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 چکیده

نیتراید) گروهGaNگالیوم نیمرسانای ترکیبات از شکلIII-V(یکی دو به ترکیب این باشد. می

درفازورتسایت گافنواریاینترکیبازنوعمستقیممیباشد. ورتسایتوزینکبلندوجوددارد.

اینeV2/3ودرفاززینکبلنددارایگافیدرحدودeV5/3دارایگافیدرحدود در میباشد.

درInوAlلصوآلایشیافتهباعناصرپژوهشساختارالکترونیوخواصاپتیکیگالیومنیترایدخا

دوفازورتسایتوزینکبلندبررسیشدهاست.محاسباتمربوطبهساختارخالصوآلائیدهدرهردو

(وتقریبچگالیموضعیDFTتابعچگالی)فازورتسایتوزینکبلندبااستفادهازرهیافتنظریه

(LDAتوسطکدمحاسباتی)SIESTAاست.دربررسیساختارالکترونینمونه،ساختارانجامشده

نواریوچگالیحالتهایکلیوجزئیمحاسبهشدهاست.مطالعهخواصاپتیکینیزشاملبررسی

تابعدیالکتریک،ضرایبشکستوخاموشی،بازتابندگی،ضریبجذبورسانندگیاپتیکیمیباشد.

نو ساختار و حالتها چگالی به مربوط آلیاژمحاسبات که دهد می نشان  Alx Ga1-xN اری

نیمرساناییباگافنواریمستقیماست.مقدارگافنواریباافزایشغلظتناخالصیبطورتقریبیدر

صورت به الکتریکنیز دی تابع نمودار در را نواریخود گاف افزایشدر این افزایشاست. حال

الکترونیوخواصجابجاییلبهجذببهسمتانرژیهایبالاترنشان نهایتساختار در میدهد.

خالصبررسیInNو0625/0،125/0،25/0اپتیکیآلیاژگالیومنیترایدباایندیومدرغلظتهای

شد.محاسباتمربوطبهچگالیحالتهاوساختارنوارینشاندادندکهگالیومنیترایدآلایشیافتهبا

نواریمستقیماست.مقدارگافنواریباافزایشغلظتناخالصیناخالصیایندیومنیمرساناییباگاف

 ایندیومکاهشیافتهوخاصیتفلزیدرمادهتشدیدمیشودولذارسانندگیافزایشمییابد.

گالیومنیتراید) کدGaNکلماتکلیدی: نظریهتابعچگالی، ،)SIESTAایندیوم خواصاپتیکی، ،

ومنیتراید.گالیومنیتراید،آلومنیومگالی
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 مقدمه 1-1

ازموادهستندکهرساناییالکتریکیآنهابینفلزاتوعایقهاقرراردارد. نیمرساناهاگروهی

تغییردماوبرانگیختگینوریومیزانناخالصیبهویژگیمهماینموادایناستکهرساناییآنهابا

نیمرساناهاینیتروژنرداربرهعنروانمروادنریم1970میزانقابلملاحظهایتغییرمیکند.ازسال

InN,معرفریشردهانرد.تهیرهرسانایبسیارمفیددرساختقطعات،بهوسیلهدیودهاینرورگسریل

,AlNGaNچهارتاییازاینموادباعثپیشررفتهرایزیرادیدرعلرموترکیباتآلیاژیسهتاییو

حالتجامدشدهاست.الکترونگاتیویبالاوشعاعکمنیتروژندرمقایسهبادیگرعناصرگرروهپرنجم،

همچنینپیوندقویباعناصرگروهسومباعثایجادخواصجالبیدرترکیبنیتروژنباعناصرگرروه

ویهدانشمندانرادردوبعردنظرر،توجGaNیرنظIII-Nیترایدنیرساناهایمن[.1سومشدهاست]

یفردشانمثلگافنوارهمنحصربیخواصالکترونیلتوجهبهدلینبخودجلبکردهاست.ایتجرب

ویآبیطولموجهااپتیکی،کوچکبودهکهکاربردشانرادرقطعاتیکالکتریدیپهنوثابتها

جالربوشرگفتیکیخواصمکانینبالافراهمکردهاست.همچنیدماهایکالکترونبنفشویماورا

یدمحافظمفیپوششهایبزرگ،آنهارابرایومدولحجمینقطهذوببالا،سختیلآنهاازقبیزانگ

[.6-2.]ساختهاست

 نیم رساناهای نیتروژندار  1-2

انیتروژن،گروهویژهایازنیمرساناهاراهمانگونهکهقبلااشارهشد،ترکیبعناصرگروهسومب

-IIIنیترایدها(بهوجودآوردهاسرت.تفراوتاصرلیمیران-IIIتحتعنواننیمرساناهاینیتروژندار)

مربوطبهدوخاصیتکلیاتمنیترروژنمریباشرد.ایرندوویژگریIII-Vنیترایدهاوسایرترکیبات

وماهیتپیوندشیمیاییمیانایناتمواتمهایگروهسوممیباشد.شرعاعکووالانسریNاندازهاتم

Ǻکوچکنیتروژن)درحدود
(SbبرایǺ36/1وAsبرایǺ81/1وPبرایǺ1/1درمقایسهبا7/0

III-Vچشمگیریدرثابتشبکهنریمرسراناهاینیتروژنردارنسربتبرهسرایرترکیبرات باعثکاهش
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بیانداشرتند،بوجرود1994درسال2وگرامچگوری1ودرنتیجه،همانگونهکهپروسکی(1-1)شکل

(بررایInNبرای eV93/1مقدار و GaN برایAlN،eV2/2برایeV28/2آمدنانرژیپیوندیبالا)

[.اینافزایشانرژیپیوندیباعرثبرالارفرتندمرایذوبنریمرسراناهای1اینترکیباتشدهاست]

دارمیشود.گافنواریدرنیمرساناهاینیتروژندارمستقیماست،بنابراینگسیلنواربهنروارنیتروژن

بدونهیچفرایندفونونیصورتمیگیرد.گافنواریآنهابوسیلهآلیاژکردناینموادبرایکردیگرترا

eV 5/5تغییرمیکند.درآلیاژسهتایی Alx Ga1-x NگافنواریباتغییرمیرزانAlN100ترا0از

درصرد100ترا0از InNباتغییرمیرزان Inx Ga1-x NوگافنواریeV2/6تاeV4/3درصدبین

بره3تغییرمیکند.گافنوارینیمرساناهاینیتروژندارتوسرطقرانونوگراردeV4/3تاeV7/0بین

:صورتزیرمحاسبهمیشود

(1-1)𝐸𝑔(𝐴𝑁)(1 − 𝑥) + 𝐸𝑔(𝐵𝑁)𝑥 = 𝐸𝑔(𝐴𝐵𝑁)                                          

بهترتیبنشاندهندهگافنرواریدوجرزسسرازندهEg(ABN)وEg(AN) ,Eg(BN)کهدرآن

گافنوارینیمرساناهابهدمانیزوابستهاست،کهاینوابستگی آلیاژوگافنواریآلیاژحاصلاست.

:همیشودبهصورتزیرمحاسب4دماییازرابطهوارشنی

(1-2)𝐸𝑔(𝑇) = 𝐸0 −
𝛼𝑇2

(𝑇+𝛽)
    

ثابتهستند. βوαانرژیدردمایصفرمطلقوEدمابرحسبکلوین،Tکهدرآن،

                                                 
1
 . Porowski 

2
 .Grzegory 

3
 .Vegard

,
s Law 

4
 .Varshni 
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III-V[1.]:نمودارگافنواریبرحسبپارامترشبکهبراینیمرساناهای1-1شکل



میباشد. مهمترینکاربردهایآنها یکیاز کاربردهایاپتوالکتریکینیمرساناهاینیتروژندار

درناحیه GaNو AlNگسیلاپتیکیحاصلاز طیفUVبدلیلگافنواریپهنومستقیمآنها،

محاسبهگافنواریآنمشکلاست.InNالکترومغناطیسیقرارمیگیرد.بهدلیلشرایطدشواررشد

.[1]راگزارشنمودهاندeV8/1-7/0بهبعدگروههایمتفاوتیمقادیرمختلفیاز2002ماازسالا

 ساختار کریستالی نیترایدها 1-3

بلندوسنگنمک–نیترایدهاسهساختارمشترکوجوددارد:ورتسایت،زینک-IIIبرایگروه

شررایطمحیطری،سراختار(نشراندادهشردهاسرت.تحرت2-1سرالت(کرهدرشرکل)-طعام)راک
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)الف()ب()ج(

[1:ساختاربلورینیمرساناهاینیتروژندار)الف(نمکطعامو)ب(زینکبلندو)ج(ورتسایت]2-1شکل



3میباشد.ساختارزینکبلند2،ورتسایت1حجمیGaN ,AlN ,InNرایترمودینامیکیپایدار،ب

{مکعبیمانند011فیلمهاینازکدرسطحهایکریستال}4توسطرشدبرآرایی GaN , InNبرای

Si, MgO, GaAsبهتثبیترسیدهاست.دراینمواردتمایلذاتیبهشکلساختارورتسایت(Wz) 

یانمکطعامرامیتواندر5سلت-برسازگاریتوپولوژیکغلبهمیکند.آرایشیمانندساختارراک

AlN ,GaN وInN ساختارورتسایتیکسلولواحدشش تحتفشارهایخیلیبالابدستآورد.

ثابتشبکه دو آنa,cضلعیبا بندیبرای 6است. فضایگروه شاملمیشود. نوعرا هر از اتم

ورتسایت)س Cاختار
4
6v)P63 mcزیرشبکهششضلعیتنگ دو ورتسایتمتشکلاز ساختار است.

(تنظیمc8/5ارتفاعسلول)8/5توسط c(،هرکدامبایکنوعازاتمها،درامتدادمحورHCP) پکیده

شدهاست.

ترروژنوچهارعنصرنی IIIساختارزینکبلندیکسلولواحدمکعبی،شاملچهارعنصرگروه

F43 m(Td(Zbمیباشد.فضایگروهبندیبرایساختارزینکبلند)
است.موقعیتاتمهادرسلول (2

یمکعبرتنگپکیردهیرشبکههردوساختارازدوزواحدمانندساختارکریستالیالماسیکساناست.
                                                 
1
 .Bulk 

2
 .Wurtzite 

3
 Zincblende 

4
 Epitaxy 

5
 .Rock Salt 
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راترمدرهرشدهاسرت.یلتشکقطرچهارمیکتوسطخمیدهمورببدنهیک،درامتدادرخمرکزدار

ساختارممکناستبهعنوانموقعیتیدرمرکزیکچهارضلعی،باچهارهمسایهنرزدیکشدرچهرار

گوشهیکچهارضلعیمشاهدهشود.

توسطچهاراتمIII–ساختارورتسایتوزینکبلندمشابههستند.درهردومورد،هراتمگروه

هماهنگشدهاست. III-نیتروژنهماهنگشدهاست.درمقابلهراتمنیتروژنتوسطچهاراتمگروه

(نشاندادهشده3-1ساختارهایورتسایتوزینکبلندبادوتاازنزدیکترینهمسایههادرشکل)

برای InN ، eV4/3برایeV9/1 دارایگافنواری InNو GaN , AlNترکیباتورتسایتاند.

GaN وeV2/6 برایAlN4-1استکهدرشکل یترایدهایگروهنین،بنابرانشاندادهشدهاند.

III-Vم بالقوه هارایدبنتوانیبهطور طولموجهاینوریدستگاه در بهیکه قرمز مختلفاز

[.7]دنساختهشوبخوبی،ماوراسبنفشفعالهستند



[.7زینکبلند])ورتسایتوب)ارالف:ساخت3-1شکل         
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AlN ,InN ,GaN[8]:تغییراتگافنواریباثابتشبکهبرایساختارهایورتسایتوزینکبلند4-1شکل

  

   گالیوم نیتراید 1-4

GaNبهوسیلهعبورگازآمونیاکازروی1932،براینخستینباردرسالGaمذابدردمای

eV[.گالیومنیترایدمادهایباسختیبسیاربالاوگافنواریبرزرگ)1تولیدشد]1بالاتوسطجانسون

ومستقیممیباشد.باتوجهبهحساسیتپاییناینمادهدربرابرتابشهاییونیزهکننده،ازآن)4/3

اسرتفادهمری2یدرمراهوارههرابعنوانمادهایمناسبدرسلولهایخورشیدیبررایتولیردانررژ

میباشدکرهدرگرروهنیمرسراناییبراIII-N[.گالیومنیترایدیکیازمهمترینترکیباتگروه9شود]

                                                 
1
Johnson  

2
 Satellite 
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گافنواریپهنقرارمیگیرد.بهواسطهگافنواریپهنازاینمادهدرصنایعاپتیکیوقطعاتتوان

هایساطعکنندهنورآبریوفررابنفشاسرتفادهمریبالاوفرکانسبالامثلتولیدقطعاتلیزرودیود

،رویزیرلایههاییازیاقوتکبود)اکسیدآلومینیوم(رشرد GaNشود.اینقطعاتبرپایهنیمرسانای

مییابند.اینمادهبهلحاظمکانیکیبسیارسختاستودارایظرفیتورسانندگیحرارتریبرالایی

[.10میباشد]

 ساختار بلوری 1-4-1

گالیومنیترایدحداقلدردوفرمساختاریمتفاوتبلوریشرشضرلعی)ورتسرایت(ومکعبری

(ورتسایت،αبلند(متبلورمیشود.درحالتتعادلیبهلحاظترمودینامیکیفازپایدارآن)فاز )زینک

رمری(کهتحتشرایطبرآراییرشدخاصیبررویزیررلایرهپایرداβوفازدارایپایداریکمتر)فاز

[.اینمادهتحتفشارهایزیادبهحالتسومیکهبهفازسنگنمرک11گردد،زینکبلندمیباشد]

[.دونوعشبکهورتسایتوزینکبلنددر12سالت(معروفاست،تغییرشکلمیدهد]–طعام)راک

درهردوفازساختاریشاهدیکهمراهنگیچهارترایی)تتراگونرال(نشاندادهشدهاست.5-1شکل

میباشیمبهاینصورتکههراتمباچهاراتممتفاوتدیگردراطرافش،پیوندبرقرارکردهاست.











 

[12بلندگالیومنیتراید]-:ساختارالف(ورتسایتب(زینک5-1شکل                
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میباشدامابهدلیلاختلافزیادیکهبینالکتررونخرواهیطبیعتپیوندهااغلبکووالانسی

ساختارورتسرایتدوعنصرسازندهترکیبوجوددارد،پیونددوعنصرشاملپیوندیونینیزمیشود.

=c/a 627/1برانسربت=Ǻ 185/5cو= Ǻ189/3 aیکسلولواحدششگوشیباثابتهایشبکه

درکدموردنظرردرایرنتحقیرقهرمازهمرینGaNباشد.برایبهینهسازیپارامترهایشبکهمی

[.دراینساختارازدوزیرشبکهتنگپکیدهششگوشری،کرهدرهرم13مقادیراستفادهشدهاست]

جابجراشرده=377/0uبهاندازهcفرورفتهاند،تشکیلشدهاست.ایندوزیرشبکهدرامتدادمحور

4[.هرزیرشبکهتوسطیکنوعاتممتفاوتاشغالشدهاستدرنتیجهدرسرلولواحرد15و14اند]

اتمازنوعدیگراحاطهشدهاستکههرکدام4اتموجودخواهدداشت.هراتمدراینساختارتوسط

ایتبسریاربلندازنظرانرژیبهساختارورتسر–ساختارزینکدرلبههاییکچهاروجهیقراردارند.

نزدیکمیباشدودرصورتیکهرشدروآراستیآنروییکزیرشبکهمکعبیانجامشوددرساختار

A برابربراK300دردمای β-GaN[.ثابتشبکهبرای16بلندمتبلورمیشود]–زینک
0
 531/4a=

درفرازپایردارورتسرایت GaN(برخیویژگیهاومشخصههایساختاری1-1[.درجدول)17است]

 آوردهشدهاست.

