

براي هر سه ترکیب  محاسبه شده ثابت شبکه، مدول حجمی، حجم تعادلی و انرژي کل حالت پایه

  .شده است گزارش )2-4(  در جدول آلائیده

  .مونه هاي آلائیده با بورونن مقادیر ثابت شبکه، مدول حجمی، حجم تعادلی و انرژي کل حالت پایه براي):  2- 4(جدول

  مشتق اول مدول حجمی

B' (Gpa) 

  مدول حجمی

B˳(Gpa) 

  ثابت شبکه

a(A) 
  ترکیب

68/5  2920/68  58/5  Zn0.9375B0.0625Se 

663/5  1278/69  53/5  Zn0.8750B0.1250Se 

3904/5  0254/70  51/5  Zn0.7500B0.2500Se  
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، ثابت غلظت بورون بورون نشان می دهد که  با افزایش مقایسه مقادیر ثابت شبکه نمونه هاي آلائیده با

تغییرات ثابت شبکه بر حسب درصد آلایش . افته استیشبکه کاهش یافته و مدول حجمی افزایش 

با ) x(بر حسب غلظت ) a(تغییرثابت شبکه . توصیف کرد 50بورون را می توان بر اساس قانون وگارد

 :داده می شود ) 1-4( رابطه وگارد 

)4-1    (                                                         x) aAC-1+(xaBc)=A1-xBxC(a 

      و می باشد BCوAC دو تایی  ترکیب هاي شبکه هاي  ثابتبه ترتیب aBC  و aAC در این رابطه 

)A1-xBxC(a  ترکیب ثابت شبکه A1-xBxC می باشد.  

  

  B آلایش یافته با  ZnSeمحاسبه چگالی حالت ها مربوط به    1- 4-2

 و )5-4(، )4- 4(در شکل هاي محاسبه شده براي نمونه هاي آلائیده نمودار چگالی حالت هاي کل 

به طور کلی مقایسه چگالی حالت هاي کلی مربوط به اسپین هاي بالا و .  است نشان داده شده) 4-6(

پایین براي نمونه هاي آلائیده نشان دهنده تقارن نسبتأ خوب آنها می باشد و اگر چه با افزایش درصد 

بورون در سلنید روي از میزان تقارن در بعضی از نواحی انرژي کاسته می شود اما با صرف نظر کردن 

قارن در نواحی محدود انرژي، همانگونه که اشاره شد، چگالی حالت هاي مربوط به اسپین از عدم ت

بنابراین نمونه هاي آلائیده . آلائیده با بورون متقارن می باشندZnSe هاي بالا و پایین براي نمونه هاي 

  .نیز مانند نمونه خالص فاقد خاصیت فرومغناطیسی می باشند

  

                                                             
50 Vegards law 
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  .بورون %25/6 نمونه هاي آلائیده با حالت هاي کل مربوط بهنمودار چگالی ) 4-4(شکل

  

  .بورون %5/12 نمونه هاي آلائیده با مربوط به مودار چگالی حالت هاي کل ن) 5-4(شکل

  

  .بورون %25 نمونه هاي آلائیده بانمودار چگالی حالت هاي کل مربوط به ) 6-4(شکل
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چگالی حالت  ي اتم هاي تشکیل دهنده نمونه هاي آلائیده، یتال هاباور هر یک از  نقش ،براي بررسی

 بورون، % 25/6نتیجه مربوط به چگالی حالت هاي جزئی نمونه آلائیده با . هاي جزئی محاسبه شدند

  .نشان داده شده است)  9-4(و ) 8-4( ،)7-4(در شکل هاي 

  

  .بورون% 25/6آلائیده با ZnSe در نمونه هاي Zn  هاي جزئی مربوط به اتمنمودار چگالی حالت ): 7- 4(شکل 

  

  .بورون% 25/6آلائیده با ZnSe در نمونه هاي Se   هاي جزئی مربوط به اتمنمودار چگالی حالت ): 8- 4(شکل 
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  .بورون% 25/6آلائیده با ZnSe نمونه هاي  درB  هاي  نمودار چگالی حالت  جزئی مربوط به اتم): 9- 4(شکل 

      زیر  به نتایجZn0.9375 B 0.0625Se محاسبه شده براي نمونه  چگالی حالت هاي جزئی  با مقایسۀ

 اوربیتال چگالی حامل ها مربوط به درنقش اصلی  - eV 5/13تا  -eV5/15 بازة انرژي در  : می رسیم

s   هاي  اتم Se ة انرژي در  باز. می باشدeV 5/8 -  تاeV 5/7 -  که شاهد حضور قله تیزي هستیم

هاي  اتمp اوربیتال  ناشی از ناچیزي همو س B هاي اتمs  اوربیتال و Zn هاي اتمd  اوربیتال ناشی از

Se انرژي  بازه درقله مشاهده شده . می باشدeV7-  تاeV 5/6  -  اوربیتال  ناشی از به طور عمدهs 

 p اوربیتال وZn   هاي  اتم d وs  سیون  اوربیتال هايهیبریدا و به مقدار ناچیزي ناشی از B هاي اتم

در چگالی  سهم عمده ،)نزدیک تراز فرمی( – eV 2تا  -  eV 5ة انرژي باز در. می باشد Se هاي اتم

 اتمp  اورپیتال وB  هاي اتم  p، اوربیتالZn هاي اتمd  و pهیبریداسیون  اوربیتال  ناشی از حالت ها

تراز فرمی  نوار انرژي بالايدر  .این ناحیه انرژي سهم مهمی دررسانش این ترکیب دارد. است Se هاي 

در نوار . هستیمدر چگالی حالت ها   Se هاي اتمp  اوربیتالو  B هاي  اتمs  نقش اوربیتالنیز شاهد 

 هاي اتم  p اوربیتال ناشی ازدر چگالی حالت ها  ، سهم عمده eV5/3 در محدودة انرژي تا  رسانش 

Bاوربیتال ، p هاي اتم Se اوربیتال و s هاي اتم Zn ي، چگالی حالتهابعد و در بازة انرژي می باشد 

می باشد، در ادامه چگالی حالت هاي جزئی براي نمونۀ Zn  وB ، Seهاي اتم  p اوربیتال ناشی از
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0.125Se Zn0.875B  نشان داده ، )12-4(، )11-4(، )10-4(شد و نتایج بدست آمده در شکل  محاسبه

  .شده است

  

  .بورون% 5/12آلائیده با ZnSe نمونه هاي  در Zn هاي نمودار چگالی حالت  جزئی مربوط به اتم): 10- 4(شکل 

  

  .بورون% 5/12آلائیده با ZnSe نمونه هاي  درSe  هاي   نمودار چگالی حالت  جزئی مربوط به اتم): 11- 4(شکل 
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  .بورون% 5/12آلائیده با ZnSe نمونه هاي  در B  هاي نمودار چگالی حالت  جزئی مربوط به اتم): 12- 4(شکل 

  eVة انرژي در باز : بررسی و مقایسه نتایج بدست آمده براي این نمونه نیز به شرح ذیل می باشد

در . می باشد Se هاي اتم s اوربیتال ناشی از  ها لتچگالی حادر نقش اصلی   -  eV 5/13تا  - 5/15

 و Zn هاي اتمd  اوربیتال ناشی از سهم عمده در چگالی حالت ها- eV 5/7تا   - eV  5/8 ة انرژيباز

 eVتا  -eV 7انرژي  بازه درشده  قله مشاهده .می باشد B هاي اتمs  اوربیتال و Se هاي اتم p اوربیتال

 d   و s و اوربیتال هاي Se هاي اتمp تال، اوربیBاتم هاي  s هیبریداسیون اوربیتال از ناشینیز  - 5/6

بوده و نقش مهمی در که نزدیک به تراز فرمی  - eV 2تا   -  eV5 ة انرژي  باز در. است Zn هاي اتم

می  Se وB  هاي اتم p اوربیتال ناشی ازدر چگالی حالت ها ، سهم عمده فرآیند رسانش بازي می کند

 اتم p  و B هاي اتمs  هاي یتالبنقش آفرینی از اور شاهد نیز )نوار رسانش( تراز فرمی بالايدر . باشد

هستند که نقش  B هاي اتمp و Se  هاي اتم p یتال هاي برسانش اور و در نوار می باشیم Se  هاي

نیز محاسبه  Zn0.75B0. 25Se چگالی حالت هاي جزئی نمونۀ  .عمده را در چگالی حالت ها ایفا می کنند

نتایج حاصل از این محاسبات نشان داده شده ) 15-4( و )14-4(،  )13-4(در شکل هاي شدند که 

  .است
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  .بورون% 25نمونه آلائیده با  Zn هاي نمودار چگالی حالت  جزئی مربوط به اتم): 13- 4(شکل 

  

  .بورون% 25نمونه آلائیده با   Seهاي  جزئی مربوط به اتم  حالتنمودار چگالی ): 14- 4(شکل 

  

  .بورون/% 25نمونه آلائیده با B  هاي نمودار چگالی حالت  جزئی مربوط به اتم ):15- 4(شکل 
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بورون نیز مشاهده می شود % 25آلائیده با ZnSe در بررسی نمودارهاي چگالی حالت هاي جزئی نمونه 

 اتمs یتال باور از لت ها ناشی چگالی حا درنقش اصلی  -eV 5/13تا   - eV  5/15ة انرژي در بازکه 

ناشی چگالی حالت ها  در سهم عمده – eV 5/7تا   -eV  5/8همچنین در بازة انرژي . است Se هاي

. میباشد Se هاي اتم p و Bاتم s  و به مقدار ناچیزي ناشی از اوربیتال هاي  Zn هاي اتم d اوربیتال از

 اتم s  هیبریداسیون اوربیتال هاي نیز حاصل از  - eV 5/6تا   - eV  7ة انرژيباز درقله مشاهده شده 

در  Se و B هاي  اتم p همچنین اوربیتال هاي .می باشد Zn هاي اتمd  و Se هاي اتم  p و B هاي

در محدودة  انرژي   .دارند ها در چگالی حالت را اي سهم عمده  -  eV 5تا  - eV  2انرژي محدودة 

ناشی از اوربیتال  و درصد ناچیزي B هاي اتم s اوربیتال ناشی از حضورقله هاییتراز فرمی شاهد  بالاي

 p هاي اتمSe  یتال هاي بنوار رسانش اوردر  .یممی باش p هاي اتم B و Se نقش عمده را ایفا میکنند.  

  ساختار نواري2- 4-2

ساختار نواري آنها در  ،یده با بورونئآلاZnSe   هاي مطالعه خواص الکترونی ترکیب بررسی و براي

محاسبه  ساختارنواري هاي  نمودار .منطقه اول بریلوئن در امتداد شامل نقاط پر تقارن محاسبه شدند

 و)17-4(و) 16-4(در شکل هاي % 25و %5/12و % 25/6  شده براي نمونه هاي سلنید روي آلائیده با

  .استنشان داده شده ) 4-18(

  

  .Zn0.9375 B 0.0625Seي مربوط به نمونه ساختار نوار انرژ): 16- 4(شکل 



٨٧ 
 

  

  .Zn0.875 B 0.125Se ساختار نوار انرژي مربوط به  نمونه  ): 17- 4(شکل 

  

  .Zn0.75 B0. 25Seنمونه ساختار نوار انرژي مربوط به ): 18- 4(شکل 

گاف نواري مستقیم  محاسبه ساختار نواري نمونه هاي نشان می دهد که هر سه نمونه آلائیده داراي

حضور و . قرار دارند Γبالاترین نقطه نوار ظرفیت و پایین ترین نقطه نوار رسانش در نقطه  هستند یعنی

با افزایش درصد اتم هاي بورون به دلیل حضور این ناخالصی در نوار هاي انرژي در تراز فرمی  افزایش

با آلایش بورون و  دهد ده نشان میمقایسه ساختارهاي نواري محاسبه ش .باشد میماده میزبان 

ین حاکی از ااین  می تواند  که  به طور قابل توجهی کاهش می یابدگاف انرژي  ،آنافزایش غلظت 

مقادیر گاف . ، خاصیت فلزي نمونه افزایش یافته استZnSeبورون در داخلواقعیت باشد که با آلایش 
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البته مقادیر بدست آمده براي گاف نواري . ،گزارش شده است)3-4(هاي نواري نمونه ها در جدول 

  .  ]45[نمونه هاي آلائیده در توافق با مقادیر گزارش شده کارهاي نظري دیگران می باشد

  %.25و %5/12، % 25/6مقادیر گاف نواري براي نمونه هاي سلنید روي آلائیده با  ): 3- 4(جدول 

  

  

  بررسی خواص اپتیکی 4-3

با  این نتایجنتایج حاصل از بررسی خواص اپتیکی سلنید روي آلاییده با بورون و مقایسه  ادامه بهدر 

  .پرداخته شده است خالصZnSe ترکیب نتایج بدست آمده براي 

  تابع دي الکتریک 4-3-1

و اپتیکی هر ماده  تابع دي الکتریک آن مورد  رفتار الکتریکیبراي بررسی همانطور که قبلا اشاره شد 

میدان الکترومغناطیسی خارجی با انرژي یک  تابع دي الکتریک، پاسخ بلور به  .بررسی قرار می گیرد

 نمونه بخش حقیقی تابع دي الکتریک در انرژي صفر، معرف ثابت دي الکتریک استاتیک . میباشد

تغییر وضعیت ریک از مقدار مثبت به مقدار منفی فرکانسی که به ازاي آن رفتار تابع دي الکت بوده و

رفتار دي  به ازاي  مقادیر مثبت تابع دي الکتریک، ماده. فرکانس پلاسمایی نامیده می شود می دهد،

نتیجه مربوط به ) 19-4(در شکل . رفتار فلزي از خود نشان می دهد منفی،الکتریکی و به ازاي مقادیر 