یکیازمشکلاتمهمواساسیدرحوزهتحقیقاتیاینماده،فقدانزیرلایرههرایمناسرببره

روآراستهGaNلحاظتطابقشبکهایوسازگاریحرارتیمیباشد.ثابتشدهاستکهساختاربلوری

گیریآنقرارمیگیرد.مریتروانازیراقوتورشددادهشدهاغلبتحتتاثیرمادهزیرلایهوجهت

زیرلایه(بهعنوانبیشترینSi(وسیلیکون)SiC(،سیلیکونکارباید) Al2O3کبود،اکسیدآلومینیوم)

نامبرد.اینترکیباتبرهلحراظتقرارنسراختارینسربتبرهدیگررGaNهایمورداستفادهدررشد

ند.همچنیناینترکیباتبرهلحراظپایرداریحرارتریونزدیکترIII-Nترکیبات،بهساختارهایگروه

ازIII-Nمناسبمیباشند.فرایندرشدترکیبراتگرروهGaNشیمیاییدردماهایبالا،بهمنظوررشد

باتوجهبهنقطهذوببالاترآنهادرمقایسهبادیگرنیمرساناهادردمایبرالاتریانجرامGaNجمله

میپذیرد.
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[13و8] GaNبرخیپارامترهایفازورتسایتمقادیر:1-1جدول

189/3=a(Ǻثابتهایشبکه)39/3 (eVگافنواری)

185/5=c 

Wcmرسانندگیگرمایی)
-1

K
-1)3/16-10×59/5=a

Kضریبانبساطگرمایی)
-1)

6-10×17/3=c

2791(Kنقطهذوب)

gcmچگالی)
cmتعداداتمهادر15/6(3-

-311022×9/8



جمله از حرارتی، روشهایتبخیر به اینترکیباتمیتوان رایجترینروشهایرشد از

شیمیاییآلیفلزی) )MOCVD)1رسوبگذاریتبخیر تبخیر برآراییفاز ،VPE)2باریکه برآرایی ،

رشدتحتفشردگیتصعیدی)3(MBEمولکولی) ،SSM)4نیترایدبهدلیل ترکیبگالیوم کرد. اشاره

دماهایبالاو در استفاده گافنواری، شیمیایی، حرارتیو قبیلپایداریمکانیکی، ویژگیهاییاز

نواریورتسایت اولینساختار گرفت. محققانقرار توجه مورد عنوانروکشمحافظ، سختیآنبه

GaNسیلمحاسبهوگافنواریمستقیمحدودبهروشنظریتوسطبلومباروششبهپتانeV5/3را

هایتجربی داده با که تجربی پتانسیل رهیافتشبه همکارانشاز و بلوم بعدها کرد. پیشبینی

منطبقشدهبود،بهمنظوراصلاحوارتقایساختارنواریبهرهبردند.آنهاهمچنینساختارنواری

راپیشبینیکردند.بعدازآنمطالعاتیبهصورتتجربیeV5/3زینکبلندرامحاسبهوگافنواری

مکانیکی، مغناطیسی، الکتریکی، جملهخواصاپتیکی، رویدیگرخواصاینترکیباز نظریبر و

ترینمزایایترکیبات مهم از یکی گفتیم که همانطور گرفت. انجام ... نسبتبهIII-Nحرارتیو

نسبیدراتصالاینترکیباتبهیکدیگربهمنظورساختقطعاتنیمرساناهایدیگرگروهها،سهولت

                                                 
1
 . Metal organic chemical vapor deposition 

2
 . Vapor phase epitaxy 

3
 . Molecular beam epitaxy 

4
 . Sublimation sandwich method 
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الکترونیکیهمچوندیودهاوترانزیستورهامیباشد.لذاآلایشوکنترلآندراینترکیباتاهمیت

،بادستیابیبهOوSi،Ge، SeبیشتربهازایعناصرGaNدرلایهنازکnبسیاریدارد.آلایشنوع

ب حاملهاییتا تمرکز cmیشاز
-31020 آلایشنوع است. شده نازکpمشاهده لایه باGaNدر

بسیارآسانترpنسبتبهآلایشنوعIII-Nدرترکیباتnایجادشدهاست.آلایشنوعMgآلایش

[.18رادرهنگامرشدبروزمیدهند]nاست.چراکهاینترکیبات،تمایلبیشتریبهرسانندگینوع

 اریخواص ساخت 1-4-2

نیمرسانایگالیومنیترایددارایگافنواریمستقیممیباشدوباتوجهبهنوعساختارودمرای

[.19(بیانمیشود]3-1محیط،مقدارآنتغییرمیکند.ارتباطگافنواریاینمادهبادمابارابطه)

(1-3)Eg (0)= -5.08×10
-4

[T
2
/(996-T)]    eV       Eg (T) -

[.20میباشد]eV 17/3 برایفاززینکبلندمقدارگافنواریدردمایاتاق

 آلومینیوم نیتراید 1-5

AlNیکساختارسنتزیاستکهدرحالتطبیعیوجودندارد.اینساختاراولینباردرسال،

تولیدشد.بسیاریازخواصمفیردمکرانیکیوبهوسیلهواکنشمیانآلومینیوموگازنیتروژن1862

الکترونیکیراارایهمیدهد.مثلا،سختی،رسانندگیحرارتیبالا،مقاومتدربرابردرجهحرارتبالاو

ترکیبشدهباموادشیمیاییسوزشآور،درشکلغیرکریستالی،یکمقایسهحرارتیمعقرولنسربت

ایکاربردهایالکترونیکیساختهاسرت.پهرنبرودنگرافرایکمادهجالببر GaAs،AlNوSiبه

نواریدلیلدیگریبرایکاربرداینمادهبهعنوانعایقدردستگاههاینیمرههرادیاسرت.خرواص

رابرایبرنامههایکاربردیدستگاهسطحامواجصوتیمناسبکردهاست.براایرنAlNپیزوالکتریک

می (AlGaNادیناشیازتولیدشکلآلیاژآنباگالیومنیتراید)وجود،بیشترینعلاقهبهایننیمهه

باشدکهاجازهمیدهداینمادهدرساختپایهدستگاههایالکترونیکیونروری،کرهمریتوانردبره

[.7]قابلاستفادهشودخوبیبهاشعهماورائبنفشازطولموجسبزفعالشود،
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 ساختار بلوری  1-5-1

درساختارورتسایتمتبلورمیشود.هنگامیکهآلومینیومAlNدرحالتعادی)دمایمحیط(

درساختارکریستالیورتسایتششضلعیقرارداردازدوزیرشبکهتنگپکیدهششگوشیتشرکیل

جابجاشدهاسرت.بدسرتآوردنفررمc)درحالایدهآل(درامتدادمحور=8/3uشدهکهبهاندازه

Cبیبرایآنسختهستبنابرایننادیدهگرفتهمیشود.گروهتقارنفضاییآنمکع
4

6vP63mc است

برایǺ113/3تاǺ110/3میباشد.پارامترهایشبکهازحدودC6v6mmوگروهتقارننقطهایآن

a وازǺ978/4تاǺ982/4برایcاست.نسربتc/a متغیرراسرتکرهبررای602/1و000/1برین

مقردارAlNارورتسایتشایدناشیازاستحکامشبکهویونهاباشد.برایساختارزینرکبلنردساخت

Ǻ38/4a=[ساختارششگوشیورتسایتکهازدوزیرشربکهشرشگوشری7دردمایاتاقاست.]

نشاندادهشردهاسرت.مطرابقایرنشرکلدر6-1تشکیلشدهاستبههمراهسلولواحددرشکل

احاطهشدهاستکهاینآرایشیکتقارنچهاروجهیرابهNتوسطچهاراتمAlاتمهرAlNشبکه

وجودمیآورد.

 بهدلیلاختلافIII-Nاصولاپیوندهایشیمیاییترکیباتگروه نوعکووالانسیاستاما از

عنصرشاملپی پیوندبیندو ترکیبوجوددارد، عنصرسازنده وندزیادیکهبینالکترونگاتیویدو

یونینیزمیشودکهاینموضوعپایداریفازساختاریمادهراتعیینمیکند.بهطورکلیترکیبات

[.بهلحاظشرایط13بلورمیشوند]درسهساختارورتسایت،زینکبلندونمکطعاممتIII-Nگروه

ترمودینامیکیمعمولی،فازپایدارترکیباتیادشدهورتسایتمیباشدومعمولادراثر
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 ti:الف(ساختارششگوشیورتسایتکهازدوزیرشبکهششگوشیتشکیلشدهاست.بردارهای6-1شکل

درشکلمشخصاست.ب(یکسلولواحدکهازدوdiبردارانتقالاولیهونقاطاولیهونقاطانتهاییبردارهایپایه،

[.21مولکولتشکیلشدهاست]



در اعمالفشاربهاینترکیباتازساختارورتسایتبهساختارنمکطعامتغییرفازمیدهد.

ساختارمکعبیزینکبلندشبهپایدارمیباشدامادرصورترشدنمونهبا فازهایدیگر، مقایسهبا

اینروشروآراستی استدر ممکن شده یاد های نمونه مناسب، های لایه زیر روی بر ناهمگون

دراثراعمالفشاربهساختارآلومینیومنیتراید، باتوجهمطالبذکرشده، ساختارنیزمتبلورشوند.

رخمیدهدکهاینساختارGpa21یکگذارفازازساختارورتسایتبهساختارنمکطعامدرفشار

حداق فشار تا ماند]Gpa132ل می 22پایدار فشارهای در البته .]Gpa20 فازGpa31تا دو هر

[.23ورتسایتونمکطعامباهموجوددارند]

 

 خواص ساختاری و الکترونی 1-5-2

درجهتهایپرتقارنمنطقهاولبریلروئنبرا AlN(ساختارنوارینیمرسانای7-1درشکل)

مریeV2/6فوکنشاندادهشدهاست.اینمادهدارایگافنواریمستقیمبرهانردازه–روشهارتری
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[.مقادیرگافنواریکهازبعضیروشهاینظریمانندروششبهپتانسیلبدستآمدهاند24باشد]

ازینمقادیرکمتررمریباشرند. eV5/2 بامقادیرتجربیاختلافدارندوگاهیایناختلافدرحدود

[.25ینموضوعوابستگیگافانرژیبهنوعشبهپتانسیلوتقریببکاررفتهدرآنمیباشد]دلیلا















 

[.24بدستآمدهاست]1فوک-کهباروشمحاسباتیهارتریAlN:ساختارنواری7-1شکل

                                                 
1
 . Hartree-Fock method 
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 خواص فیزیکی و عمومی 1-5-3

ودارایخرواصفیزیکریجرالبییکسرامیکومادهایمقاوممیباشردAlNنیمرسانای

نظیرانبساطگرماییپایین،هدایتگرماییزیاد،سختیونقطهذوببالااست.همچنرینایرن

مادهبهدلیلخواصعایقیکهداردموردتوجهمیباشدبهطوریکهمقاومتویژهاینمادهدر

است.Ωm1012حدود

اینمادهرابهعنواننیمرسانایپرکاربرددرکرانونتوجهراتAlNخصوصیاتقابلتوجه

چرالشهرایبکرارگیریآندرزقراردادهاست.امادشواربودنرشدباکیفیتاینمادهنیرزا

بااکسیژنوتشکیلاکسیدآلومینیومکهباعثتغییرAlصنعتمیباشد.واکنشپذیریبالای

[.13کهبایستیکنترلشود]درثابتشبکهمیشودازموادیاست



 ایندیوم نیتراید 6 -1

ایندیومنیترایدنسبتبهگالیومنیترایدوآلومینیومنیترایدکمتررمروردآزمرایشقررارگرفتره

[.ایناحتمالابهعلترشدنمونههایکریستالباکیفیرت1است.ایندیومنیترایدخالصوجودندارد]

اسرت،کرهZn(Ga,Al)AsPو AlGaAsیمرساناهایجایگزینماننردبالایایندیومنیترایدووجودن

(دارند.گافنواریایندیومنیترایدمربوطبهبخشیازeV89/1گافنوارینزدیکبهایندیومنیتراید)

طیفالکترومغناطیسیاستکهدرآنتکنولوژینیمههادیجایگزینشردهوبخروبیتوسرعهیافتره

باگالیومنیترایدوآلومینیومنیترایردشهایعملیایندیومنیترایدبهآلیاژهایاست.بهتبعآنکاربرد

نسبتبالایتفقدانمرکزیژهوبهطورویهلایرازلحاظفقدانموادمناسبزInNمحدودشدهاست.

تحقیقراتبیشرتربررمانعپیشرفتمشکلاتیست.اینمتفاوتنگالیومنیترایدوآلومینیومنیترایدبه

.علاوهبرآن،باتوجهبهثباتگرمایینسبتاناچیز،ایندیومنیترایردنمریتوانرددرستآنشدهاروی

رشدکند.همانطورکهایندیومنیترایددردماهایCVDدماهایبالایموردنیازتوسطفرایندرشد
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[26زینکبلند]:ساختارشماتیکایندیومنیترایدورتسایتو8-1شکل

0بالاسریعاگسستهمیشود،حتیدردمایکمتراز
 C600یکفشارفوقالعادهبالاینیتروژنتا،

حدنقطهذوببرایایجادثباتدرمادهلازمخواهدبود،کهعملاغیرممکناست.اختلافزیادشعاع

کیفیتاتمیایندیومونیتروژنعاملدیگریبرایافزایشسختیدربدستآور دنایندیومنیترایدبا

عالیای کارهایبسیار برخیاز نیتراید، رشدایندیوم وجودمشکلاتذاتیدر با خوبخواهدبود.

2وفولی1گزارششدهاست.کاراصلیتنسلی
برایاولینباربسیاریازخواصفیزیکیبنیادیایندیوم 

بااینحال،ایندیومنیترایدک نیترایدهاراداشتهوبررسیمترینمقداردرکنیترایدرامشخصکرد.

[.7است]



 بلوری و الکتریکی ساختار  1-6-1

ساختاربلوریایندیومنیترایدرادردوحالتورتسایتوزینرکبلنردنمرایشداده8-1شکل

Cیباگروهتقرارن(ی)ششگوشیتمعمولادرساختارورتسایترایدناست.ایندیوم
4

6v-P63mc متبلرور

دهد.درجدولیرخم3هردوچندگونهیحاویهایلم(آندرفیبلند)مکعبینکشکلزشود.یم

مقداردادهاندازهگیریشردهبررایحالرتآوردهشدهاست.یترایدنیندیومایاساسیپارامترها1-2

                                                 
1
 Tansley 

2
 Foley 

3
 Polytypes 
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[.7میباشد]615/1± 008/0تقریبادرحدودc0/a0ورتسایت

[7اساسیایندیومنیتراید]:برخیپارامترهای2-1جدول

ساختارورتسایت

 =80/2n-05/3شکستیبضر89/1(K300)(eVگافنواری)

3/15r = ɛثابتدیالکتریک= 548/3a =   760/5c(Ǻثابتشبکه)

ساختارزینکبلند

98/4(Ǻثابتشبکه)eV2/2()تئوری(K300گافنواری)

 

 

 

 آلیاژهای گالیوم نیتراید 1-7

ترکیبجامدازعناصرنیمرسانا،آلیاژنیمرسانانامیدهمیشود.تشرکیلآلیراژازسرادهتررین

ترکیباتباخواصفیزیکیمتفاوتباهمدرجهت.روشبرایاصلاحخواصفیزیکییکترکیباست

اینموادجدیدفنآوریشده،به.بهدستآوردنیکمادهجدیدباخواصمتوسطمخلوطمیشوند

دلیلبرنامههایکاربردیگستردهخوددرساختدستگاههایالکترونیکریواپتروالکترونیکی،قابرل

بهعنوانابرزاراصرلیبررایدسرتیابیبرهGaNتنیبر[.بسیاریازدستگاههایمب27توجههستند]

هستند.برایدرکعمیقمکانیسمفیزیکیایکرهنحروه1ساختارهایناهمگونبهبودعملکردشامل

استفادهازآنهارابیانمیکند،نیازمندمطالعهبررویخواصآلیاژهایشانبرهطرورگسرتردههسرتیم.

انرژی،جرمموثرالکترونهاوحفرههاوثابرتدیالکتریرکبسیاریازاینخواصمانندگافنواری

[.7وابستهبهآلیاژهاهستند]

ایرنگراف.اهمیتفنآوریآلیاژهاینیمرسانا،بهعلتپهنایگافنواریقابلتنظریماسرت

                                                 
1Hetrostructures 
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آلیاژهرای.رخدهردفنواریقابلتنظیماجازهمیدهدتاانتشاروجذبنوردرطولموجهایمختل

و (LDs)،دیودهرایلیرزریLEDمعمولادرچراغهای InGaNو AlGaN ،یعنیIII-V رساناینیم

اینآلیاژهاغالبابرهعنروان.تیرهوتارمبتنیبرترانزیستوراستفادهمیشوددرساختارهایناهمگون

ارایچراهرسرانایددرلیزرهراینریم (DBR)لایهسد،لایهروکشفلزیویابازتابندهتوزیرعبرراگ

کوانتومی،استفادهمیشود،چراکهآنرابرایتنظیمآنهاازمحدودهطیفینزدیکمرادونقرمرزبره

تغییرربزرگریدرگرافنرواریارایرهمریInAlNنیترایردهراIII-Vدرگرروه.بنفشآسانمیکند

[.27دهد]

 AlGaNآلیاژ  1-7-1

زمرهترلاشبررایتجزیرهوتحلیرلشناختدرستسدوابستگیوترکیببندیخوبمواد،لا

ساختارهایناهمگون،بهطورکلی،وچاههایکوانتومیوابرشبکهها،بهویژه،است.باسیستم















Alx Ga1-x N[7]ساختارورتسایتدادههایتجربیگافنواری:9-1شکل
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نیترایرردمجموعررهایازگزینررههرراییبرررایسرراختچنررینسرراختارهاییدردسررترساسررت.