براي  .نشان داده شده استبورون نمونه هاي آلائیده با تابع دي الکتریک براي محاسبه قسمت حقیقی 

  .است مقایسه قسمت حقیقی تابع دي الکتریک نمونه خالص نیز در این شکل آمده

  نمونه  )eV( مقدار گاف

60/0  Zn0.9375B0.0625Se   

56/0  Zn0.875 B 0.125Se  

30/0  Zn0.75 B0. 25Se  
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خالص و آلائیده  با  ZnSe نمودار قسمت حقیقی تابع دي الکتریک براي غلظت هاي مختلف بورون در): 19-4(شکل

  .بورون

خالص و  ZnSe براي نمونه هاي ) در انرژي صفر(کتریکثابت دي البررسی این نمودار نشان می دهد 

. می باشد eV 5/10 وeV5/7،eV   5/8 ،eV 18 برابر بابه ترتیب %  25و % 5/12 ،%25/6  آلائیده با

مشاهده  می شود  یک روند افزایشی را در ثابت دي الکتریک %5/12بورون تا  با افزایش غلظتبنابراین 

 براي نمونه خالص تابع دي الکتریک   .معکوس می شود% 25 بورون تا غلظت که این روند با افزایش 

ZnSe  انرژي هاي  به ترتیب در%   25و  %5/12 ،%25/6غلظت هاي  آلائیده  با و eV 5/5 ،eV 90/5، 

eV86/5 وeV 20/5 گذار الکترون از نوار ظرفیت به نوار  این نقطه جایی است که. منفی می شود

یک قله تابع دي الکتریک  در  نمودار قسمت موهومی انتظار داریمما  رسانش اتفاق می افتد و بنابراین 

 شته تابع دي الکتریک  نشان دهنده این است که ماده رفتار فلزي دامقدار منفی  .ظاهر می شودجذب 

میدان الکتریکی فوتون منجر به گذارهاي اپتیکی  بین حالت هاي اشغال شده و حالت هاي الکترونی و 

 تابع دي الکتریک  قسمت موهومی نتایج حاصل از محاسبه) 20-4(در شکل . اشغال نشده  می شود

  .ئیده نشان داده شده استبراي نمونه خالص و آلا
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خالص و آلائیده  با  ZnSeنمودار قسمت موهومی تابع دي الکتریک غلظت هاي مختلف بورون در ):  20- 4(شکل 

  .بورون

با افزایش غلظت نمونه هاي آلائیده نشان می دهد  قسمت موهومی تابع دي الکتریک، بررسی رفتار

 نمونه قله هاي اصلی براي .یافته استبورون، عرض ناحیه جذب افزایش و تیزي و ارتفاع قله ها کاهش 

ZnSe  در موقعیت هاي انرژي خالصeV 5/3،eV 5/5  وeV 7  مربوط به قله اولین  .اتفاق می افتد

 %25/6 براي نمونه  آلائیده با. می باشد Se هاي اتم p4 اوربیتال بهZn   هاي اتم p4 از اوربیتال گذار

 نمونه آلائیده با  براي ،eV65/3 ،eV9/5، eV 85/6در موقعیت هاي انرژي ، قله هاي اصلی بورون

 قله اصلی در بورون%  25 نمونه شامل و براي  eV 40/5 موقعیت انرژي ، قله اصلی دربورون%  5/12

مربوط به  eV 2 انرژي هاي کمتر ازدر  مشاهده شده قله هاي. قرار دارند eV 20/5 موقعیت انرژي

  .باشد ناخالصی می حضور

  طیف جذب  4-3-2

  .در برررسی رفتار اپتیکی نمونه ها ضریب جذب آنها بر حسب انرژي فوتون فرودي محاسبه شدند

تا  دیده می شود شکلهمانطور که در این . نشان داده شده است )21-4(شکل  نتایج این محاسبات در

 قله .با افزایش غلظت بورون،  میزان جذب افزایش و سپس کاهش می یابد eV 5/5 انرژ يمحدودة 
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 براي نمونه . می باشدخالص  ZnSeنمونه  مربوط به eV5/5 ظاهر شده در موقعیت انرژي

Zn0.9375B0.0625Se  انرژي در eV9/5  و براي نمونهZn0.875B0.125Se انرژي درeV70/5  براي نمونه            و

Zn0.75 B0. 25Se در انرژي eV20/5 یک جابجایی  به این ترتیب. شاهد حضور قله هاي جذب هستیم

 %5/12و  %25/6 نمونه هاي شامل و یک جابجایی آبی براي بورون %25 نمونه آلائیده  قرمز براي

 eV2 ظاهر شده در انرژي هاي کمتر از قله هاي . بورون در موقعیت این قله ها قابل مشاهده است

 براي نمونه هاي شامل قله ها  این  که مکان .تراز فرمی استبه  ناشی از افزایش ترازهاي نزدیک

بررسی . قرار دارند eV7/1 و eV 20/1،eV 5/1 به ترتیب در انرژي هاي eV 70/1و 5/12%، 25/6%

، با افزایش غلظت بورون میزان  جذب eV5/5 نمودار جذب نشان می دهد که به ازاي انرژي بیشتر از

  .نسبت به نمونه خالص کاهش می یابد

  

  .Zn1-xBxSeنمودار جذب براي نمونه هاي ): 21- 4(شکل 

  ضریب شکست و خاموشی 4-3-3

   نشان ،)22-4(در شکلخالص و آلائیده ZnSe محاسبه شده براي نمونه هاي نمودار ضریب شکست 

با . در نواحی که ضریب شکست صعودي باشد بیشترین میزان عبور فوتون  را داریم .داده شده است

% 25و  %5/12،%25/6خالص و آلائیده با  ZnSe ايرباستاتیک  استفاده از این نمودارها ضرایب شکست
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همانگونه که رفتار ضرائب . بدست آمد 30/3، 90/2،30/4، 80/2:باشد  می برابر به ترتیببورون 

        کاهش سپس و افزایش با افزایش انرژي، ضریب شکست eV2 انرژي  تامی دهد  شکست نشان

بیشترین  Zn0.875B0.125Seبه این ترتیب نمونه خالص کمترین ضریب شکست و نمونه . می یابد

  .شکست را دارا می باشند

  

  .Zn1-xBxSeنمودار ضریب شکست براي نمونه هاي ) : 22- 4(شکل 

در نتایج این محاسبات . در ادامه اینکار ضرائب خاموشی نمونه هاي خالص وآلائیده نیز محاسبه شدند 

هاي اصلی درنمودا رهاي ضرائب خاموشی براي نمونه هاي  قله .نشان داده شده است) 23-4(شکل 

ZnSe  به ترتیب در انرژي هاي%  25و %5/12، %25/6خالص و آلائیده با  eV 5/5 ،eV9/5، eV 70/5  

ین حالت هاي ناشی از گذار  بمتناظر با قله هاي جذب  أدقیق قله هااین  ظاهر می شوند، eV20 /5 و

 eV2 انرژي  قله هاي زیر. دنفرمی به حالت اشغال نشده در نوار رسانش می باشاشغال شده زیر تراز 

  . است ZnSeبوده و ناشی از حضور  ناخالصی بورون در تراز فرمی به ناشی از افزایش ترازهاي نزدیک 
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  .Zn1-xBxSe براي نمونه هاي نمودارضریب خاموشی): 23- 4(شکل 

  بازتابندگی  4-3-4

همانگونه  .نشان داده شده است) 24- 4(شکل ه براي نمونه هاي آلائیده دمحاسبه شبازتابندگی  رفتار

ن محدوده، چون در ای .است بازتابندگی افزایش یافته ،انرژيبا افزایش  که در این شکل دیده می شود

در مقایسه نتایج نشان می دهد که  .جذب نیز افزایش یافته در نتیجه میزان عبور کوچک خواهد بود

 ةدر محدود .جذب و بازتابندگی افزایش یافته استبا  افزایش ناخالصی بورون میزان  ناحیه مرئی

میزان  .است یک رفتار افزایشیهمه نمونه ها بازتاب رفتار طیف  ،الکترون ولت60/13تا20/12انرژي

 و% 71، %72 ،%70، به ترتیب برابر  % 25و  % 5/12،  %25/6بازتاب نمونه هاي خالص و آلائیده با 

، افزایش غلظت بورون باعث  افزایش میزان بازتابندگی در eV5/5 تا محدودة انرژي   .می باشد% 65

دکه با افزایش بیشتر غلظت بورون بازتابندگی نسبت به نمونه خالص کاهش می همۀ نمونه ها می شو

   .یابد
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  .Zn1-xBxSe براي نمونه هاينمودار بازتابندگی ): 24- 4(شکل 

  اتلاف انرژي 4-3-5

نشان ) 25-4(در شکل محاسبه شده براي نمونه هاي خالص و آلائیده با بورون نمودار اتلاف انرژي 

مقایسه میزان اتلاف در نمونه ها نشان می دهد که براي نمونه خالص و نمونه هاي ، داده شده است

  eV90/12 ،eV  91/12، eVبیشترین میزان اتلاف در انرژي هاي % 25و  %5/12، %25/6آلائیده با 

همچنین مقایسه میزان اتلاف نمونه ها نشان می دهد که با  .اتفاق می افتدeV94 /12 و 90/12

  .افزایش غلظت بورون، اتلاف انرژي نیز افزایش می یابد

  

  .Zn1-xBxSe براي نمونه هاينمودار اتلاف )25- 4(شکل 
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  رسانندگی اپتیکی 4-3-6

خالص و آلائیده نشان  ZnSeنتایج مربوط به محاسبه رسانندگی اپتیکی نمونه ها  ،)4-26(در شکل 

بیشترین میزان جریان قله ها به معنی حضور قله ها در نمودار رسانندگی  اپتیکی . داده شده است

قسمت حقیقی رسانندگی اپتیکی، قسمت  نمودارهاي قله ها درموقعیت . است یرسانشی الکترون

 .مشاهده می شوندبه در انرژي هاي مشاتقریبأ ضریب خاموشی همچنین موهومی تابع دي الکتریک، 

نمونه  به ترتیب براي eV10/5 و eV5/5، eV9/5، eV 20/5 انرژي هاي رسانندگی درمیزان بیشترین 

در انرژي هاي کمتر  شاهده می شود ومبورون % 25و % 5/12، %25/6 آلائیده باوخالص  ZnSe  هاي 

آلائیده هستیم که این قله ها در نمونه خالص  ZnSe، شاهد حضور قله هایی در نمونه هاي eV2 از

نتیجه اینکه حضور این قله ها به دلیل حضور ناخالصی بورون می باشد مقایسه میزان . دیده نمی شوند

  .رسانندگی نشان می دهد که با افزایش غلظت بورون، رسانندگی کاهش می یابد

  

  ..Zn1-xBxSe براي نمونه هاينمودار رسانندگی اپتیکی ): 26- 4(شکل 
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  نتیجه گیري  4-4

. گاف نواري کاهش یافته و خاصیت فلزي در ماده تشدید می شود ZnSeبا آلایش بورون در  ماده 

 وZnSe به ترتیب براي  eV10/5 و eV 5/5،   eV9/5، eV 20/5 انرژي هاي  بیشترین رسانندگی در

 انرژيدر انرژي  بیشترین اتلافشاهده شد و همچنین م% 25و % 5/12، % 25/6 نمونه هاي آلائیده با 

eV90/12 در انرژي خالص، براي نمونهeV 91/12  در انرژي   ،%25/6آلایش  براي eV 90/12، براي 

در نمونه خالص  بازتابندگی  .مشاهده گردید %25 آلایش براي، eV 94/12انرژي و در % 5/12 آلایش

 حدود% 25 براي آلایشو % 71 حدود % 5/12 آلایش براي ،%72 حدود% 25/6 آلایش در ،%70 حدود

  .بدست آمد% 65

  آلایش یافته با منیزیم ZnSe محاسبات خواص ساختاري و الکترونی ساختار  4-5

در یک ابر  )Mg(منیزیم % 25و %5/12، %25/6آلایش یافته با  ZnSe محاسبات مربوط به ساختار

%  25/6منجر به آلایش  منیزیمبراي ابر یاخته مورد نظر جانشینی یک . انجام شدند 122یاختۀ 

آرایش الکترونی  .میشود %25 و% 5/12به ترتیب منجر به آلایش منیزیم  و چهار  منیزیم و آلایش دو

 و Zn ، Seهر یک از اتم هاي شعاع کرات مافین تین . می باشد s3 6p2 2 به صورتاتم هاي  منیزیم 

Mg  آمده است) 4-4 (در جدول.  

  Mg ،Zn ،. Seتین مربوط به عناصر-شعاع مافین): 4- 4(جدول

Mg Se Zn عناصر  

0/2  25/2  2/2  
تین  -شعاع مافین

(a.u)  
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  Mgآلایش یافته با  ZnSe بهینه سازي ثابت شبکه در ساختار 1- 4-5

 انجام الکترونی نمونهمحاسبات مربوط به ساختار ، انرژي کل نسبت به حجم سازيبهینه  با استفاده  از

 هاي در شکل منیزیم با درصدهاي مختلفبهینه سازي سلنید روي آلاییده  نتایج حاصل از .می شود

  .شده استنشان داده ) 29-4(و  )28 - 4( ،)4-27(

  

  .منیزیم %25/6 سلنید روي آلاییده با  ینمودار بهینه سازي حجم): 4-27(

  

  .منیزیم% 5/12سلنید روي آلاییده با   ینمودار بهینه سازي حجم):  28- 4(شکل 
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  . منیزیم %25باسلنید روي آلاییده  ینمودار بهینه سازي حجم): 29- 4(کل ش

در  انرژي کل حالت پایه براي هر سه نمونه آلائیده مقادیر ثابت شبکه، مدول حجمی، حجم تعادلی و

  .شده است گزارش) 5-4(  جدول

 نمونه هاي               مدول حجمی، حجم تعادلی و انرژي کل حالت پایه برايمقادیر ثابت شبکه، ):  5- 4(جدول

Zn1-x Mgx Se.  