(بدستمیآید:1-2ازمعادله) Alx Ga1-x Nگافنواری

(2-1) Eg(x) = xEg (AlN) + (1-x) Eg (GaN) – bx(1-x)                                       

 b[و7مریباشرد] AlNکسرمولی xو Eg (GaN) = 3.4 eV , Eg (AlN) = 6.20 eVکه

دادههرایتجربری9-1[.شکل28استکهبهصورتتجربیاندازهگیریمیشود]1پارامترخمش

[.7گافنواریاینآلیاژرانشانمیدهد]

 

 InGaNآلیاژ  1-7-2

یگرر،دیراژنسبتبهآلیتاحدودآنیزیکیفخواصبنیادیوشمارشInNیبالایفیترشدک

درحرال،آنیدرفنآورزیادیباوجودمشکلات[.7](2008)تاسالدرابهاماستAlGaNیعنی

Inx Ga1-x N (x اهمیرتاسرت.هایالکتریکریدسرتگاهاصلیقطعاتازییرناپذییحاضربخشجدا

کمتررازیزر،ول(LEDی)دیاالمانندی،ونوریکیالکتریساختدستگاههای(براInNیکسرمول

AlGaNهمچنرین.ساطعکنردیآبیادرمحدودهطولموجبنفشونوریتواندیکهمنیستچون

،ولریبررایایرندسرتگاههراباشرد (QW) میتواندبهعنواننویددهندهیکمادهکوانتومیخالص

گرافباعرثمریشرودکرهتعیریننراهمگونیهرادیگررو2جداییفرازمانندمضاعفهایپیچیدگی

گفترهشرد، AlGaN.همانطورکهدرمروردشود،کاربسیارسختیترکیبشنسبتبه InGaNنواری

(بدستآید:1-3میتواندبااستفادهازمعادله)x<1>0برای Inx Ga1-x Nگافنواری

(3-1) Eg(x) = xEg (InN) + (1-x) Eg (GaN) – bx(1-x)                                                

                                                 
1
 .Bowing 

2phase separation 
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 [7(بدستمیآید:]1-4همچنینثابتشبکهآنازمعادله)

(4-1)aInx Ga1-x N =3.1986+0.3862x  Ǻ     و  c Inx Ga1-x N = 5.2262+0.574x  Ǻ
     

[.29(نشاندادهشدهاست]10-1درشکل)Inx Ga1-x Nنمودارتغییراتثابتشبکه







 

 

 

 

 

 

 Inx Ga1-x N[29]،برایx:نمودارتغییراتثابتشبکهبرحسب10-1شکل

 

 



21 

 

 فصل دوم

 

 

 

 مروری بر کارهای انجام شده
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 مروری بر کارهای انجام شده بر روی گالیوم نیتراید2-1

دراینقسمتمروریبررویبرخیازمطالعاتتئوریوتجربیانجامشدهبررویساختارهای

ابتدابهبررسیچندمقالهتجربیمیپردازیموسرپسمقرالاتنیترایدخواهیمداشت.مختلفگالیوم

تئوریراموردبررسیقرارمیدهیم.

آقایتاکانبوسوزوکیوهمکارانشبررویثابتهایاپتیکیگالیومنیترایدوآلومینیومنیتراید

طیرفسرنجیپراکنردگی ااستفادهاز،بوساختارنواریآنهاAlGaNمکعبی)زینکبلند(وآلیاژهای

باافزایشمقردار AlGaNآنهادریافتندکهضریبشکستآلیاژ.[30]تحقیقوبررسیکردهاند1نور

آلومینیومکاهشمییابدکهموردانتظارمشاهداتتجربیبود.همچنرینضرریبشکسرت،درطرول

)ورتسایت(هگزاگونالینسبتبهساختارموجهایشفاف،برایمقادیرکمآلومینیومدرساختارمکعب

،بررایهرردوAlGaNکهباافزایشمقدارآلومینیوم،ضریبشکستدرحالیتاحدودیبزرگتراست.

تقریبابرابراست.همچنینآنهادریافتندکهانررژیگرافنرواریمسرتقیمورتسایتساختارمکعبیو

AlGaNتغییررات1-2بامقدارآنتغییرمیکند.درشرکلبهمقدارآلومینیومافزودهوابستهاستو

نرانومتر400اینمقدارمربوطبهطولموجنشاندادهشدهاست.AlGaNضریبشکستبرایآلیاژ

.[30]برایاینآلیاژبدستمیآید(1-2)تغییراتضریبشکستنیزازمعادلهمیباشد.

(2-1) 𝑛(𝑋) = 2.61 − 0.880𝑥 + 0.364𝑥2                                    

[.30]نشاندادهشدهاست2-2درشکلAlمقدارانرژیگافنواریمستقیمباافزایش

                                                 
1spectroscopic ellipsometry 
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.Al[30]برحسبتغییراتهگزاگونالمکعبیوAlGaNغییراتضریبشکستت:1-2شکل



.[30]دردمایاتاقAlمکعبیبهمقدارAlGaNتغییراتگافنواری:2-2شکل
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III-Vآقایبنامینوهمکارانشبررویخرواصاپتروالکتریکیآلایرشنریمرسراناهایگرروه

محاسباتخواصفیزیکیترکیبات،بهروشپتانسیلکاملخطری.دراینکار[27]مطالعهداشتهاند

1امواجتختافزوده
 (FPLAPW) 2گالیموضعیچوتقریب(LDA)اسرتفاده3درنظریهتابعیچگالی

 گررافنررواریالکترونیکرریوپارامترهرراینرروریماننرردثابررتدیالکتریررکو.[27]شرردهاسررت

نشرانمری3-2شرکل.هاسرتمحاسبهشد(Zbدرفاززینکبلند)Al1-xGaxNضریبشکستبرای

همچنینگافنواریبررای.کندتغییرمی بطورخطی Ga دهدکهگافنواریمحاسبهشدهباغلظت

انجرامدادنرد، Al1-x Gax Nدرمحاسباتیکهبررویترابعدیالکتریرکاینآلیاژمستقیممیباشد.

بهترتیربدرمقرادیر=1xو0،25/0،5/0،75/0نقاطبحرانیبخشموهومیتابعدیالکتریکبرای

نشاندادهشردهانرد.4-2رشکلالکترونولترخمیدهدکهد86/2،و43/5،70/4،19/4،53/3

نموداروابستگیایننقاطبحرانیبهگافنواریرانشانمیدهد.5-2شکل



.Al1-x Gax N(0<x<1)[27]درxتغییرگافنواریباافزایش:3-2شکل

                                                 
1Pseudopotential-Plane Wave 
2Local Density Approximation 
3
Density Functional Theory 
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قسمتخطچین()رنگسیاهمربوطبهقسمتحقیقیوAl1-x Gax N (0<x<1:توابعدیالکتریک4-2شکل

[27]موهومیتابعرانشانمیدهد.(



.Al1-xGaxN(0<x<1)[27]تابعدیالکتریکوابستهبهگافنواری:5-2شکل
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نشاندادهشدهاست.نتایجنشانمیدهدکه6-2درشکلAl1-xGaxNشکستنمودارضریب

افزایشمییابد.شکلAlN%در100تا0ازGaباافزایشمقدارn(0)مادهاستاتیکضریبشکست

ایننموداررابطهمعکوسبینn(0)نموداربینضریبشکست2-7 وگافنواریرانشانمیدهد.

آنهانتیجهگرفتندکهدوویژگیمختلفرانشانمیدهد.Al1-xGaxNضریبشکستوگافنواری

می اولاینکهتواندراینشکلهامشاهدهکرد.ضریبشکسترا یخاصیکماکزیممدریکانرژ،

میشود،همقداریب اینکهصورتبرآمدگیدرطیفمشاهده ودوم افزایش، ماکزیممبا اینمقدار

دارایوسیعترینطیفx=0خالصباAlNغلظتگالیومبهسمتانرژیهایکمترانتقالمییابد.

چند لتمیباشد.الکترونو8درانرژی2ضریبشکستمیباشدکهمقدارماکزیممآندرحدود

بهسمتصفردرانرژیهایمیانیبهنظرمیرسدوپسازآنمنحنیدرانرژیهایبالاتربرآمدگی

درانرژیهایبالاتر،مواددیگربهعنوانمادهشفافعملدلیلاینواقعیتایناستکه،.میرود

.[27]کنندجذبمیرانمیکنندوفوتونهایباانرژیبالا



قسمتموهومیورنگسیاهقسمتخطچین.()Al1-xGaxN(0<x<1نمودارضریبشکست:6-2شکل

[.27]حقیقی(
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Al1-xGaxN(0<x<1)[27.]رابطهبینضریبشکستاستاتیکوگافنواری:7-2شکل



دریدی 1زد ورتسایت آلیاژهای نواری ساختار روی بر ای همکارانشمطالعه وAlGaNو

InGaN.بهصورتتئوریداشتهاند(روشمحاسباتیآنهابراساستقریبچگالیموضعیLDAبا)

اینمحاسباتترازظرفیتبرایعنصر در نظریهتابعیچگالیمیباشد. از برایGa ،d3استفاده و

مقادیرگافنواریبرایساختارهایIn ،d4عنصر بهInNوGaNوAlN درنظرگرفتهشدهاست.

است.eV17/0وeV22/2وeV4/4ترتیب گزارششده آلیاژهای8-2شکل برای نواری گاف تغییرات

AlxGa1-xN وInxGa1-xNرابرحسبx .همانطورکهدرشکلدیدهمیشود،بامقدارنشانمیدهد

[.31گافنواریبهشدتکاهشیافتهاست] GaNدر Inناچیز



                                                 
1Z.Dridi 
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Inx Ga1-x N(0<x<1)وAlx Ga1-x Nمقادیرگافنواریبرایآلیاژهای:8-2شکل



بهکمکهمکارانش،خواصاپتیکیوساختارالکترونیگالیوم1بودرمقالهایدیگر،یوجیدو

،براساسCASTEPبااستفادهازروشمحاسباتیمکانیککوانتومیبابستهرانیترایدزینکبلند

DFTنواریبدستآمدهبرایگالیومنیترایددرشکلساختار.[32]موردبررسیومطالعهقراردادند

فرمیرانشانمیدهد.باتوجهبهایننمودارگالیومنیترایدیکترازرسمشدهاست.نقطهچین2-9

استکهeV663/1نیمرسانایباگافنواریمستقیمبدستآمدهاست.گافنواریبدستآمدهبرابر

.کمتراست،eV3/3ازمقدارتجربیآن



                                                 
1Yujie Dub 
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.[32]:ساختارنواریگالیومنیترایدزینکبلند9-2شکل

تغییراتقسمتحقیقیوموهومیتابعدیالکتریکگالیوم10-2درمحاسباتخواصاپتیکی،شکل

نشانمیدهد.درآناینطوربهنظرمیرسدکهدرمحدودهنیترایدراباتغییراتانرژیفوتونها

واولینقلهآندرانرژیهایپایینتر، قسمتحقیقیتابعدیالکتریکباانرژیافزایشمییابد،

بهماکزیمممقدارآنمیرسدوبعدازآنباeV5454/6است.درانرژیeV 8689/3  محدودهانرژی

به5454/6اززمانیاستکهانرژیدرطیفوسیعی،کاهششدتابدوافزایشانرژیکاهشمیی

الکترونولتمیرسد. 5208/9

مقدارمحاسبهشدهدرادامهاینمقاله،ضریبشکستوضریبخاموشیبرایگالیومنیتراید است.

انرژی9765/1ضریبشکست محدوده هایاصلیدر قله است.  5454/6تا8689/3بدستآمده

نموداراست.eV5454/6وeV 8689/3کزیممقلههادرانرژیفوتونهایالکترونولتقرارداردوما

[.32]نشاندادهشدهاست11-2ضریبشکستوضریبخاموشیدرشکل
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[32]هاقلههایموهومیمیباشند.E.تابعدیالکتریکگالیومنیتراید(وموهومی1ɛقسمتحقیقی):10-2شکل













[.32]گالیومنیتراید(k)وضریبخاموشی(n)نمودارضریبشکست:11-2شکل

 گالیومنیترایردوآلیاژهرایمختلرفآن مختلف ساختارهای مورد دربسیاری تجربیوتئوری مطالعات

 خودداری اینجا در آنها ذکر از ناچار به و نمیگنجد مجال این در آنها شرح که[35-33]است شده انجام

.میکنیم
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          ومسفصل 

 

 

 خواصاپتیکی

 

 

 

 

 



32 

 

 مقدمه 3-1

بادانستنخصوصیاتاپتیکیدرجامداتمیتوانبهمطالعهساختارنواریانرژیترازهای       

ناخالصی،اکسیتونها،نقصهایموضعی،ارتعاشاتشبکهوتحریرکمغناطیسریپرداخرت.درایرن

کمیاتقابلمشاهدهنظیربازتابندگی،جذب،عبوروپراکندگینوررااندازهگیریمیتجربیاتبعضی

،یافرکانسهایبرانگیختگیσ(ω،رسانندگیاپتیکی)ɛ(ωکنیم.بااستفادهازآنهاتابعدیالکتریک)

،یرارسرانندگیɛ(ωبنیادیرابهدستمیآوریم.تابعدیالکتریکمخرتلطوابسرتهبرهفرکرانس)

[.36مستقیمابهساختارنواریجامداتمرتبطهستند]σ(ωختلط)م

),(مختلط تابع دی الکتریک 3-2 q 

),(تابعدیالکتریک qپاسخبلوربهمیدانالکترومغناطیسیخارجیاستکهبرهسراختار

),(تابعدیالکتریکنواریبلوربسیارحساساست. qگازالکترونکهوابستگیآنبهبردارمروج

(q(وبسامد)قویاست،پیامدهایچشمگیریدرموردویژگیهایفیزیکیجامداتدربردارد.در)

هایحجمریوهایجمعیدریایفرمی،یعنیپلاسمون.برانگیختگی),0(یعنی(q=0)یکحد،

)0,(یعنی)0)کند.درحددیگرسطحیراتوصیفمی qاستتارالکتروستاتیکیبررهمکرنش

در[.37]نمایردناخالصیدربلورهاراتوصیفمی-شبکهوالکترون-الکترون،الکترون-هایالکترون

یعنیچگالیگشرتاورهایدو PوقطبیدگیEبرحسبمیدانالکتریکیɛ(ω)مبحثالکتروستاتیک

قطبی،بهصورتزیرتعریفمیشود:

(3-1)               

:اریم(د1-3ه)ازرابط

(3-2)        
)(

)(
1

)(

)(
)(

00 








E

P

E

D


),(برایمثالپاسخدیالکتریکبهطولموجبلنرد، qایر)(گرازالکتررون،ازمعادلره

)()()()()( 00  EPED 



33 

 

m

ne
p




2
2 

آید.تمیدسهحرکتیکالکترونآزاددرمیدانالکتریکیب

(3-3)                            

tieدارایوابستگیزمانیEوxاگر :باشند،خواهیمداشت

(3-4)                                                                              

𝑚𝜔2𝑥 یا = −𝑒𝐸

 گشتاوردوقطبییکالکترونبرابراستبا
2

2

m

E
eex وقطبیردگیکرهبرهصرورت

     شودبرابراستبا:گشتاوردوقطبیدرواحدحجمتعریفمی

(3-5)     

خواهدبود:الکتریکگازالکترونآزادچنینتراکمالکترونهاست.پستابعدیnدراینرابطه

(3-6)

شود:بسامدپلاسمابارابطهزیرتعریفمی

(3-7)

پلاسمامحیطیاستکهتراکمبارهایمنفیومثبتآنمساویاستولااقلیکنروعازبارهرا

جامد،بارهایمنفیالکترونهایرسانشبایکتراکممسراویازبارهرایمثبرتیکمتحرکاست.در

[.37نویسیم]ریکرابهصورتزیرمیالکتشوند.تابعدیمغزهاییونیموازنهمی

(3-8)                                                                  
2

2

1)(





p


ثابرتدیکنرد.ثابتدیالکتریکتحتتأثیرسراختاربلروریوتقارنهرایموجروددرآنتغییررمری

ساختاربلوریوتقارنهایآنتغییرمیکندودرحالرتکلرییرکتانسرورالکتریکباتوجهبهنوع

(بههم2-3رامطابقرابطه) Eو Dمرتبهدوممیباشد،نهیککمیتاسکالر،کهمولفههایمختلف

2

2

1



m

ne
)(

E
m

ne
nexp

2

2




eE
dt

xd
m 

2

2

2m

eE
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  آید.(بهصورتزیردرمی1-3درنتیجهرابطه)  مربوطمیسازد.