مشتق اول مدول 

  حجمی

B' (Gpa)  

  مدول حجمی

B˳(Gpa)  

ثابت شبکه 

بدست آمده از 

  فرمول وگارد

  ثابت شبکه

a(A)  

  ترکیب

66/5  42/65  56/5  64/5  Zn0.9375Mg0.0625Se  

61/5  08/63  59/5  66/5  Zn0.8750Mg0.1250Se  

47/5  8/58  65/5  69/5  Zn0.7500Mg0.2500Se  

  

نیز افزایش و مدول ، ثابت شبکه منیزیمبا افزایش غلظت نتایج بدست آمده نشان می دهند که  

تغییرات ثابت شبکه بر حسب درصد آلایش را می توان بر اساس قانون وگارد . حجمی کاهش می یابد
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) 2- 4(محاسبه شده با استفاده از قانون وگارد نیز در در جدول  مقادیر ثابت شبکه .توصیف کرد

نشان دهندة توافق بسیار مقایسه مقادیر بدست آمده از فرمول وگارد و بهینه سازي  ،تگزارش شده اس

و همچنین کار گروه  ]42[این نتایج با گزارش گروه حاج حسن و همکارانش . خوب بین نتایج است

 پس از بهینه سازي پارامترهاي شبکه، محاسبات چرخه خود سازگار، .]43[سوروسو در توافق است 

  kmax ×Rmt و پارامتر  200برابر   ، در هر راستا به منظور مش بندي منطقه اول بریلوئنkتعداد نقاط 

)   a.u.-1(  بردار موج قطع براي بسط پتانسیل و چگالی بار در ناحیه بین جایگاهی برابر با   ،8برابر 

17 = Gmax   برابر بین حالت هاي  مغزه و ظرفیت جداسازيو انرژي Ry8  - نددر نظر گرفته شد.  

 Mg آلایش یافته با  ZnSeمحاسبه چگالی حالت ها مربوط به    2- 4-5

-4(و )31-4(و) 30- 4(در شکل هاي محاسبه شده براي نمونه آلائیده نمودار چگالی حالت هاي کل 

  .دنمی باش% 25و %5/12و % 25/6نمونه هاي آلائیده با  ترتیب مربوط بهنشان داده شده که به ) 32

  

  .منیزیم%25/6آلایش  براي ZnSeنمودار چگالی حالت هاي کل ) 30-4(شکل
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  .منیزیم%5/12آلایش  براي ZnSeنمودار چگالی حالت هاي کل ) 31-4(شکل

  

  .منیزیم %25آلایش  براي ZnSeنمودار چگالی حالت هاي کل ) 32-4(شکل

انرژي مورد نظر چگالی در ي هر یک از عناصر موجود در نمونه ها را یتال هاببراي بررسی نقش اور

نتیجه این محاسبات ) 35-4(و ) 34-4( ،)33-4(شکل هاي در . حالت هاي جزئی آنها محاسبه شدند

  .منیزیم نشان داده شده است% 25/6آلائیده با  ZnSe براي نمونه 
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  .منیزیم% 25/6آلائیده با  ZnSeنمونه Zn  هاي جزئی مربوط به اتم هاي نمودار چگالی حالت): 33- 4(شکل 

  

  .منیزیم% 25/6آلائیده با  ZnSeنمونه  Se هاي  جزئی مربوط به اتمنمودار چگالی حالت هاي ): 34- 4(شکل 

  

  .منیزیم% 25/6آلائیده با ZnSeنمونه  Mg هاي جزئی مربوط به اتم  هاي نمودار چگالی حالت): 35- 4(شکل 
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در چگالی حالت اتم ها  هر یک از یتالیربنقش او ،بدست آمده چگالی حالت هاي جزئیتوجه به با 

  -  eV  13  ة انرژيدر باز .در ابتدا به بررسی نوار ظرفیت می پردازیم. هاي کل بهتر مشخص می شوند

سهم عمده . می باشد Se هاي اتم s اوربیتال ناشی ازت کل چگالی حال درنقش اصلی  -eV12تا 

قله هاي  .می باشد Zn هاي اتمd  اوربیتال ناشی از - eV 5/5تا  - eV  5/6ة انرژيیتالی در بازباور

     pو اوربیتال   Znاتم هايs اوربیتال  ناشی ازکه  -eV  3 تا - eV 8/4ة انرژيباز درمشاهده شده 

 تا -eV3و همچنین قله هاي موجود در بازة انرژي  باشدمی  Mg هاي اتمs  اوربیتال  و  Seهاي اتم

eV0  اوربیتال ناشی از   pهاي  اتم Seاوربیتال هاي  و هیبریداسیون pو d  اتم هايZn   و اوربیتال p   

گاف نواري محاسبه شده براي این . الکتریکی نمونه ها دارند در رسانش را نقش اساسی  ، Mg اتم هاي

در . ، افزایش یافته است)eV) 15/1 بدست آمد که نسبت به نمونه خالصeV  20/1نمونه برابر با

ناشی از  eV5/4تا eV 40 /1بررسی نوار رسانش مشاهده می شود که چگالی حالت ها در بازة انرژي 

 eV 6در انرژي هاي. است Mgاتم هاي s و اوربیتال  Seاتم هاي p و اوربیتال  Zn اتم هاي s  اوربیتال 

اتم  pکه براي آن چگالی حالت ها محاسبه شده است، قله هاي مشاهده شده ناشی از اوربیتال  به بالا

Mg  و اوربیتال p اتم هايSe  و اوربیتال p اتم هاي Znنتایج این محاسبات ر ر ادامۀ اینکاد. می باشد

نمونه براي  جزئی چگالی حالت هاي. نشان داده شده است) 38-4(و ) 37-4( ،)36-4(شکل هاي در 

  .منیزیم محاسبه شدند% 5/12 آلائیده با

  

  .منیزیم% 5/12آلائیده با  ZnSeنمونه  Zn هاي جزئی مربوط به اتمنمودار چگالی حالت ): 36- 4(شکل 
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  .منیزیم% 5/12آلائیده با  ZnSeنمونه  Se هاي جزئی مربوط به اتمنمودار چگالی حالت ): 37- 4(شکل 

  

  .منیزیم% 5/12آلائیده با  ZnSeنمونه  Mg هاي جزئی مربوط به اتمنمودار چگالی حالت ): 38- 4(شکل 

چگالی   در نقش اصلی -eV12تا   -eV  13بررسی نوارهاي ظرفیت نشان می دهد که در بازة انرژي

  eVانرژي یتالی در بازهبسهم عمده اورهمچنین . می باشد Se هاي اتم s اوربیتال ناشی از هات حال

در نزدیکی تراز فرمی نیز شاهد قله هایی . می باشد Zn هاي اتمd  اوربیتال ناشی از -  eV 5تا   - 5/6

قله هاي موجود . الکتریکی نمونه دارند نقش مهم و اساسی در رسانشکه حضور این حالت ها  هستیم

 و  Se هاي اتمp  و اوربیتال  Znاتم هاي s حضور اوربیتالناشی از  -eV 3  تا  - eV5 ة انرژيباز در

اوربیتال  ناشی از eV0  تا  -  eV3 ة انرژي باز درقله هاي موجود  .می باشند Mg هاي اتم sاوربیتال 

گاف نواري بدست آمده با استفاده از . است Mg هاي اتم  pو   Znاتم هاي p وSe  ، dهاي اتمp  هاي 

، eV 5نوار رسانش تا محدودة  انرژي. می باشد eV 75/1چگالی حالت هاي کلی محاسبه شده برابر با 
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نقش اساسی در چگالی حالت ها را   Mgاتم هاي s و  Se اتم هاي pو  Znاتم هاي s اوربیتال هاي 

 و  Znو Mg اتم هاي p ایفا می کنند و قله هاي ظاهر شده پس از این بازه انرژي مربوط به اوربیتال

Se نمونه براي لت هاي جزئی نمودار هاي چگالی حا. میباشد ZnSeشکل منیزیم در % 25 آلائیده با

  نشان داده شده است) 41-4(و ) 40-4( ،)39-4(هاي 

  

  .منیزیم% 25آلائیده با  ZnSeنمونه  Zn هاي  نمودار چگالی حالت  جزئی مربوط به اتم): 39- 4(شکل 

  

  ..منیزیم% 25آلائیده با  ZnSeنمونه  Seهاي  نمودار چگالی حالت  جزئی مربوط به اتم ): 40- 4(شکل 
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  .منیزیم% 25آلائیده با  ZnSeنمونه  Mgهاي  نمودار چگالی حالت  جزئی مربوط به اتم): 41- 4(شکل 

  -eV  13 ة انرژيدر بازبا مقایسه این نمودارها مشاهده می شود که در نوار ظرفیت، قله مشاهده شده 

 – eV 5تا  - eV  5/6ة انرژيدر بازهمچنین . می باشد Seاتم هاي  s ناشی از اوربیتال -  eV12تا 

  - eV 3  تا  - eV5 و در بازة انرژي   Zn هاي اتمd  اوربیتال ناشی ازسهم عمده در چگالی حالت ها 

  ة انرژيباز درقله هاي موجود . است  Seهاي اتمp  و اوربیتال Mgو   Znاتم هاي s اوربیتال ناشی از

eV 3-  تا  eV0 اوربیتال ناشی از  pهاي اتم Se  وMg  و اوربیتال هاي dو p اتم هايZn  می باشد .

در نوار رسانش . می باشد eV 62/1گاف نواري بدست آمده از چگالی حالت هاي محاسبه شده  برابر با 

 و اوربیتال Mg وZn اتم هاي s ناشی از اوربیتال eV 5قله هاي نزدیک به گاف نواري تا محدودة انرژي 

p اتمSe  می باشد و  قله هاي مشاهده شده پس از آن ناشی از اوربیتالp  اتم هايMg ،Se  و Zn می

این بررسی نشان می دهد که با افزایش غلظت منیزیم مقدار گاف نواري، نسبت به نمونه خالص . باشد

د افزایش گاف نواري  به کار تجربی انجام شده توسط گروه درکوسکا و همکاران مؤی.افزایش می یابد

گاف نواري % 50به % 20این گروه نشان دادند که با افزایش غلظت از  .است  Mg همراه افزایش غلظت

eV 03 /3 بهeV 39/3 و همچنین کار گروه سوروسو و همکاران افزایش گاف  ]46 [افزایش می یابد

  .]43[تأیید میکند Mg غلظت  انرژي را با افزایش 
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  بررسی خواص اپتیکی 4-6

مقایسه  منیزیمسلنید روي آلاییده با  نمونه هاي نتایج حاصل از بررسی خواص اپتیکی به در این بخش

  .خالص پرداخته شده است ZnSeآنها با نمونه 

  تابع دي الکتریک 1 -4-6

) 42-4(بر حسب انرژي در شکل  1()نمودار به دست آمده براي  قسمت حقیقی تابع دي الکتریک 

آلاییده با ZnSe ، براي نمونه هاي 1(=0)مقادیر ثابت دي الکتریک استاتیک . نشان داده شده است

مقایسه ثابت هاي دي الکتریک . گزارش شده اند) 6-4(، در جدول %25و % 5/12، %25/6غلظت هاي 

  .، ثابت دي الکتریک کاهش می یابد)Mg (نشان می دهد که با آلائیدگی و افزایش غلظت آلائیده 

  Zn1-xMgxSe .براي محاسبه شده 1(=0) دي الکتریک استاتیک مقادیر ثابت):  6- 4(جدول

25/0 x =  125/0   x =  0625/0 x =  0 x =  میزان غلظت  

20/6  30/6  45/7  5/7  1(=0)  

  

% 25و % 5/12،% 25/6براي نمونه هاي آلاییده با منیزیم، تابع دي الکتریک به ترتیب به ازاي آلایش 

 در اینکار قسمت. و ما بعد منفی می شود eV20/5و eV25/5، eV53/5 منیزیم در انرژي هاي

، )43-4(بر حسب انرژي نیز محاسبه و نتایج حاصل از آن، در شکل  2()موهومی تابع دي الکتریک 

 ، که%25و % 5/12،% 25/6قله هاي مربوط به نمونه هاي آلاییده با غلظت هاي . نشان داده شده است

 ، eV 25/5، به ترتیب در انرژي هاي حاکی از گذار الکترون از نوار ظرفیت به نوار رسانش می باشد

eV53/5  وeV20/5 موقعیت این قله براي نمونه . مشاهده می شوندZnSe خالص در انرژي eV5/5 

قله هاي . می باشد p4 : Se اوربیتال  بهp4 :   Zn بین اوربیتال گذار این قله ناشی از. مشاهده می شود
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به همین  .مشاهده می شوند eV 7و  eV 5/3،eV  5/5انرژي هاي  خالص در  ZnSeنمونه  اصلی براي

براي  ،eV25/3 ، eV25/5، eV20/7هايدر انرژي ، قله هاي اصلی منیزیم %25/6غلظت  برايترتیب 

 قله% 25و براي غلظت  eV60/3 ، eV53/5، eV30/7 انرژي هاي اصلی درقله هاي ، %5/12غلظت 

مقایسه نمودارها نشان می . ظاهر می شوند eV30/3 ، eV20/5، eV60/6 انرژي هاي اصلی در هاي

در انرژي . می یابداع قله ها کاهش ، عرض ناحیه جذب افزایش و ارتفمنیزیمبا افزایش غلظت دهد که 

 قله ،%5/12غلظت ، براي نمونه با eV5/2 اي در ، قله%25/6غلظت  ، براي نمونه باeV3هاي کمتر از 

مشاهده می شود، در حالی که براي  eV25/2 در قله اي  %25و براي نمونه با غلظت  eV75/2 در  اي

بنابراین حضور قله ها در این ناحیه انرژي به . نمونه خالص در این بازه انرژي  قله اي دیده نمیشود