     

(3-9)

الکتریک دی ),(تابع qتوصیفپاسخ بردهمادهبرای کار به الکترومغناطیسی میدان به

نماییاپتیکیدرحقیقتطیف بستگیدارد.مادهشودوبهگونهحساسیبهساختارنواریالکترونیمی

در است. نواریگسترشیافته عنوانمهمترینوسیلهتجربیبرایتعیینساختار به اخیر دهه در

توانصفرفرضکرد.درنتیجهبارامعمولامیqهایطیففروسرخ،مرئیوفرابنفشبردارموجناحیه

الکتریکمختلطبهدیوکارخواهیمداشت.تانسورالکتریکسربخشهایحقیقیوموهومیتابعدی

 [:38صورتزیرتعریفشدهاست]

(3-10)          

(بیانمی12-3(و)11-3روابطکرامرزکرونیگبرایدومولفهازتابعدیالکتریکمختلطباروابط)

 شود:

'

0

22'

''

'
)(Im2

)(Re)( 





 dP

ij

ijijij 



 (3-11)

)(
4

)(Im)(
,

22

2
" 




   vkckk

j

kk

i

vc

kijij cpvvpcdk
m

e (3-12)

 

بیانگرحالتالکتروندرنوارظرفیتونواررسانشkcوkvبخشکوشیانتگرالوPدراینمعادله

قسمتهایحقیقیوموهومیتانسور1میباشد.برایفلزاتبادرنظرگرفتنسهمانتقالاتدروننواری

[:39] آیددستمیبهدیالکتریکازروابطزیر

 

                                                 
1. intraband transitions 
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(3-13)                                          
)(

1)(Re
22

2

,][int









ijPlra

ij

(3-14)                                
)(

)(Im
22

2

,][int











ijPlra

ij 

مریباشرد.برادانسرتنقسرمت1طولعمرپهرنشردگیفرکانسپلاسمونوPکهدرآن

میتوانکلیهثابتهرایاپتیکریدیگررراکرونیگ–کرامرزموهومیتابعدیالکتریکبهکمکروابط

دستآورد.به



 ضریب شکست و ضریب خاموشی3-3

زانانتشرارمروجوبخرشموهرومیآن)ضرریبخاموشری(،بخشحقیقیضریبشکست،می

برااسرتفادهازپاشندگیامواجرانشانمیدهدومعیاریازجذبامواجالکترومغنراطیسمریباشرد.

(k)وموهرومی(n)وضریبخاموشیکهقسمتهرایحقیقریتانسوردیالکتریک،ضریبشکست

شوند:ضریبشکستمختلطاند،بارابطهزیردادهمی

(3-15)
2

)(Re)(
)(


 iiii

iin




(3-16)
2

)(Re)(
)(


 iiii

iik




یبضریبخاموشیمعیاریازمیزانجذبپرتوالکترومغناطیسیتوسرطآنمرادهاسرت.ضرر

خاموشیکوچکبهمعنایعبورآسانامواجالکترومغناطیسیازدرونمحیطوضریبخاموشیبزرگ

[.مقدارضریبشکستدرانررژیصرفر،ضرریب40بهمعناینفوذسختامواجبهدرونمحیطاست]

شکستاستاتیکنامیدهمیشود.نمودارضریبشکستبرحسبانرژیفوتونهماننمودارپاشندگی
                                                 

1. lifetime broadening 



36 

 

درمواردیکهضریبشکستباافزایشانرژیکممیشرود،جرذباتفراقافترادهوپاشرندگیاست.

[.41نابهنجارداریم]

 بازتابندگی 3-4

اگرثابتهایاپتیکیرابدانیممیتوانیمبازتابندگیرابیابیم.حالاینپرسشمطرحاست،اگر

بیم؟دوثابتاپتیکیوجوددارد،درنتیجرهدوبازتابندگیرابدانیم،میتوانیمثابتهایاپتیکیرابیا

اندازهگیریمستقل،بهگونهایکهبازتابندگیدردوزاویهمختلفداشتهباشیمموردنیازاست.اگرر

اندازهگیریهایبازتابندگیرابرایهمهفرکانسهاانجامدهیم،دراندازهگیریفرودقائمبازهممی

رابیابیم.اینکارممکناست،زیرابخشهایحقیقیوموهومییرکkوnتوانیمهردوثابتاپتیکی

کرونیرک،برههرممربوطنرد.از–ازطریقرابطهکرامررزkوnتابعفیزیکیمختلطمستقلنیستند.

آنجاییکهاندازهگیریهایفرودعمودیدرعملسادهترندمطالعهخصوصیاتاپتیکیجامداتتنهابا

دادههرایبازتابنردگی،بررایگکرونیر–ایفرودعمودیوسپسبایکآنالیزکرامرزاندازهگیریه

kوnیاوابستگیبهفرکرانس1ɛ(ωو)2ɛ(ωبدستآوردنوابستگیبهفرکانستوابعدیالکتریک)

کاملاممکناست.بیشتراندازهگیریخصوصیاتاپتیکیجامدات،بازتابندگیبرخوردقرائمراشرامل

نشاندادهشدهاست.درونجامدموجضعیفمیشود،پرسفررضمری1-3میشود،کهدرشکل

کنیمجامدآنقدرضخیمهستکهبتوانبازتابهاازسطحپشتیرانادیدهگرفرت.درنتیجرهبررای

تشاریکبعدی،میتوانموجدرونجامدرابهصورتزیرنوشت:ان

(3-17)𝐸𝑥 = 𝐸0𝑒𝑖(𝑘𝑧−𝑤𝑡)

،مشخصمیشود.K=(ω/c)Ncomplexکهثابتانتشارنوربا
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.[36تابندگیامواجالکترومغناطیسیدربرخوردقائمبهفصلمشترکدومحیط]ایازباز طرحواره:1-3شکل



محاسبهضریببازتابنور،تحتتابشعمودیبرروییکساختاربلوریمیتوانرداطلاعرات

تابعیمختلطاستکهدر،R(ω)،جامعیرادرموردیکسیستمدراختیارماقراردهد.ضریببازتاب

،E(inc)،بهمیردانالکتریکریفررودی،E(ref)سطحبلوربهصورتنسبتمیدانالکتریکیبازتابنده،

(دادهمرررررررررریشررررررررررود:18-3تعریررررررررررفشرررررررررردهوبررررررررررارابطرررررررررره)

(3-18)                  𝑅(𝜔) = |
√𝜀(𝜔)−1

√𝜀(𝜔)+1
|

2

 

(برهضرریببازتراب،تحرت19-3،دربلوربارابطه)k(ω)،وضریبخاموشی،n(ω) یبشکست،رض

تابشعمودی،مربوطمیشوند:

(3-19)        
22

22

)1(

)1(
)(

kn

kn
R




      

  

 ضریب جذب  3-5

ضریبجذبیکمادهتعدادفوتونهایجذبشدهبرواحدطولاست.دراثرجرذبفوترون،
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تبرانگیختهمیشوندوبهنواررسانشمریرونرد.برهجرذبفوترونتوسرطیرفالکترونهاینوارظ

(برهقسرمتهرایحقیقریو20-3هاجذببیننواریمیگویند.ضریبجذببرارابطره)الکترون

موهومیتابعدیالکتریکمربوطمیشود.

(3-20)𝐼(𝜔) = √2 
𝜔

𝐶
 [(𝜀1(𝜔)2 + 𝜀2(𝜔)2)1/2 − 𝜀1(𝜔)]

1/2

 

 رسانندگی اپتیکی 3-6

(دادهشدهاست:21-3مربوطبهگذارهایبیننواریاستکهبامعادله)رسانندگیاپتیکی

(3-21) 𝜎(𝜔) = (
𝑖𝜔

4𝜋
)(1 − 𝜀2(𝜔))

یکفوتونمیتواندالکترونراازحالتاشغالشدهدرنوارظرفیتبهحالرتاشرغالنشردهدر

رسانشبرانگیختهکند،بهاینگذاربیننواریرسانندگیاپتیکیوبهجذبفوتونتوسطالکتروننوار

هاجذببیننواریگفتهمیشود.درنموداررسانندگی،نقاطیکهشاهدحضورقلههستیم،بیشترین

متمیزانجریانرسانشیالکترونهاوجوددارد.قلههادرقسمتحقیقریرسرانندگیاپتیکری،قسر

 موهومیتابعدیالکتریک،ضریبخاموشیودرانرژیهایمشابهاتفاقمیافتد.

-برایمشخصکردنتانسوردیالکتریک،تقارنهایچرخشیبلورموردنیازهستند.تانسوردی

[:39هایمختلفبهصورتزیراست]الکتریکبرایسیستم

سهمیلی(3-22)
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    تکمیلی(3-23)
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)ارتورومبیک(راستگوشه(3-24)



 

            (هگزاگونررالوگوشرری)تتراگونررالشررشوارگوشرری(چه3-25)



 

مکعبی(4-26)





 1گکرونی-روابط کرامرز 3-7

پذیرخطیراتوانبخشحقیقیپاسخیکدستگاهکنشکرونیگمی-کرامرزروابطبااستفادهاز       

ایرن.بسامدهامعلرومباشردوبررعکرسومیاینپاسخدرتمامهبهشرطآنکهبخشمودآوردستبه

پاسرخهرردسرتگاه.کنردنقشاصلیراایفامیاتهایاپتیکیبررویجامدروابطدرتحلیلآزمایش

ایازنوسانگرهایمیرانمرایشداد.هایمجموعهتوانبهصورتبرهمنهیپاسخپذیرخطیرامیکنش

دادهG)(پاسرخبهتحریرکخرارجی،براترابعωχ،پاسخسیستمFدراثراعمالنیرویخارجی

                                                 
1Kramers–Kronig relations 
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)(')(")(شود.تابعپاسخمی  iGGG شوداینمجموعهازنوسانگرهابهگونهزیرتعریفمی:

(3-27)           = G(ω)Fωωχ

)exp(یبخشحقیقFکهدرآننیرویاعمالشده tiF  کلوجابجایی xیبخشحقیق

)exp( tix  است.بهکمکمعادلهحرکتزیر: 

(3-28)

داریم:برایتابعمختلطپاسخایندستگاهازنوسانگرها

(3-29)

 

انرد.پذیرمثبرتهمگیبراییکدستگاهکنشjوبسامدهایواهلشjfکهدرآنثابتهای

داریمjMهایدریکدستگاهمکانیکیباجرم
j

j
M

f
1

اگرر)(Gالکتریکریپرذیریدیقطربش

ضربیرکقردرتنوسرانگریدربهشکلحاصلfباشد،nهایباتراکماتم
m

ne2

خواهردبرود،گفتره

هایزنبرگاست.هرتابعیبراویژگیهرای-الکتریکیبهشکلکریمرزشودکهچنینتابعپاسخدیمی

کند:کرونیگراارضاسمی-زیرروابطکرامرز

همگیزیرمحورحقیقیباشند.G)(هایقطب-1

انتگرال-2


)(Gدایرهنامتناهیدرنیمهبالاییصفحهگردیکنیمدر.شودمختلطصفر

کند.طوریکنواختبهسویصفرمیلبه،)(Gیبراکافیاستکهاینصورت

')(حقیقی،تابعنسبتبه-3 Gزوجوتابع)('' Gفردباشد.انتگرالکوشیرابهشرکل

درنظربگیرید.زیر

            

Fx
dt

d

dt

d
M jj
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(3-30)                                                                     

    

ایدردایرهروینیمیوسیلهانتگرالهبخشاصلیانتگرالاست.طرفراستبایدبPکهدرآن،        

شود.اکنونمیدیدیمکهاینانتگرالصفر2کاملشود،ولیدرویژگیصفحهبالاییبینهایتدرنیم

م:کنیمداریقسمتموهومیوحقیقیتقسیم2رابهG)(اگر

(3-31)                                    

(3-32)                                                  



 مستقلنیستندبلکهبهG)(هایحقیقیوموهومیتابعپاسخکهقسمتشودمشاهدهمی

)()( :هکنیبراینبم3شوند.باتوجهبهویژگیهممربوطمیوسیلهروابطپراکندگیبه *  GG 

و
22'

'2

'

1

'

1





 






داریم:

(3-33)                                                 

(3-34)         

 

هرایبرازتابنردگیکهبرایتحلیلدادهنامدارندکرونیگ-روابطفوق،روابطپراکندگیکرامرز

کرونیرگ،بردوندر-کرامرزتتحتتبدیلا.[40ترینکاربردآنهاست]اینمهموروندکارمیاپتیکیبه

الکتریرکبرراییرکسراختارومیدانمغناطیسری،تانسروردیارمداسپیننظرگرفتنجفتشدگی

[.39مکعبیبهصورتزیراست]
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 فصل چهارم
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  مقدمه4-1

هایمکانیککلاسیکوکوانتومیدونظریهاصلیمورداستفادهبرایتوصیفاکثرقریبنظریه

ایوتکذرهمسائلشانایناستکهتنهاهایفیزیکیهستندامامحدودیتاصلیبهاتفاقسیستم

ابیشازهاییبهادارایحلتحلیلیدقیقهستندوبرایبررسیسیستمایدراینچارچوبدوذره

هایمحاسباتیهایتوسعهیافتهوروشهاوتقریبدوذرهدرحالتکلیبایددستبهداماننظریه

توسعهپیداکرده1ایذرهشد.راهکارهایمتعددومختلفیبرایتوصیفمحاسباتیسیستمهایبس

ینظریمختلفیهاهاومدلمسائلوخواصموردمطالعهازتقریباهدافاستکههریکبستهبه

نظریهاستفادهمی یکیاز پایهبرایبسیاریازمحاسباتسیستمکنند. هایبسذرهایهایمهمو

مولکول نظریه هانظیر بلورها، چگالیو تابعی همراه(DFT)ی به نظریه این از استفاده است.

یکتوصیفتکذره2شم-رهیافتکوهن به سیستممنجر تأثیرذرههایبسایاز که ایمیشود

داردوبههمیندلیلامروزهمبنایاکثرمحاسباتکوانتومیسازیمحاسباتآنبسزاییدرساده ها

رود.بلورهاکهجزومسائلاساسیفیزیکمادهچگالهستندبهشمارمی



 نظریه تابعی چگالی 4-2

 ای  مسئله بس ذره4-2-1

دهندکهتشکیلها،جامدات،گازها،مایعاتوغیرهراشکلمی،مولکولهاایازاتممجموعهبررسی

کنشریازتوانیکسیستمبرهرمباشند.توسطمکانیککوانتومیمیهامیهاوهستهشدهازالکترون

یفکرد:هاراتوسطمعادلهشرودینگرتوصهاوهستهالکترون

(4-1)ĤΨ = EΨ  

                                                 
1Many body 
2Kohn-Sham 
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باشد:ایبهصورتزیرمیباشدوعملگرهامیلتونیبسذرهویژهمقدارانرژیمیEکه

(4-2)Ĥ = ∑ (−
ℏ2

2m
)

Ne
i=1 ∇i

2 + ∑ (−
ℏ2

2M

Nnuc
I=1 ∇I

2) +
1

2
∑

e2

|𝐫i−𝐫j|
−i≠j ∑

ZIe2

|𝐫i−𝐑I|
+

1

2
∑

ZIZJe2

|𝐑I−𝐑J|I≠Ji,I   

هاوسهبخشآخربهترتیبهاوهستههایجنبشیالکترون(بخشاولودومانرژی2-4درمعادله)

وm ثابرتپلانرک،ħباشند.هایبینالکترونالکترون،الکترونهسته،وهستههستهمیکنشبرهم

M،بهترتیبجرمهایالکترونوهستهZIعدداتمیI،امیناتمe،بارالکترونri وRIموقعیت،i 

ایبسیارپیچیردهاسرت.بررایذرهسامینهستهمیباشند.حلمعادلهشرودینگربIامینالکترونو

هرابسریارکنردهسرتهاستفادهشدهاست،کهبیرانمری1سادهسازیمسئلهازتقریببورناوپنهایمر

توانحرکرتکنند.درنتیجهمیمیهاحرکتهاهستندوبسیارکندترازالکترونازالکترون ترسنگین

انرددرحرالیکرههاوالکترونهاراجداکرد.فرضبرایناستکهموقعیتاتمهاثابرتشردههسته

تواندبرهدوقسرمتترابعکنند.تابعموجکلیمیهاحرکتمیهادرزمینهمیدانباریهستهالکترون

ادلهشرودینگربرایقسمتالکترونیبهصورتزیرموجالکترونیویونیجداسازیشود.درنتیجهمع

نوشتهمیشود:

(4-3)Ĥe(r, R)Ψ
e

= EeΨ
e
(r, R)         