همانگونه که نتایج بدست آمده نشان دادند با افزایش غلظت . می باشد Mgدلیل وجود ناخالصی 

گاف انرژي کاهش می % 25افزایش غلظت منیزیم تا ، گاف انرژي افزایش و سپس با %5/12منیزیم تا 

تا % 25/6با افزایش غلظت از . این رفتار را در نمودارهاي تابع دي الکتریک می توان مشاهده نمود. یابد

یک % 25یک جابجایی آبی و سپس با افزایش غلظت منیزیم تا  eV 3 در بازه انرژي کمتر از % 5/12

    بررسی و مقایسه شدت . ي انرژي در این بازه مشاهده می گرددجابجایی قرمز در موقعیت قله ها

قله هاي ظاهر شده نشان می دهد که افزایش گذارهاي مستقیم و غیر مستقیم مربوط به حضور 

این نتایج با کار گروه سوروسو و همکاران در . ترازهاي ناخالصی منجر به کاهش شدت قله ها می شود

  .]43[توافق می باشد
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  .Zn 1-x Mg xSeنمودارهاي قسمت حقیقی تابع دي الکتریک براي نمونه هاي ): 42-4(شکل

  

  .Zn 1-x Mg xSeنمودارهاي قسمت موهومی تابع دي الکتریک براي نمونه هاي ): 43-4(شکل

  طیف جذب 4-6-2

بر حسب انرژي فوتون فرودي  براي نمونه هاي خالص و آلائیده  I()محاسبه شده جذب نمودار 

ZnSe  همانگونه که قبلأ  اشاره گردید قله هاي اصلی که در . استشده  نشان داده )44- 4(شکل در

نمودار بخش موهومی تابع دي الکتریک ظاهر شدند، حاکی از گذار الکترون از نوار ظرفیت به نوار 

ر  این  بنابراین در نمودارهاي جذب نیز بایستی شاهد حضو. رسانش و در نتیجه جذب فوتون می باشد
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بررسی طیف جذب نمونه ها نشان می دهد که مکان قله هاي اصلی در نمودارهاي  . قله ها باشیم

مشاهده )  44- 4( شکل همانطور که در . جذب و بخش موهومی  تابع  دي الکتریک منطبق می باشند

در انرژي . میزان جذب افزایش می یابد ZnSe  منیزیم در  تبا افزایش غلظ  eV 5/5 يمی شود تا انرژ

مشاهده شده قله هاي  .تغییرات ضریب جذب یک روند نزولی را نشان می دهد eV5/5 هاي بیشتر از 

منیزیم  به ترتیب در  %25 ،%5/12 ،%25/6 براي نمونه هاي آلائیده با  ،eV3 در انرژي هاي کمتر از 

آبی در موقعیت  یک جابجایی  می دهند، یعنیرخ  eV25/2و  eV5/2، eV75/2 موقعیت هاي انرژي

تغییرات گاف انرژي نیز به  .اتفاق می افتد% 25قرمز تا آلایش   جاییو یک جاب% 5/12 قله ها تا آلایش

  .ازاي درصد هاي آلایش اشاره شده رفتار مشابهی را نشان می دهد

  

  .Zn 1-x Mg xSe براي نمونه هاي جذب  هاينمودار): 44- 4(شکل 

  ضریب شکست و ضریب خاموشی 4-6-3

در محاسبه شده براي نمونه هاي خالص و آلائیده با منیزیم  یب شکست حقیقی و موهومی انمودار ضر

محاسبات انجام شده نشان می دهند که مقدار  .نشان داده شده است) 46- 4( و )45- 4(هاي  شکل

، 75/2،70/2برابر منیزیم % 25و % 5/12،% 25/6، 0براي نمونه هاي شامل ضریب شکست استاتیک

یعنی با انجام آلایش و افزایش میزان آلایش ضریب شکست استاتیک کاهش . دنمی باش 60/2و65/2
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که به ضریب خاموشی نیز (می یابد قله هاي ظاهر شده در نمودار قسمت موهومی ضریب شکست 

قله هاي اصلی که . استانرژي موقعیت  نه تراگسیل فوتون در آنبیشینشان دهنده ) مرسوم است

اشغال نشده در نوار رسانش  هاي زیر تراز  فرمی به حالتدر  ناشی از گذار بین حالت هاي اشغال شده 

 ، در نمونهeV 7 و eV5/3، eV 5/5 هاي انرژي ی باشد، در نمونه خالص در موقعیت مربوط م

Zn0.9375B0.0625Se   انرژي درموقعیت هاي eV25/3 ، eV25/5 وeV20/7،  نمونه براي

Zn0.8750B0.1250Se موقعیت هاي انرژي در eV60/3 ، eV53/5، eV30/7  نمونه و براي

Zn0.7500B0.2500Se موقعیت هاي انرژي در eV30/3 ، eV20/5، eV60/6 موقعیت این . ظاهر می شوند

قله هاي اصلی ظاهر شده در نمودارهاي جذب و بخش موهومی تابع دي الکتریک تطابق  قله ها با

و همچنین گروه سوروسو و همکاران در  ]47[این نتایج با نتایج گروه گلواسکی و همکاران . دارند

  .]43[توافق می باشد 

  

  

  .Zn 1-x Mg xSe براي نمونه هايضریب شکست  هاينمودار) : 45- 4(شکل 
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  .Zn 1-x Mg xSe براي نمونه هايضریب خاموشی  هاي نمودار): 46- 4(شکل 

  بازتابندگی  4-6-4

انرژي  ةدر محدودبراي نمونه هاي خالص و آلائیده با منیزیم نمودار بازتابندگی اپتیکی محاسبه شده 

eV 14-0 به بازتابندگی نشان می دهد که هاي بررسی طیف. نشان داده شده است) 47-4 (در شکل 

صعودي قابل توجهی از خود نشان می دهد  و رفتار  بازتابندگی ،و بیشتر eV   13هاي انرژيازاي 

 حدود بازتابندگی همچنین مقایسه طیف هاي بازتابندگی نشان می دهد که در نمونه خالص بیشینه 

می % 65 و% 75 ،%72ه ترتیب در حدود ب  %25و  %5/12، % 25/6و در نمونه هاي آلائیده با % 70

 و همکاران همچنین گروه درکوسکاو  ]47[ و همکاران  کیاسگروه گلو نتایجاین نتایج با  .باشد

  .] 46[مطابقت دارد 
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  . Zn 1-x Mg xSeبراي نمونه هاي  ،بازتابندگی بر حسب تابعی از انرژي هاينمودار):47- 4(شکل 

  اتلاف انرژي 4-6-5

) 48-4(در شکل  Mgخالص و آلایش یافته با  ZnSeنمودار محاسبه شده  اتلاف انرژي براي ترکیب 

. به حضور پلاسمون ها مربوط می شوندهاي متوالی  قله  در طیف  اتلاف انرژي. است نشان داده شده

انرژي  به ترتیب در بیشینه اتلاف  ،منیزیم %25و% 5/12 ،%25/6 براي نمونه هاي خالص و آلائیده با