شود:میبیانکهعملگرهامیلتونیالکترونی،توسطمعادلهزیر

(4-4)Ĥe = ∑ −
ℏ2

2m
∇i

2 +
1

2
∑

e2

|𝐫i−𝐫j|
+i≠j

Ne
i=1 V̂ext  

V̂extکرنشکند.توجهشودکهبررهمهاعملمیهارویالکترونپتانسیلیاستکهتوسطهسته

شود.اگرچهتعداددرجراتآزادیسیسرتمتوسرطتقریربعنوانیکپارامترواردمیهابهبینهسته

الکتررونهمچنرانمشرکل-کنشیالکتررونتواندکاهشیابداماحلمسئلهبرهماوپنهایمرمی-بورن

هااست.تمامالکترون.بعلاوهتابعموجالکترونیوابستهبهمختصاتاست

                                                 
1Born-Oppenheimer 
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  1کوهن–نظریه هوهنبرگ 4-2-2

کنشریبراسراسچگرالیالکترونریهدفاصلینظریهتابعیچگالی،توصیفیکسیستمبررهم

ایمیباشرد.نظریرهترابعیچگرالیبرراسراسدونظریرهبنیرادی،توسرطبجایتوابعموجبسذره

کندکهانرژیحالتپایهیکسیستمبرر.نظریهاولبیانمی]42[هوهنبرگوکوهنپایهریزیشد

کروهنفقرط–ازچگالیبارالکترونیاست.نظریرهاولهروهنبرگ2ها،تابعییکتاشیازالکترونهمکن

اثباتیاستبروجودتابعیازچگالیالکترونی،اگرچهشکلدرستتابعیناشناختهاست.ازنظریهدوم

یکوهناینمطلباثباتمیشودکهانرژیکلهرسیستمبسالکترونینسبتبهچگرال-هوهنبرگ

داشرتیهرامیلتونیکند.برطبقایننظریهمقدارچشمتبعیتمی3حالتپایهآن،ازیکاصلوردشی

 تواندبهصورتزیربیانشود:می4-4درمعادله

(4-5)⟨Ψ|Ĥ|Ψ⟩ = E[n(𝐫)]  

چگالیالکترونیاست.اگرشکلتابعیانرژیمشرخصn(𝐫)تابعیانرژیکلاستوE[n(𝐫)]که

چگالیالکترونیراتاجاییکهتابعیانرژیتوسطاصلوردشیکمینهشودتغییرداد:توانباشد،می

(4-6)δE[n(𝐫)]

δn
|

n=n0

= 0  

n0(𝐫)شود،چگرالیحالرتپایره(چگالیالکترونیکهبهکمینهانرژیمربوطمی6-4ازمعادله)

 بیانشود:تواندبهصورتزیرباشد.برطبقنظریهاول،انرژیحالتپایهمیمی

(4-7)E0 = ⟨Ψ0|Ĥ|Ψ0⟩ = E[n0(𝐫)] 

  4شم-معادلات کوهن 4-2-3

یتکالکترونی،توسطکوهنوایحقیقی،بهیکمسئلهراهحلیبرایکاهشمسئلهبسذره

                                                 
1Hohenberg-Kohn 
2Unique functional  
3Variational principle   
4
Kohn-Sham 
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کنشیشرد،کرهتحرتیرکهایغیربرهمکنشی،جایگزینالکترونهایبرهملکتروناشممطرحشد.

تواندبهصورتزیرنوشتهشود:(می5-4کنند.انرژیتابعیکلدرمعادله)حرکتمی1پتانسیلموثر

(4-8)E[n(𝐫)] = T0[n(𝐫)] +
1

2
∬

n(𝐫)n(𝐫ˊ )

𝐫−𝐫ˊ d𝐫d𝐫ˊ + ∫ Vext(𝐫)n(𝐫)d𝐫 + Exc[n(𝐫)]  

کنشری،بخرشتابعیانرژیجنبشیسیستمالکترونیغیربرهرم T0[n(𝐫)](،8-4درمعادله)

هامیباشندووبخشسومانرژیخارجیناشیازهسته2دومانرژیالکترواستاتیکییاانرژیهارتری

3یباقیماندهآنچهکهتصحیحکنندهانرژیاسرت،کرهانررژیتبرادلیوهمبسرتگیبخشآخرهمه

ایکوهنشرمبرابرر(نسبتبهچگالی،معادلاتتکذره8-4)معادلهنامیدهمیشود.باکمینهکردن

استبا:

(4-9)[−
∇i

2

2
+ Veff(𝐫)] Ψi(𝐫) = εiΨi(𝐫)  

(4-10)Veff(𝐫) = Vext + ∫
n(𝐫ˊ )

|𝐫−𝐫ˊ |
d𝐫′ +

δExc[n(𝐫)]

δn(𝐫)
  

هافقطدهند.آن،هیچمعنیفیزیکیمستقیمیرانمیѰi(𝐫)شم-توجهشودکهتوابعموجکوهن

تواندبهصورتزیرباشد:برایمحاسبهچگالیالکترونیهستند.چگالیالکترونیمی4توابعکمکی



(4-11)n(𝐫) = ∑ |Ψi(𝐫)|2N
i=1   



 
 

 5همبستگی-های تبادلی تابعی 4-2-4

ایرابهیکمسئلهتکالکترونیموثرتبدیلذرهشمنشاندادکهچطورمسئلهبس-رویکردکوهن

متاسفانه،شرکلمشخصوتعیینشود.Exc[n(𝐫)]تبادلیهمبستگی،ینیازاستکهتابعالبتهکنیم.

                                                 
1Effective potential  
2Hartree energy  
3Exchange and correlation energy  
4Auxiliary functions  
5Exchange-Correlation Functionals 



48 

 

بنابراینبایدازتقریباستفادهنمود.تبادلیبهسادگیشناختهشدهنیست؛-دقیقتابعیهمبستگی

1تقریب چگالی موضعی    4-2-4-1
(𝐋𝐃𝐀) 

نامیدهمیشود.تقریبچگرالیموضرعیبررای (LDA)ترینتقریب،تقریبچگالیموضعیساده

همبستگی-ارائهشد،کهازانرژیتبادلی1965شمدرسال-همبستگیتوسطکوهن-پتانسیلتبادلی

بهصورتزیراست:LDAهمبستگی-آید.تابعیتبادلیگازالکترونیهمگنبدستمی

(4-12)Exc
LDA[n(𝐫)] ≈ ∫ n(𝐫)εxc

homo(n(𝐫))d𝐫  

εxcکه
homoتبادلیچگالیگازالکترونیهمگن،باچگالیالکترونی-،انرژیهمبستگیn(𝐫).میباشد

کهمحاسبهدقیقهمبستگیگازالکترونیاست-باشد،انرژیتبادلیبنابراینتنهااطلاعاتیکهنیازمی

انتظرارآیردبهدلیلآنکهتابعی،ازچگالیالکترونییکنواختموضعیبدستمیآنامکانپذیراست.

دراینپایاننامهازایرن.]43[کندهابهسرعتتغییرمیهایآنرودکهچگالیخطابرایمسائلیمی

ایبسیارخوبکراربرایجامداتکپهLDAاگرچهتقریب.بهرهگرفتهشدهاستCAباتابعیتقریب

،بهترراسرتازترابعیمولکولامادرصورتتغییرسریعچگالیالکترونی،همانندداخلاتموکند،می

دیگریاستفادهشود.

2تقریب شیب تعمیم یافته4-2-4-2
(𝐆𝐆𝐀) 

شرودمحسروبمریLDAتقریبپراسرتفادهدیگرریکرهنسرخهتعمریمیافترهوبهبرودیافتره

هایمتفاوتیازآنتوسعهپیداکردهاست.تلاشهایزیادیبرایباشدکهفرمولبندیمی GGAتقریب

هرایترینترابعیپیداکردنتابعیخوبومناسبازاینتقریبانجامگرفتهاست.دوتاازپراستفاده

در.مریباشرد.]45 [(PBEارنزرهروف)-برورگ-وپردو]44[(PW91ونگ)-اینتقریب،تابعیپردو

همبستگیعلاوهبرچگالیالکترونیدرهرنقطه،بهتغییرراتچگرالیدر-،انرژیتبادلی GGAتقریب

                                                 
1Local Density Approximation 
2Generalized Gradient Approximation 
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آننقطهنیزوابستهاست،وبرابراستبا:

(4-13)Exc
GGA = ∫ n(𝐫)εxc( n(𝐫), ∣ 𝛁n(𝐫) ∣  )d𝐫 = ∫ n(𝐫)εxc

homoFxc(n, ∣ 𝛁n ∣)d𝐫 

زیرنوشتهمیشود:یکتابعیبدونبعداستکهبهصورتFxcکهدراینرابطهعبارت

(4-14)Fxc( n, ∣ 𝛁n ∣  ) = Fx( n, ∣ 𝛁n ∣  ) + Fc( n, ∣ 𝛁n ∣  )  

باشداگرچهنقشآندرعبارتبالاکمترراسرت،سرهمانررژیمی Fx مشکلترازFcمحاسبه

هایمختلفیپیشنهادتابعیFcهمبستگیدرمقایسهباانرژیتبادلیبسیارناچیزاست.برایمحاسبه

هرایایرنشودکهدربالادوتاازمهمترینتابعیذکرمیFxهایمربوطبهشدهاست.تنهانامتابعی

هرای.بررایسیسرتم]45[مریباشرد FcنسبتبرهFxتقریبذکرشدواینبهدلیلاهمیتبیشتر

باشد:ببهصورتزیرمیهمبستگیدراینتقری-قطبیدهاسپینی،چگالیانرژیتبادلی

(4-15)εxc
± (𝐫) = εxc

± (n+(𝐫), n−(𝐫), ∣ 𝛁n+(𝐫) ∣, ∣ 𝛁n−(𝐫) ∣)  

جج

 

 شم-ای کوهن های حل معادلات تک ذره روش 4-2-5

برایمحاسبهساختارالکترونیDFTتنوعزیادیدرکدهایابتدابهساکنوجودداردکهازروش

.تفاوتاساسیبینکدهاوروشهایمختلف،عمومامربوطبرهمجموعره[46]کنندمواداستفادهمی

هرایبرهکرارشوند،همچنینتقریبشمبراساسآنبسطدادهمی-ایاستکهتوابعموجکوهنپایه

مجموعرههاکهمعمولایکموازنهبیندقرتوسررعتدرایرنکردهاوجروددارد.گرفتهشدهدرآن

باشند:بکارمیروند،دارایسهگروهعمدهمیψi(𝐫)شم-تابعموجکوهنهاییکهبرایبسطپایه

1روشامواجتخت-1
(PW)کدهایینظیر:VASPوQUANTUM  ESPRESSOوغیرهبراینمبنا

باشند.می

                                                 
1Plane wave 
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کرددراینروشپایههابیشتررفتاراتمیازخودنشانمریدهنرد.جایگزیده:اوربیتالهایروش-2

SIESTAاینروشاستواراست.بر

تینخطی-اوربیتالمافین(،LAPW)1موجتختتقویتشدهخطیهایاتمی،نظیرروشکره-3

(LMTO)2. گرفتنکرهاینروشدر نظر در مافینبا همچنینشعاع-هایاتمیفرضی)کره تین(،

انتخاباوربیتالاتمیبه-مافین امواجتختدرخارجکرهعنوانپایهدرونکرهتینو و بهحلها ها

می میمسئله استفاده پایه نوع دو از که است روشبالا دو از روشتلفیقی این کدپردازد. کند.

باشد.براینروشاستوارمیWIEN2kمحاسباتی



 SIESTA 3    کد 4-3

شرمبررمبنرایترکیربخطریاز-کدسیستابرمبنایروشدوم،یعنیبسطتابعموجکروهن

عنروانپایره،وتقریربشربهپتانسریلبررایتوصریف(برهLCAOیاتمری)هایجایگزیردهاوربیتال

شرودوارائرهمریSIESTAقسمتتوصیفمختصرریازهایمغزیوهستهمیباشد.دراینالکترون

یافت.] 49-46[تواندرمراجعتررامیتوصیفیدقیق

 اربیتال های اتمی جایگزیدهمجموعه 4-3-1

هرایاتمریعرددیشم،ازترکیبخطیاوربیترال-یکوهن،برایحلمعادلهSIESTAدرکد

توانندبرههایاتمیمیشود.ایناوربیتالاستفادهمیعنوانمجموعهپایهبهمنظوربسط،جایگزیدهبه

صورتحاصلضربیازیکتابعشعاعیدریکهماهنگکروینوشتهشوند:

(4-16)         ϕlmn(r, θ, φ) = Rn,l(r)Yl,m(θ, φ)  

اییکهماهنگکرویحقیقیبرایتکانهزاویهYl,m،و nیکتابعشعاعیبرایاوربیتالRn,lکه

                                                 
1Linearized augmented plane wave 
2Linearized Muffin-Tin Orbitals 
3Spanish Initiative for Electronic Simulation with Thousands of Atoms  
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صرفرrcباشد.تابعشرعاعیفراتررازیرکشرعاعخراصمیmوعددکوانتومیمغناطیسیlاوربیتالی

Rn,l(rc)میشودیعنی = .برخلافامواجتخت،دقتنتایجبراییکسیستمدادهشدهبرمبنای0

چنرد(ξ)یزتاییتعدادپایههابرمبناهاست.اندازههایاتمی،وابستهبهاندازهوشکلپایهاوربیتال

،تعداداختیاریازتوابعشعاعیبدونگرهاستفادهکردکرهlوmگانهمیباشدکهمیتوانبرایهر

هایکرروی،مربوطبههماهنگξهراوربیتالزتا[46]مرتبهبالاترگفتهمیشودξهایزتایاوربیتال

هایمتفراوتمعرفیمجموعهاندازهپایهباشد.دراینجابهمشابهومشترکباتوابعشعاعیمتفاوتمی

شود:باشدپرداختهمیموجودمیSIESTAکهدر

:(sz)1هایزتاییگانهاوربیتال-1

دهردکرهیظرفیرتراپوشرشمریهایلایه(،آرایشالکترونszیزتاییگانه)مجموعهپایه

باشرد.ایرنتوابرعپایرهبستهباانرژیبالامیهایهایبازودربعضیمواقعپوستهمحتویهمهپوسته

آیرد.پتانسریلبدستمری2یشعاعیشرودینگربرایاتم،باپتانسیلمحدودکنندهتوسطحلمعادله

3میرزاننرمریV0شرود.دراینجراتعریرفمری rcوV0،rinnمحدودکنندهتوسطپارامترهایینظیرر

هاییشعاعمحدودیتبرایاوربیتالتعیینکنندهrcمترکند.پاراپتانسیلمحدودکنندهراتعیینمی

Enlیتابعموجباانرژیعنوانموقعیتاولینگرهبه،rcباشد.شعاعمحدودکنندهعددیمی + ∆Enl

،انرژیبرانگیختگریEnl∆و4،انرژیمربوطبهشبهویژهحالتاتمیEnlدرنظرگرفتهشدهاستکه

،شرعاعrinnباشد.مضرافبررآن،یمحدودمیلمحدودیتآندریکبازهاوربیتالشبهاتمیبهدلی

شود.داخلیاستکهپتانسیلمحدودکنندهنرمآغازمی

(DZ)5هایزتایدوگانهاوربیتال-2

ساختهGaussianییروندشکافتمجموعهپایه(باتوجهبهادامهDZهایزتایدوگانه)اوربیتال
                                                 
1Single zeta  
2Confinement potential  
3Softness  
4Pseudo-atomic eigenstate   
5Double zeta 
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،rsplitکهبهآرامیدرشعاع1یاوربیتالیتحلیلیشود.اوربیتالشکافت،توسطساختنیکپایهمی

آید.شکلتابعاستفادهشدهبرایاوربیتالشکافت:دستمیاوربیتالزتایاولیهرامنطبقکند،به

(4-17)
Rl

2ξ(r) = {
 rl(al − blr

2)                                       if   r < rl
split

  

Rl
1ξ(r)                                                   if  r ≥  rl

split
 
   

rlهادربااستفادهازپیوستگیتوابعموجومشتقاتآنblوalثابتهای
splitشروند.ترابعتعیینمی

Rl،یعنیξشعاعیدومینزتا
2ξ(r)درr ≥ rl

splitایمشابهاولرینزترادنبالهξدارد.شرعاعشرکافت

rl
splitتعیینمیشود.اینپرارامتر،شرعاعانطبراق2،توسطپارامترنرمشکافت(rm)یرکاوربیترال

،براrmکند.شعاعانطبراقشکافد،پیدامییزتایدوگانهمیتحلیلیکهاوربیتالزتایاولیرابهپایه

مشخصشدناینکهروندشکافتاوربیتالنسربتبرهرونرداوربیترالزترایاولریبایرددارایمقردار

split-normباشد،تعیینمیشود.مقدارمعتبر split-normبرهغیررازشرامل1تا0یبیندربازه(

،شرعاعمحردودrmیاوربیترالزترایاولریو،شعاعمحدودکنندهrc (قراردارد.1و0شدنخود

رامترتوسطپاrm،توسطانرژیبرانگیختگیومقدارrcباشد.مقداریاوربیتالزتایدومیمیکننده

(Split-Norm).کنترلوتعیینمیشود



  3شبه پتانسیل4-3-2

بسیارسرریعها،باعثتغییراتیبهشدتمقیددراتم4هایمغزیپتانسیلکولنیقویوالکترون

شوند.درنتیجهبهتعدادزیادیتوابعپایه،برایتوصیفوسراختدرتوابعموجباتعدادزیادیگرهمی

هایمغزی(نیازداریم.رهیافتیبرایکاهشتعدادتوابعپایه،شبهپتانسریلها)توابعموجالکترونآن

هرایهاییکاترمرابرهالکتررونتوانالکترونهادرمحاسبات،میباشد.برایکاهشتعدادحالتمی

ایخارجیاتمراههاییهستندکهپوستههایظرفیت،الکترونمغزیوظرفیتتقسیمنمود.الکترون

                                                 
1Analytical orbital 
2Split norm parameter  
3Pseudopotential  
4Core electrons 
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هابهمیزانباشند.بنابراینخواصالکترونیاینحالتکنندومسئولپیوندهایشیمیاییمیاشغالمی

هاییهستندکههایمغزیالکترونهابستگیدارد.ازطرفدیگرالکترونزیادیبهمحیطشیمیاییآن

هرادرپیونردهایشریمیاییالکتررونهایداخلیاتمونزدیکبههستهرااشغالمیکنند.اینپوسته

پرذیرد.هابهمیزانجزئیازمحیطشیمیاییاطررافتراثیرمریمشارکتندارندوخواصالکترونیآن

هرایمغرزیمسرتقلازمحریطاسرت.درنتیجرهبنابراینفرضمیشودپتانسیلحاصلازالکتررون

هرایظرفیرترادرنظررگرفرت.الکترونهایمغزیراازمحاسباتحذفنمودوتنهاتوانالکترونمی

توانپتانسیلناشریازباشد.پسمیهایمغزیدارند،استتارپتانسیلهستهمیتنهااثریکهالکترون

هایمغزیوهستهرابایکپتانسیلموثرجایگزینکرد.اینپتانسیلموثردرمحرلهسرته،الکترون

هاوجامرداتتوسرطچگرالیبراردرناحیرهپیونردلکولتکینهاستاماازآنجاکهخواصالکترونیمو

تروانشود،نیازبهتوصیفدقیقچگالیباردرنزدیکریهسرتهوجرودنردارد.بنرابراینمریتعیینمی

،جایگزینکرردتراازتکینگریدرهسرتهجلروگیریشرودودرVPPپتانسیلموثرراباشبهپتانسیل

ایجادکند.درنتیجهتوابعشبهموجباتوابعمروجاتمریدرفواصلدورترازهسته،پتانسیلصحیحرا

اندامادرناحیهپیوندی،درفواصلدورازهستهیکسانمیباشند.بهاتمیکرهنزدیکهستهمتفاوت

هایمغزیآنتوسطشبهپتانسریلجرایگزینشرود،شربهاترمگفترهمریشرود.درهستهوالکترون

SIESTAای.پتانسریلاتمریترکذره]52-50[استفادهمیشود1مارتین-هایترولیرشبهپتانسیل

هرایکند،باجمعپتانسیلموثرحاصلازهسرتهوالکتررونهایظرفیتاثرمیموثرکهرویالکترون

هرایظرفیرت)پتانسریلهرارتریوهرایحاصرلازالکتررونمغزی)شبهپتانسیل(بهاضافهپتانسیل

Vion,lکهتبادلی(دیگربرابراست.بهدلیلاین-پتانسیلهمبستگی
PP (𝐫)شبهپتانسیلمربوطبههسته(

نیرزlبرهعرددکوانترومی𝐫باشد،یعنیاینپتانسریلغیررازهایمغزی(،شبهموضعیمیوالکترون

،lبرردمسرتقلازتوانشبهپتانسریلشربهموضرعیرابرهدوقسرمتبلنردبستگیدارد،بنابراینمی

Vion
local(𝐫)وکوتاهبردوابستهبهl،Vl

nonlocal(𝐫):تقسیمکرد

                                                 
1Troullier-Martins pesudopotentials  
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(4-18) Vion,l
PP (𝐫)= Vion

local(𝐫)+ Vl
nonlocal(𝐫)

:]48[شودمارتینبهصورتزیرنوشتهمی-بندیترولیرعملگرشبهپتانسیلیونیبافرمول

(4-19)V̂I
PP(𝐫) =  Vion

local(𝐫)+ ∑ Vl
nonlocal

l (𝐫) p̂l 

،بهشکلکراملاغیررlتابعموجاست.قسمتوابستهبهlرویمولفه،یکتصویرکنندهp̂lکه

.نتیجه]50-44,48[شودارائهشده،تقریبزدهمی1(KBلندر)بای-کهتوسطکلینمنV̂KBموضعی

آید:میاستکهعملگرشبهپتانسیلبردمحدودداردوبهشکلزیردراین

(4-20)V̂ion
PP (𝐫)=Vion

local(𝐫)+ V̂KB 

(ویژهمقادیرتوابعموجتمامالکترونیبرای1هایزیرباشند:هابایددارایویژگیشبهپتانسیل

(تابعموجتمامالکترونریوشربه2آرایشمرجعاتمیانتخابیدرتطابقباتوابعموجشبهاتمیباشد.

rیلتمامالکترونیوشبهپتانسیلدرخارجازناحیهمغزیوشعاعمغزی،تابعموجونیزپتانس ≥ rc

r(مقدارباردرونناحیهمغزی3برهممنطبقباشند. < rc،کهباتابعموجتمامالکترونیوشبهتابع

شود،یکسانباشد)شرایطپایستگیبار(.موجمحاسبهمی

(4-21)∫ r2rc

0
|ψl

ae(𝐫)|2d𝐫 = ∫ r2rc

0
|ψl

ps
(𝐫)|

2
d𝐫  

(پراشامواجدراثروجودناحیهمغزیبرایپتانسیلکاملوشبهپتانسیلیکسانباشد.بررایایرن4

منظوربایدتغییرفازامواجناشیازپتانسیلکاملوشبهپتانسیلیکسانباشد.ازآنجاکهتغییررفراز

اسرتمشرتقلگراریتمیدراثروجودسدپتانسیلبهمشتقلگاریتمیتابعموجوابستهاست،لذالازم

باشد.شعاعناحیهمغزیمیrcبرابرباشندکهrcتابعموجتمامالکترونیوشبهتابعموجدر

(4-22)d

dr
ln ψl

ps(𝐫)|r=rc
=

d

dr
ln ψl

ae(𝐫)|r=rc
  

                                                 
1Kleinman-Bylander  
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 مقدمه5-1

AlوInمطالعهساختارالکترونیواپتیکیگالیومنیترایدآلاییدهبا دراینفصلنتایجحاصلاز

ارائهشدهاست. دردوفاز برایبررسیساختارالکترونی،چگالیحالتهای ورتسایتوزینکبلند،

کلیوجزئیوساختارنواریونیزبرایبررسیخواصاپتیکی،قسمتهایحقیقیوموهومیتابع

خاموشی،ضری دیالکتریک، رسانندگی بجذبو شدند.GaNبازتابندگیو محاسباتبا محاسبه

تقریبچگالی از استفاده تابعیچگالیبا چارچوبنظریه پتانسیلدر شبه روشنظریه از استفاده

(انجامشدند.LDAموضعی)

 بهینه سازی پارامترها 5-2

نظورافزایشدقتوسرعتهمگراییودرابتداوقبلازانجاممحاسباتوتوضیحدربارهآنبهم

برخیازپارامترهاشامل:انرژیقطعوبردارشبکهبندی)که همچنینکاهشزمانانجاممحاسبات،

تعدادنقاطدرفضایوارونرامشخصمیکند(رامیبایستبهینهکرد.

 انرژی قطع 5-2-1    

ار،پتانسیلوانرژیدرساختارهایبرایمحاسبهبسیاریازکمیتهایفیزیکینظیرچگالیب

متناوبودورهایوهمچنینتبدیلفوریهکمیتهایفیزیکیازفضایوارونبهفضایحقیقیو

در اینانتگرالها برایمحاسبه نماییم. محاسبه اینفضاها در استانتگرالهاییرا بالعکسنیاز

گرفاصلهبینایننقاطرادرفضایحقیقیبافضاهایموردنظراینفضاهاراشبکهبندیمیکنیم.ا

∆𝑥:نمایشدهیمرابطهآنباانرژیقطعبهصورتزیرخواهدبود

(5-1)  Kc =  
π

∆x
 ⇒  Ecut =  

ћ2Kc
2

2me
 ⇒  if m, ћ = 1 ⇒ ∆x =

π

√2 Ecut
 

     

انرژیقطعمیباشد.هرچهمیزانانرژیقطعبیشتر𝐸𝑐𝑢𝑡بردارموجتختقطعو𝐾𝑐کهدرآن
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در آنها بیشتریاز تعداد لذا بیشترمیشود آنها تعداد و درشبکهحقیقیفاصلهنقاطکمتر شود،

انتگرالگیریمشارکتمیکنندکهاینباعثافزایشدقتانتگرالگیریدرفضایحقیقیمیشود.

تعریفشدهاست.باتوجهبهمطالببیانشدهدربالایکیبرایناساسSIESTAانرژیقطعدرکد

کاهشزمان انتخابدرستآنباعثافزایشسرعتهمگراییو ورودیکه پارامترهایمهمدر از

بهدلیلزیادبودنتعدادساختارهایموردبررسی،تعیین انرژیقطعمیباشد. محاسباتمیشود،

یهرساختارامکانپذیرنبود،لذامقدارانرژیقطعرابرایسلولمقداربهینهشدهاینپارامتربهازا

واحداولیهدرساختارهایکپهایورتسایتوزینکبلندبدستآوردیمومقادیربدستآمدهرابرای

باتوجه.آمدهاست1-5وشکل1-5تمامیمحاسباتبعدیاستفادهکردیم،کهاینمقادیردرجدول

Ry 500 تغییراتانرژیکلبرحسبانرژیقطعبهازایساختارورتسایتاز1-5بهجدولوشکل

بهبعدروندیکنواختیداشتهوتغییراتناچیزمیباشد،بنابراینRy300وبرایساختارزینکبلنداز

اینمقادیررابرایمحاسباتبهعنوانپارامتربهینهبرایانرژیقطعانتخابمیکنیم.



خالصدردوفازورتسایتوGaNدیربدستآمدهبرایانرژیکلبرحسبانرژیقطعبرای:مقا1-5جدول

 زینکبلند

 (Ry)انرژیقطع600500400300200100

665/660-665/660-664/660-663/660-661/660-637/660- کل (eV)انرژی

 برایورتسایت

746/8314-746/8314-746/8314-746/8314-743/8314-727/8314- کل (eV)انرژی

 برایزینکبلند
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خالصالف(ورتسایتوب(زینکبلندGaN:نمودارانرژیقطعبرای1-5شکل





برابر ای تجربی شبکه ثابت دارای ورتسایت فاز در نیتراید و=Ǻ185/5 cگالیوم

Ǻ189/3a=b=[13میباشد] ای دارایثابتشبکه زینکبلند فاز در  =Ǻ531/4a=b=cبرابرو

3d [Ar]باآرایشالکترونیIII[.گالیومیکعنصرگروه17است]
10

 4s
2
 4p

ونیتروژنعنصریغیر1

1sباآرایشالکترونیVفلزیازگروه
2
 2s

2
 2p

میباشد.سلولواحددرنظرگرفتهشدهدرشکل3

نشاندادهشدهاست.5-2









[12بلندگالیومنیتراید]-ب(زینک:ساختارالف(ورتسایت2-5شکل
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 در فضای وارون Kبردار شبکه بندی و تعداد نقاط 5-2-2

بهینهشودتاسرعتkپسازانرژیقطعلازماستتعدادنقاطوبردارمشبندیدرفضایوارون

اینمشبندیتوسطروشSIESTAهمگراییوهمچنیندقتنتایجافزایشیابد.درکدمحاسباتی

ازآنجاکهساختارمورد.[18]ودرراستایآزادیودورهایساختارانجاممیشود1منخارستپک

,�⃗�یمحدودیتدرسهراستایباشدوساختارهایکپهایباسهدرجهنظرکپهایمی �⃗⃗�, 𝑐همراه

(بهمنظورشبکهN,M,K≠0دادصحیح)پذیرد.اینپارامترهااعانجاممیN×M×Kهستند،بهصورت

میباشدکهازa=b≠cبندیفضایواروندرراستاهایمختلفمیباشندکهبرایساختارورتسایت،

N×N×M استفادهکردیموبرایحالتزینکبلندباراستایa ⃗=b ⃗=c ⃗ ازN×N×N استفادهشده

.است

برایتعیینتعدادنقاطبهینه،درفایلورودیمقداربهینهشدهبرایانرژیقطعراواردمی

آمدهاستتغییرمیدهیم2-5برایحالتخالصهمانطورکهدرجدول راMوNکنیمسپسمقدار

اینتغییراترسمشدهاست.2-5وانرژیکلرابرایهرانرژیقطعبدستمیآوریم.درشکل



 خالصدردوفازورتسایتوزینکبلندGaN،برایKبردار:انرژیکلبرحسب2-5ولجد

K(Wz)بردار4×4×41×4×42×4×43×4×44×4×45×4×6

 Wz(eV)انرژیکل-665/660-665/660-664/660-659/660-658/660-135/660

K(Zb)بردار1×1×21×2×32×3×43×4×54×5×65×6×6

 Zb(eV)انرژیکل-746/8314-746/8314-746/8314-733/8314-498/8314-557/8308

                                                 
1. Monkhorst-pack 
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Zbوب(Wzخالصدردوفازالف(GaNبرایZدرراستایk-pointبردار:نمودار3-5شکل



ورتسایت میبینیمبرایساختار3-5باتوجهبهنتایجبدستآمدهوهمچنینجدولوشکل

،تغییراتانرژیکلناچیزاست،4×4×4ساختارزینکبلندپسازمقداروبرای4×4×5پسازمقدار

برایتمامی و انتخابنموده بهینهبرایهریکازدوساختار بعنوانمقدار را بنابراینایندومقدار

ساختارهایدارایناخالصینیزبهعنوانمقداربهینهانتخابشد.



 مجموعه پایه ها5-2-3

هاییکهباعثافزایشدقتمحاسباتمیشودانتخابیکپایهمناسببهیکیدیگرازکمیت

چهارمازایاوربیتالهایاتمهایتشکیلدهندهساختارموردبررسیمیباشد.همانظورکهدرفصل

شمرابرحسبترکیبخطیاز -توابعموجتکذرهایکوهنSIESTAنیزاشارهشدکدمحاسباتی

اتمیبسطمیدهد.اوربیتالهایاتمیرامیتوانبهصورتحاصلضربتابعپایههایاوربیتالهای

شعاعیدرهماهنگهایکرویدرنظرگرفت.دقتمحاسباتوابستهبهشکلواندازهاینپایههامی

دراینپایاننامهجهتبررسیخواصالکترونیومغناطیسیازمجموعهپایه استفادهDZPباشد.

شدهاست.
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 بهینه سازی ساختار 5-3

خواص بررسی پیشاز و محاسبات، انجام برای نیاز مورد پارامترهای سازی بهینه پساز

اینکارتوسطرهیافتدینامیکمولکولی الکترونیلازماستساختاروموقعیتاتمهابهینهشوند.

(MD)اینرهیافتبهمطالعهدینامیکیونیونیروهایبیناتم یمیپردازد.روشانجاممیگیرد.

استفاده(CG)هایدینامیکمولکولیمتفاوتیوجوددارد،درانجاممحاسباتازروششیبهمیوغ

شدهاستکهتوسطآنموقعیتاتمهادائماتغییرمیکندودروضعیتهایمتفاوتنیرویبینآنها

موقعیتاتمهاویونهافاینمنتازمانیکهانرژیکلساختاروسیستمبهازای -توسطروشهلمن

کمینهشودادامهمییابد.دقتنیرویبیناتمیوبیشینهتغییراتآنبهعنوانپارامترورودیتعریف

مهمترینپارامترهایورودیبرایانجاممحاسباتآوردهشدهاند.3-5میشوند.درجدول

 

 

 Zbو Wz:پارامترهایورودیمحاسباتبرای3-5جدول

 (CG)شیبهمیوغ(MD)روشدینامیکمولکولیشبهپتانسیلتقریبکد

𝑒𝑉همگرایینیرو LDA(CA)تبادلی-تابعیهمبستگی

Å
0.04≥

 (DZP)مجموعهپایههادوگانهقطبیدهwzRy500انرژیقطع

k(wz)        5×4×4بردارشبکهبندیفضای zb Ry300انرژیقطع

3dآرایشلایهظرفیتگالیوم
10

4s
2
4p

k(zb)                  4×4×4بردارشبکهبندیفضای1

2sآرایشلایهظرفیتنیتروژن
2
2p

3
10-5                   همگراییچگالیبار        
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 (Zbو  Wzبررسی خواص الکترونی و اپتیکی گالیوم نیتراید خالص) 5-4

برایبررسیخواصالکترونیواپتیکیگالیومنیترایدابتداساختاررابهینهمیکنیمسپسبا

بدستآوردنپارامترهایبهینهشدهساختارشاملموقعیتاتمهاوثابتهایشبکهبهبررسیخواص

گالیالکترونیواپتیکیساختارمیپردازیم.درقسمتخواصالکترونیبهبررسیساختارنواری،چ

 حقیقیو قسمتهایمیپردازیمودربخشخواصاپتیکی،(PDOS)وجزئی(DOS)حالتهایکلی

ساختاررااپتیکی رسانندگی و بازتابندگی خاموشی، جذب،ضریب دیالکتریک،ضریب تابع موهومی

بررسیمیکنیم.