با  همچنین مشاهده می شود که  .دنرخ می ده eV50/12و eV 74/12، eV49/12 ، eV75/12هاي 

  .،  اتلاف انرژي، افزایش می یابدمنیزیم افزایش غلظت

  

  .Zn 1-x Mg xSeبراي نمونه هاي  اتلاف انرژي بر حسب تابعی از انرژيهاي نمودار ):  48-4(شکل
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  رسانندگی اپتیکی 4-6-6

همانگونه . نشان داده شده است) 49-4(در شکل  ZnSeنمودار رسانندگی نمونه هاي خالص و آلائیده 

بیشترین میزان جریان رسانشی ها نشانگر قله که قبلأ اشاره شد در نمودار رسانندگی اپتیکی حضور 

 و رسانندگی اپتیکی، قسمت موهومی تابع دي الکتریک نمودارهاي قله ها در .می باشد یالکترون

نمونه هاي  طیف هاي رسانندگی و مقایسه بررسی. درخ می دهضریب خاموشی در انرژي هاي مشابه 

هد که بیشترین میزان رسانندگی براي  غلظت هاي مختلف منیزیم     نشان می د خالص و آلائیده 

رخ می  eV20/5و eV 5/5، eV25/5 ، eV53/5در موقعیت هاي انرژي% ) 25و % 5/12، 25/6%، 0(

از وجود ناخالصی منیزیم در نمونه ها می باشد زیرا  ، حاکیeV 3 وجود قله هاي انرژي کمتر از  .دهد

جابجایی در موقعیت قله ها به ازاي غلظت هاي مختلف . در نمونه خالص این قله ها حضور ندارند

  .منیزیم با تغییرات گاف نواري در توافق می باشد

  

  .Zn 1-x Mg xSeبراي نمونه هاي  رسانندگی اپتیکی بر حسب تابعی از انرژي هاينمودار) 49- 4(شکل 

  نتیجه گیري:  4-7

نظریه تابعی چگالی مورد  با استفاده ازخالص و آلاییده   ZnSeو خواص اپتیکی  الکترونی  ختارسا

روش امواج تخت تقویت شده خطی با پتانسیل محاسبات مربوطه با استفاده از . بررسی قرار گرفت

در بررسی ساختار الکترونی نمونه، ساختار نواري و . انجام شد Wien2k کمک کد محاسباتی با  و کامل
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رسانندگی جذب،   تابع دي الکتریک،براي بررسی خواص اپتیکی نمونه، . چگالی حالتها محاسبه گردید

در انجام . بررسی شدند و بازتابندگی  تابع اتلاف انرژي،  ضریب خاموشی  ضریب شکست،،  اپتیکی

بررسی نمودار چگالی حالت نشان . استفاده شد   LDA و GGA از تقریب  محاسبات براي نمونه خالص

اتم روي،  sاتم سلنید و  pاز حالت هاي ) نزدیک تراز فرمی(می دهد که قسمت بالایی نوار ظرفیت 

اتم روي،  سهم عمده را در مینیمم نوار رسانش دارد که منجر به تشکیل p  حالت . تشکیل شده است

بررسی نتایج نشانگر وجود یک گاف نواري  .اتم سلنید می شود pن حالت و حالت گاف نواري بین ای

آلاییده با بورون  ZnSeبررسی خواص الکترونی و اپتیکی . می باشد eV 15/1مستقیم به اندازه حدود 

افزایش غلظت بورون در . انجام شد GGAبا تقریب % 25و % 5/12، %25/6و منیزیم  در سه درصد 

نمونه باعث کاهش گاف و تشدید خاصیت فلزي نمونه وهمچنین افزایش تعداد ترازهاي مربوط به 

اتم بورون در نزدیکی تراز فرمی می شود، آلایش منیزیم باعث افزایش گاف نسبت به نمونه  s2حالت 

ده انجام شد مشاهده گردید که با افزایش در بررسی اپتیکی که در نمونه خالص و آلایی. خالص میشود

%  25یک روند افزایشی را در ثابت دي الکتریک میبینیم ولی وقتی غلظت به % 5/12غلظت بورون تا 

، Mgمی رسد،  شاهد یک افت در ثابت دي الکتریک هستیم، ولی در آلایش منیزم با افزایش غلظت 

در هر دو آلایش مشاهده می شود تا . د می آیدیک روند نزولی در مقدار ثابت دي الکتریک به وجو

با افزایش غلظت، روند افزایشی جذب را داریم ولی بعد از آن با افزایش غلظت، سیر   eV 5/5انرژي 

افزایش غلظت بورون و منیزیم در نمونه باعث، افزایش عرض ناحیه . نزولی در جذب را شاهد هستیم 

در آلایش منیزیم وجود  eV 3 بورون و قله هاي زیردر آلایش  eV2 قله هاي زیر. جذب میشود

، افزایش یافته %5/12ضریب شکست استاتیک با افزایش غلظت بورون تا . ناخالصی ها را تثبیت میکند

شاهد یک افت در ضریب شکست می باشیم و در آلایش منیزیم، افزایش غلظت % 25ولی در غلظت 

در هر دو آلایش افزایش غلظت ناخالصی باعث . دشو منیزیم باعث کاهش ضریب شکست استاتیک می

به بعد، نسبت به نمونه  eV 5/5افزایش اتلاف انرژي می شود و بازتابندگی و جذب از بازه

  .خالص،کاهش یافته است
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Abstract 

The Zinc Selenid (ZnSe) is one of the proto type of  II–VI semi conductors  materials. 

This compound, has a high chemical stability and direct energy gap of about  2/67eV at 

room temperature. In this work electronic structure   and  optical  properties of  pure 

ZnSe, B and Mg -doped ZnSe were investigated. Density Functional Theory (DFT) and 

structural and optical characteristics of  ZnSe have been introduced in chapter one. 

Wien2k software has been presented in chapter 2. The results of optical characteristics 

and electronic structures of pure and doped – ZnSe,which were investigated by using 

DFT, have been reported in chapter three and four, respectively. Full-potential  

linearized  augmented  plane  wave  method  were used for all calculations. Band 

structures, density  of  states, dielectric functiones, absorbtion, optical conductivity, 

refractive index, extinction coefficient, energy lost and  reflectivity were calculated for 

all samples . Density of state of pure samples were showed  that the upper part of the 

valence band, (near the Fermi level),  has been composed of p-Se and s-Zn  states. p-Zn 

states have  the great part in the minimum of the conduction band that causes the 

formation of gap between the p states of the Se and Zn. Our Results  were showed  that 

Boron doping  and its increasing are causes the reduction of gap and enhancement of the 

metallic characteristics of  the samples.Moreover, the number of the levels related to 2s-

B states near the Fermi level and also doping of the Mg increased the band gap of the 

samples. Enhancement of the B and Mg concentration  also increased the  width of the 

absorbtion region. 

Key words: 

DFT, band structures, dielectric functiones, absorbtion, optical conductivity, refractive 

index 
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