 ساختار نواری 5-4-1

بابررسیساختارنواریمیتواناطلاعاتیدرموردمقدارگافنواری،مستقیمیاغیرمستقیم

بودنآنوروندتغییراتآنحاصلکرد.برایمحاسبهساختارنواریابتدامحاسباتخودسازگارانجام

مس انتخاب محاسباتخودسازگار، انجام پساز مهم نکته آید. بدست فرمی انرژی تا شود یرمی

نوارهای محاسبه منظور به بریلوئن کاهشناپذیر ناحیه در فضایوارون گیریدر مناسبانتگرال

مسیرانتگرالگیریدرفضای4-5انرژیمیباشد،اینمسیربیشترینتقارنرادارامیباشد.شکل

مسیردروارونبرایمحاسباتساختارنواریساختارورتسایتوزینکبلندمشخصشدهکهازاین

 است. شده نواریاستفاده برایرسمساختار محاسباتصورتگرفته میΓنقطه منطقه مرکز در

خطدرتمامنمودارهایساختارنواری،سطحانرژیصفربیانگرموقعیتترازفرمیمیباشدکهباباشد.

هاباهمبرابرندودرنیمرساناهایذاتیچگالیالکترونهاوحفرهافقیمستقیمنشاندادهشدهاست.

چگالیnترازفرمیدروسطگافنواریبیننوارظرفیتونواررسانشقراردارد.درنیمرساناینوع

الکترونهابیشازچگالیحفرههاستوترازفرمیبهنواررسانشنزدیکترمیباشد.درنیمرسانای

بودهپسترpنوع بیشترازچگالیالکترونها ازفرمیبهنوارظرفیتنزدیکترمیچگالیحفرهها

شود.بعدازاستخراجدادههایضروری،ساختارنوارینمونههایموردمطالعهتوسطکدمحاسباتی
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[.53:منطقهاولبریلوئنمربوطبهساختارهایبلوریزینکبلندوورتسایتبانقاطباتقارنبالا]4-5شکل



محاسبات نتیجه است. برایحالتبدستآمده نیتراید ساختارهاینوارینیمرسانایگالیوم

 نشاندادهشدهاند.5-5ورتسایتوزینکبلنددرشکل

نیمرسانایمزبوردرهردوحالتورتسایتوزینکبلنددارایگافنواریمستقیمدرامتداد

وeV15/2حدودمیباشدکهاندازهآنبرایدوحالتورتسایتوزینکبلندبهترتیبدرΓنقطه

eV7/1.پژوهشباینبدستآمدهدرایگافنوارینبیایسهمقا4-5درجدولبدستآمدهاست

eV5/3،دلیلاختلافزیادگافنواریبامقادیرتجربی)انجامدادهشدهاستیونظریتجربیکارها

بهنوعتقریببکاررفتهدرجملهتبادلیeV2/3)[55]و امامقادیرهمبستگی-، مربوطمیشود.

استتقریبا بدستآمده پتانسیل روششبه از تئوریکه مقادیر دیگر با مقایسه در بدستآمده

همخوانیدارد.
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 :گافنواریگالیومنیترایددردوفازورتسایتوزینکبلند4-5جدول

گافنواری(LDAاینپژوهش) (LDAنظری)تجربی

[55]5/3[54]04/215/2GaN(wz)

[55]2/3[54]89/172/1GaN(zb)



 



 ورتسایتب(زینکبلند.الف(خالصیترایدنیومگالیبراینواریساختارها:5-5شکل



 (PDOSو جزئی) (DOS)چگالی حالت های کلی 5-4-2

یکیدیگرازکمیتهایمحاسبهشدهدراینپژوهشچگالیحالاتجزئیوکلیبراینیمرسانای

موردنظردرحالتخالصوآلایشیافتهدردوفازورتسایتوزینکبلندمیباشد.منظورازچگالی

حالاتیکسیستمتعدادحالتهایالکترونیقابلدسترسدرواحدحجمدرواحدانرژیحولیک

 
 



65 

 

نشانگرچگالیحالتهابوده،تعدادحالتهادرواحد N(E)میتواندوجودداشتهباشد.Eانرژی

یکچگالیحالتبالادریکترازانرژیخواهدبود. N(E) dEقرارداردوبرابر dEحجمکهدرانرژی

ینمعناستکههابرایاشغالشدناست.یکچگالیحالتصفربدبهمعنیزیادبودنتعدادحالت

چگالیحالت برایاشغالوجودندارد. انرژیموردنظر تراز هایغیرصفرزیرترازهیچحالتیدر

اشغالشده فرمیهاندوچگالیحالتفرمیکاملاپرو بالایتراز اشغالایغیرصفر کاملاخالیو

یهایتشکیلدهندهئیاتمهایجزیکلی،مجموعیازچگالیحالتهاباشند.چگالیحالتنشدهمی

حالت چگالی و حالتآن چگالی مجموع اتم، یک کلی اوربیتالهای جزئی اتمهای آن اتمی های

هاومقایسهآنباچگالیحالتکلیترکیبنشانمیدهدهایکلیاتمباشد.آنالیزچگالیحالتمی

هایجزئیاندوازرویچگالیحالتگیریترازهایانرژیداشتههانقشبیشتریدرشکلکهکداماتم

میاتم حتی آنها اوربیتالی سهم شکلتوان در چگالیها مشخصنمود. را انرژی ترازهای گیری

هایاطرافترازفرمیازاهمیتخاصیبرخورداراست،چونبسیاریازخواصازجملهرسانشحالت

چگالیحالتالکتریکیبهآن نمودار وابستهاست. حالتهایها نیترایدخالصبرایدو کلیگالیوم

(رسمشدهاست.6-5ورتسایتوزینکبلنددرشکل)

دهدکهباخطچینعمودینشاندرایننمودارهاسطحانرژیصفر،موقعیتترازفرمیرانشانمی

هاست.+درنظرگرفتهشدeV5تا-eV5هابینیانرژی،برایرسمچگالیحالتاست.بازهدادهشده

هایکلیدوگروهشبیهروندشود،روندگافنواریچگالیحالتمشخصمی6-5ازنمودارهایشکل

مقدارGaNباشد.مطابقشکلدرنمونهخالصمی5-5گافنواریدرساختارنوارینمودارهایشکل

یباشدومeV09/2گافایجادشدهبیننوارظرفیتونواررسانشبرایساختارورتسایتدرحدود

 میباشدeV72/1مشابهباتوجهبهاینشکل،مقدارگافبرایساختارزینکبلنددرحدود بهطور
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 درفازالف(ورتسایتوب(زینکبلندGaNخالص نمودارچگالیحالتهایکلیمربوطبهنمونه :6-5شکل

 

عنوانانیدارد.انرژیفرمیبهکهبامقادیریکهازرویساختارنواریبدستآوردیمتقریباهمخو

نقطهمرجعانرژیدرنظرگرفتهشدهاستکهدرشکلبهصورتخطچینعمودیبیننوارظرفیت

ونواررسانشمشخصشدهاست.

درشکلگیریچگالیحالتهایایجاد برایمشخصترشدنسهماوربیتالیتکتکاتمها

نیازبهرسمچگالی حالتهایجزئیآنهاداریم.چگالیحالاتکلیازجمعچگالیشدهدرنوارها،

حالاتجزئیاتمهایتشکیلدهندهترکیببوجودمیآید.نمودارچگالیحالتهایجزئیبرایدو

 Gaاتم شکلGaNبرایNو در زینکبلند ورتسایتو فاز دو است.7-5خالصدر  رسمشده

، چگالیحالتها در رسانشبیشترینسهم نوار در میشود، مشاهده نمودار دو در که همانطور

 ودرNاتمS2وGaاتمs4ومقدارجزئیNاتمp2،بعدازآنGaاتمp4مربوطبهاوربیتالهای

،NاتمS2نوارظرفیتبیشترینسهمدرچگالیحالتها،برایفازورتسایت،مربوطبهاوربیتالهای

اتمp4،وبعدازآنNاتمp2وبرایحالتزینکبلند،مربوطبهاوربیتالGaاتمp4بعدازآن
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دردوفازخالصالف(ورتسایتب(زینکبلند.Nو Ga:نمودارچگالیحالتهایجزئی7-5شکل



Ga.درمورد میباشدGaNنواررسانشمخلوطیازاوربیتالهایs 4وp4وd3اتمGaوs2وp2

هیبریداسیونNاتم ناشیاز نوار هردو بهصورتکلیحالتهایاطرافترازفرمیدر میباشد.

میباشد.p2-Nوp4-Gaاوربیتالیبین

،دربازهانرژیGaاتمS 4وd3باتوجهبهنمودارها،نقشچگالیحالتهایاوربیتالهای

رسمشدهبسیارناچیزمیباشدومیتواننتیجهگرفتکهاینحالتهادرناحیهمغزیتوزیعشده

اندکهاینموضوعبهجایگزیدگیالکترونهایایناوربیتالهااشارهدارد.
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 بررسی کمیت های اپتیکی 5-5

 تابع دی الکتریک5-5-1

 بخش(میباشد.2ɛ(ω(ویکقسمتموهومی))1ɛ(ωحقیقی))تابعدیالکتریکداراییکقسمت

 محاسبه قابل نشده واشغال شده اشغال الکترونی حالتهای با مرتبط تکانه ماتریسیازعناصر موهومی

نیز بخش و است شکل دست به کرونیک کرامرز تبدیل از حقیقی در آید. تابع8-5می تغییرات

نشاندادهشدهاست.eV20-0محاسبهشدهبرایقسمتحقیقیتابعدیالکتریکدربازهیانرژی

ورتسایتناهمسانگردمیباشد.GaN که دادند نشان (z),و(x)راستاهای در شده انجام محاسبات نتایج

تارنواریموادهمبستهاست.فرکانسیکهبخشموهومیتابعدیالکتریکباساخخصوصیاتاپتیکی

قسمتحقیقیتابعدیالکتریکبهازایآنمنفیمیشودفرکانسپلاسمانامیدهمیشودکهمقدار

 نمودار به توجه راستاهایLDAبرایتقریبɛ1(ω)آنبا دو ورتسایتدر  xساختار ساختارzو و

)بخشɛ1(ω)الکترونولتمیباشد.مقدار48/10و86/10،81/10بهترتیبدرحدود زینکبلند

حقیقی(درمحدودهفرکانسصفرنشاندهندهپاسخدیالکتریکبهمیدانالکتریکیاستاتیکاست

بهترتیبدرحدود zو xبرایگالیومنیترایدخالصورتسایتدرراستاهای8-5کهباتوجهبهشکل

برای72/5و81/5 zbو نواحیکهقسمتحقیقیتابعدیالکتریک89/5درحدود در میباشد.

منفیمیشودبلورتابشفرودیراجذبمیکنددراینصورتمادهدراینبازهانرژی،رفتارفلزیاز

مقایسهبینمقادیراینپژوهشودیگرکارهایمحاسباتیآوردهشده5-5خودنشانمیدهد.جدول

 ست.ا

9-5درشکل دربخشموهومیتابعدیالکتریکنشاندادهشدهاست. مقایسهموقعیتقلهها با

بخشموهومیتابعدیالکتریکبااختلافانرژیبیننوارهایظرفیتورسانشدرساختارنواریمی

ɛ2 (ω))توانیمهرقلهدرنموداربخشموهومی بایکگذاردروننواریازساختارنو( اریتوصیفرا

[.13کنیم]
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خالصبادیگرکارها.GaNاستاتیک:مقایسهمقادیرثابتدیالکتریک5-5جدول

  تجربی تئوری این پژوهش 

81/5-[7]4/10Wz(x) 

72/5[GGA[]56]07/3[7]5/9Wz(z) 

89/5[FPLAPW-LDA[]27]1/4[7]7/9Zb 



(وناحیهباانرژیبالاeV12-0باانرژیپایین)اینطیفاپتیکیرامیتوانشاملدوناحیه،ناحیه

(eV20-12دانست.میزانتابعجذبدرناحیهانرژیهایپایینچندینبرابرناحیهباانرژیهای)

برایورتسایتدرانرژیɛ2 (ω)بالاست.بررسیبخشموهومینشانمیدهدکهاولینقلهدرمنحنی

واقعاست.eV 7/1وبرایزینکبلنددرحدودxدرراستایeV9/1وzدرراستایeV2/2حدود

بدستمی رسانشرا کمینهنوار اپتیکیمستقیمبینبیشینهنوارظرفیتو ایننقطهآستانهگذار

 )گاف بنیادی جذب لبه که الکتریکاپتیکیدهد دی تابع قسمتموهومی در شود. می نامیده )

اینقلهه بیننوارهایاشغالشدهظرفیتوچندینقلهوجوددارد. بیانگرگذارهایاپتیکیمجاز ا

 قلهاولکهبا چهار نمایانگرE4,E3,E2,E1حالتهایخالینواررسانشهستند. نشاندادهمیشوند،

اولین،دومین،سومینوچهارمینگذاراپتیکیدرنیمرسانامیباشندکهمقادیراینگذارهایاپتیکی

نیزبه z،برایراستایeV43/2،eV5/3،eV63/4،eV61/5بهترتیبدرانرژیهایxبرایراستای

 برایeV11/3،eV65/3،eV83/4،eV96/5ترتیب های zbو انرژی در ترتیب به

eV26/2،eV98/2،eV61/3،eV32/4از الکترون گذار به مربوط بعدی های قله شود. می دیده

 ررسانشمیباشند.نوارهایظرفیتپایینتربهاولیننوا
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.zbوب(wz الف( :بخشحقیقیتابعدیالکتریکمحاسبهشدهبرایگالیومنیترایدخالصدرفاز8-5شکل

 رانشانمیدهد.zوخطچینراستایxدرشکل)الف(خطپرفازورتسایتدرراستای



.درشکلzbوب(wz الف( :بخشموهومیتابعدیالکتریکگالیومنیترایدخالصدرفاز9-5شکل

رانشانمیدهد.zوخطچیندرراستایx)الف(خطپرفازورتسایت،درراستای

 

 ضریب شکست و ضریب خاموشی 5-5-2

ثابتدیالکتریکمختلطیکجامدبارابطهزیردادهمیشود:

(5-2)ɛ(ω) = ɛ1(ω)+iɛ2(ω)               

ثابتهایاپتیکیضریبشکست موهومیتابعدیالکتریکوابستهبه کهقسمتحقیقیو

n(ω)وضریبخاموشیk(ω).اند
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(5-3)         ɛ1(ω) = n
2
(ω)-k

2
(ω) 

(5-4)ɛ2(ω) = 2n(ω)k(ω)              

مقدارضریبشکست،ضریبخاموشیوبازتاببااستفادهازروابطاپتیکیمحاسبهشدهاست.جذر

بنابراینتابعدیالکتریکدرانرژیصفر،ضریبشکستدرانرژیصفررامیدهد،

(5-5)      𝑛𝑥  (0) =  √𝑅𝑒𝜀𝑥(0) 

(5-6)                                                                     𝑛𝑧  (0) =  √𝑅𝑒𝜀𝑧(0) 

مهم اپتیکی قطعات ساخت در آن کاربرد برای اپتیکی ماده یک شکست ضریب دانستن

ضریب35است] هرگاه پاشندگیاست. ضریبشکستبرحسبانرژیفوتونهماننمودار نمودار .]

شکستباافزایشانرژیوفرکانس،زیادشودمادهشفافخواهدبودودرمواردیکهضریبشکست

افزایشانرژیکم افتد]با می اتفاق جذب طیفضریب36شود در شده ایجاد های قله تمامی .]

ضریبشکست الکتریکمربوطمیشوند. دی تابع هایقسمتموهومی قله وn(ω)شکستبه

و10-5محاسبهشدهدرحالتهایمختلفگالیومنیترایدخالصدرشکلهای k(ω)ضریبخاموشی

ازمنحنیضریبشکستمشاهدهمیشودکهدرانرژیهایبالانشاندادهشدهاند.بااستفاده5-11

همانطورکهدرجدول مشاهدهمیشودمقدار6-5کاهشسریعیدرضریبشکسترخمیدهد.

راستای دو در ورتسایت فاز برای صفر انرژی در استاتیک شکست در zو xضریب ترتیب به

zدستآمدهاست.مقادیربدستآمدهدرراستایبه43/2وبرایفاززینکبلند39/2و41/2حدود

فازورتسایتتقریبامانندنتایجتجربیدراینزمینهمیباشد،همچنیندرفاززینکبلندنیزتقریبا

می1فازورتسایت،اختلافبانتایجتجربیدرحدودxدارندامادرراستای1/0اختلافیدرحدود

تبهطورسریعکاهشمییابدبیشترینمیزانجذبراخواهیمباشد.درنواحیایکهضریبشکس

داشت.
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خالص.GaN:مقادیرضریبشکست6-5جدول

 تجربی تئوری این پژوهش

41/2[GGA-VASP[]57]5/3[7]3/2Wz(x) 

39/2[GGA-VASP[]57]3/2[7]35/2Wz(z) 

43/2[LDA[]27]05/2[7]9/2Zb 





.درشکل)الف(خطپرzbوب(wzبرایگالیومنیترایدخالص.الف(:ضریبشکستمحاسبهشده10-5شکل

رانشانمیدهد.zوخطچینراستایxفازورتسایتدرراستای



مادهاست] درصورتهرچهکوچکتر20ضریبخاموشیمعیاریازمیزانجذبفوتوندر .]

راحتتر ماده درون الکترومغناطیسیاز امواج برایضریببودنضریبخاموشیعبور و شده انجام

[.37خاموشیبزرگتر،نفوذامواجبهدرونمحیطدشوارترخواهدبود]
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.درشکل)الف(خطپرzbوب(wz:ضریبخاموشیمحاسبهشدهبرایگالیومنیترایدخالص.الف(11-5شکل

.رانشانمیدهد.zوخطچینراستایxفازورتسایتدرراستای

 

 ضریب جذب 5-5-3

 شدهGaNمنحنیضریبجذب12-5شکلدر حسبانرژیفوتونفرودینشانداده خالصبر

طیفجذب است. میکنیمدر کهمشاهده انرژی GaNهمانطور یعنیتا اولنمودار ناحیه در ،

اینرفتاردرهردوساختارمشاهده آستانهکهلبهجذبنامیدهمیشودجذبیصورتنمیگیرد.

ازلبهجذب،ضریبجذبکمکمافزایشمییابدیعنیفرآیندجذبصورتمیشود.بعدازگذار

مشابهرفتارضریبخاموشیمیباشد. میگیرد.رفتارمنحنیجذبدرناحیهانرژیمحاسبهشده

قلههایاصلینمودارنشاندهندهگذارهایالکترونیازترازاشغالشدهنوارظرفیتبهترازاشغال

میباشند،اینقلههامتناظرباموقعیتانرژیقلههایقسمتموهومیتابعنشدهدرنواررسانش

دیالکتریکاست.همانطورکهمشاهدهمیکنیمضریبجذبباقسمتموهومیتابعدیالکتریک

وeV5/11وضریبخاموشیرابطهمستقیمدارد.بیشینهمیزانضریبجذبدرانرژیهایحدود

eV12تایبهترتیبدرراسxوzفازورتسایتوeV12درفاززینکبلنداتفاقمیافتد،کهدراین

نقاطکمینهضریبشکستراداریم.
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.درzb،ب( wz:نمودارضریبجذببرحسبتابعیازانرژیبرایگالیومنیترایدخالصالف(12-5شکل

 رانشانمیدهد.zوخطچینراستایxشکل)الف(خطپرفازورتسایتدرراستای



 بازتابندگی 5-5-4

نشان13-5درشکلeV20-0یژمحاسبهشدهدرمحدودهانرR(ω)نموداربازتابندگیاپتیکی

برایحالتهای انرژیصفر بازتابندگیدر توجهبهنمودارطیفبازتابندگی،مقدار با است. دادهشده

میباشد.تا175/0و167/0و17/0بهترتیبدرحدود (وزینکبلندzو x ورتسایت)درراستاهای

کهدراینانرژیهاجذبیرخانرژیهاینزدیکبهلبهجذببازتابندگیروندافزایشیداردبخاطراین

بهترتیببرایساختارهایورتسایتدرeV 09/14وeV63/12،eV 08/15نمیدهد.درانرژیهای

وساختارزینکبلندبیشینهتابندگیرخمیدهد.بارسیدنبهانرژیهاینزدیکبه zوxراستاهای

ازآنجاکهخصلتفرکانسپلاسماوپیدایشخصلتفلزیبازتابندگینیزبهسرعت افزایشمییابد.

فلزیبهمرورکممیشودازمیزانبازتابندگیگالیومنیترایدنیزکاستهخواهدشد.
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 wzبرحسبتابعیازانرژیمحاسبهشدهبرایگالیومنیترایدخالصالف(R(ω):نموداربازتابندگی13-5شکل

 رانشانمیدهد.zوخطچینراستایx.درشکل)الف(خطپرفازورتسایتدرراستایzbب(



 رسانندگی اپتیکی 5-5-5

الکترونهایحالتهایاشغالشده،دراثرجذبفوتون،بهحالتهایاشغالنشدهدربالای

رسانندگیاپتیکیوبهترازفرمیبرانگیختهمیشوند.بهاینگذاربیننواری)معروفبهگذاردرود(،

نموداررسانندگی -5درشکل GaNجذبفوتونتوسطالکترونها،جذببیننواریگفتهمیشود.

نشاندادهشدهاست.ایننمودارتغییراتقسمتحقیقیرسانندگیاپتیکینسبتبهانرژیفوتون14

راستای دو برایهر xفرودیرا زzو همچنینفاز ورتسایتو نشانمیدهد.برایفاز ینکبلند

قسمتحقیقیرسانندگیباقسمتموهومیتابعدیالکتریکمتناسب همانطورکهقبلابیانشد،

گاف انرژیایمیباشدکهبهآنگافاپتیکی)متناظربا شروعنموداررسانندگیاپتیکیاز است.

رسانندگیاپتیکیازانرژیحدود zدرراستایeV 3/2وxبرایراستایeV2نواری(میگویند.

شروعشدهاستeV8/1برایساختارورتسایتشروعشدهوبرایساختارزینکبلندازانرژیحدود

بهبیشترینeV11-9وباافزایشانرژیفوتون،رسانندگیاپتیکیافزایشپیداکردهودرگسترهانرژی

میشود مشاهده اینشکل در که همانطور رسد. می خود قلهمقدار حضور شاهد که نقاطی در

هستیم،بیشترینمیزانجریانرسانشیالکترونهاوجوددارد.بیشترینمیزانرسانندگیدرساختار
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.درzbب(wzخالصبرایساختارهایالف( GaN:نموداررسانندگیاپتیکیمحاسبهشده14-5شکل

رانشانمیدهد.zاستایوخطچینرxشکل)الف(خطپرفازورتسایتدرراستای



در zbوبرایساختارeV 75/10وeV 5/11بهترتیبدرحدود zو xورتسایتبرایراستاهای

درeV2،ازانرژیتقریباحدودσ(ωاپتیکی)(هدایترسانندگی)رخمیدهد.دلیلشروعeV 9حدود

درگسترهانرژیهای زیرا انرژیهرسهحالت،گافانرژیاپتیکیمیباشد. پائینترازاینمقدار،

فوتونهایفرودیکوچکترازانرژیگافاست.بنابراینالکترونهایبرانگیختهشده،انرژیکافیرا

انجام ندارندتاازگافانرژیعبوروبهنواررسانشمنتقلشوند،یااصطلاحایکگذاربیننواریرا

می بدست صفر اپتیکی رسانندگی نتیجه در ودهند. ضریبجذب های نمودار به توجه با آید.

بیشینه افتد، می اتفاق جذب ضریب بیشترین که هایی انرژی در شود می مشاهده رسانندگی،

رسانندگیاپتیکیراداریم.



 ییدهآلا یترایدن یکی گالیمو خواص اپت یساختار الکترون یبررس 5-6

وAlباییدهآلایترایدنیمگالیکیخواصاپتویحاصلازمطالعهساختارالکترونیجنتادرادامه

Inیحالتهایچگال،یساختارالکترونیبررسیبراارائهشدهاست.زینکبلندوورتسایتبادوساختار
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یبضر،یکالکتریتابعدیوموهومیقیحقی،قسمتهایکیخواصاپتیبراویساختارنوارویکل

رسانندگیخاموشیبضرجذب، محاسباتبامحاسبهشدند.GaNیاژهایآلیوبازتابندگیکیاپتی،

یچگالیببااستفادهازتقر(DFT)یچگالیتابعیهدرچارچوبنظریلشبهپتانسیهاستفادهازنظر

(انجامشدند.LDA)یموضع

درصدهایمختلفGaNبرایآلایش Alبا آلایشانتخابInو هایمتناسبهر ابرسلول

ورتسا فاز در برایغلظتناخالصیشدند. 1×1×2%یکسلولورتسایت)25یت، با نظر8( اتمدر

 اتم4گرفتهشدکهحاوی اتمنیتروژنمیباشدکهیکاتمناخالصیجایگزینیکاتم4گالیومو

8اتمگالیومو8اتمکهشامل16(با1×2×2%یکابرسلولورتسایت)5/12گالیومشد.برایغلظت

تدرنظرگرفتهشدکهباجایگزینشدنیکاتمناخالصیبهجاییکاتمگالیوماتمنیتروژناس

اتمدرنظرگرفتهشدکهشامل32(با2×2×2%یکابرسلول)25/6اجراشد.برایغلظتناخالصی

16 و .16اتمگالیوم جایگزینشد یکاتمگالیوم ناخالصیبا یکاتم که نیتروژنمیباشد اتم

اتمدر64(با2×2×2%یکسلولزینکبلند)25فاززینکبلند،برایغلظتناخالصیهمچنیندر

اتمناخالصیجایگزیناتم8اتمنیتروژنمیباشدکه32اتمگالیومو32نظرگرفتهشدکهحاوی

اتم32اتمکهشامل64(با2×2×2%یکابرسلولزینکبلند)5/12هایگالیومشدند.برایغلظت

.شدنداتمهایگالیومجایگزیناتمناخالصی4اتمنیتروژناستدرنظرگرفتهشدو32موگالیو

ابرسلول)25/6برایغلظتناخالصی نیز %2×2×2 با گرفتهشدکهشامل64( نظر اتم32اتمدر

ازاتمگالیومشدند.دراینقسمت2اتمناخالصیجایگزین2اتمنیتروژنمیباشدکه32گالیومو

نتایجبهینهسازیکهبرایساختارهایخالصگالیومبدستآمد،استفادهشد.
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 Al (Alx Ga1-x N)محاسبات مربوط به نمونه های آلایش یافته با 5-6-1

خواص الکترونی 5-6-1-1

 ساختار نواری1 -5-6-1-1

پسازانجاممحاسباتخودسازگاردرمسیرمناسبانتگرالگیریدرفضایواروندرناحیه

بررسی با محاسبهنوارهایانرژیبهدستمیآید. انرژیفرمیبهمنظور کاهشناپذیریبریلوئن،

ساختارهاینواری دستآورد. به را تغییراتآن روند گافنواریو مقدار نواریمیتوان ساختار

رسمشدهاند.15-5درشکل Alx Ga1-x Nرسیشدهبراینمونهآلایشیافتهبر

محاسبهساختارنوارینمونههایموردبررسینشانمیدهدکههرسهنمونهآلائیدهدردو

دارایگافنواریمستقممیباشندیعنیبالاتریننقطهنوارظرفیتوپائین فازموردبررسیشده،

قراردارند.حضوروافزایشنوارهایانرژیدرترازفرمیباافزایش Γسانشدرنقطهتریننقطهنوارر

مقادیرگافنواری درصداتمهایآلومینیومبهدلیلحضوراینناخالصیدرمادهمیزبانمیباشد.

اینشکلدرجدول همانطورکهمشاهدهمی7-4براینمونههایرسمشدهدر آوردهشدهاست.

درصدهایبالایناخالصیدرساختارورتسایتباافزایشناخالصیگافنوارینیزافزایشمیشوددر

افزایشناخالصیگافنوارینیزافزایشمییابدکه با یابدوبرایساختارزینکبلندازهمانابتدا

آلایشآلومینیومدرداخل فلزی،خاصیتغیر GaNاینمیتواندحاکیازاینواقعیتباشدکهبا

نمونهافزایشمییابد.ازمقایسهگافنواریدرحالتزینکبلندنسبتبهورتسایتاینگونهدیده

میشودکهگافنواریدرساختارزینکبلنددرغلظتهایمشابهنسبتبهساختارورتسایتکمتر

درتوافقبا7-4لمیباشد.البتهمقادیربدستآمدهبرایگافنوارینمونههایآلائیدهطبقجدو

مقادیرگزارششدهکارهایتئوریدیگرانمیباشد.
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.zbو)ب(wz.برایساختارهای)الف( Alx Ga1-x N:ساختارنواری15-5شکل





.eVبرحسبAlx Ga1-x N:مقادیرگافنواریمحاسبهشدهبرای7-5جدول

125/0125/00625/00 X 

46/431/212/201/215/2 Wz اینپژوهش 

[58]41/4 [58]5/2 [58]28/2 [58]1/2[54]04/2 Wz (LDA)تئوری 

27/34/201/286/172/1 Zbاینپژوهش 

[59]3/4 [59]8/3 [59]55/3 [59]3/3 [54]89/1 Zb(LDA)تئوری
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 ثابت های شبکه 5-6-1-1-2

توج روندتغییراتثابتشبکهبرایدو9-5و8-5هبهدادههایارائهشدهدرجدولهایبا ،

زینکبلند ورتسایتو شکلAlGaNساختار درصدهایمختلفدر است.16-5با شده نشانداده

باافزایشآلایشنسبتبهحالتخالصکاهشتقریباهمانطورکهمشاهدهمیشودثابتهایشبکه

یافتهاند.

(Ǻ).برحسبAlxGa1-xN:مقادیرثابتشبکهساختارورتسایت8-5جدول

درصدناخالصی125/0125/00625/00

555/159/1607/1609/159/1a 

974/4188/5222/5238/5166/5c

197/3242/3248/3254/3249/3c/a



(Ǻ)برحسبAlxGa1-xN:مقادیرثابتشبکهساختارزینکبلند9-5جدول

 xدرصدناخالصی125/0125/00625/00

372/4514/4537/4520/4562/4A 
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 AlxGa1-xNدرc/aونسبتaنمودارتغییراتثابتشبکه:16-5شکل

 محاسبه چگالی حالت های کلی و جزئی 5-6-1-1-3

ورتسایتوAlx Ga1-x Nچگالیحالتهایکلیآلیاژهای فاز دو غلظتهایمختلفدر با

رسمشدهاند.توزیعالکتروندرطیفانرژیبوسیلهچگالیحالتهاتوصیف17-5زینکبلنددرشکل

یبرایمیشودومیتوانددرآزمایشهایگسیلنوراندازهگیریشود.طیفچگالیحالتهایکل

Alx Ga1-x NدردوفازورتسایتوزینکبلنددرگسترهانرژیeV5-تاeV5موردبررسیقرار

در نوارگرفتهاست. فرمیاست. مقیاسانرژیصفرنشاندهندهمکانتراز نمودارچگالیحالتها

ظرفیتدرناحیهزیرترازفرمیازنواررسانشکهبالایترازفرمیاستجداشدهاست.

درطیفچگالیحالتهانوعگاف)مستقیمیاغیرمستقیم(مشخصنمیشود،بلکهتنهامقدار

ست.مقدارگافنواریازروینمودارچگالیکلیدرتمامیغلظتهایهردوگافقابلاندازهگیریا

فازبااختلافناچیزیتقریبامشابهگافنواریآنهامیباشد.
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درفازالف(ورتسایتوب(Alx Ga1-x N :نمودارچگالیحالتهایکلیمربوطبهنمونهآلیاژ17-5شکل

زینکبلند
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اوربیتالهایاتمهایتشکیلدهندهنمونههایآلائیده،چگالیبرایبررسینقشهریکاز

چگالیحالتهایجزئیهر20-5و19-5و18-5حالتهایجزئیمحاسبهشدند.درشکلهای

وحالتخالصAlx Ga1-x NدرنوارهایظرفیتورسانشبرایآلیاژهایNو Gaو Alیکازاتمهای

AlNلندرسمشدهاست.درایننمودارهاانرژیدربازهدردوفازورتسایتوزینکبeV5–تاeV

نشانمیدهدبرایفازورتسایتاین18-5+درنزدیکترازفرمیدرنظرگرفتهشدهاست.شکل5

اتم غلظتGaآلیاژ اوربیتال0625/0در در آنp3بیشترینسهمرا بعداز ظرفیتداردو نوار در

برایd2وs3اوربیتالهای نواررسانشنیزبههمینترتیبمیباشد. در کهسهمناچیزیدارند.

اینبیشترینسهمدرنوار25/0استودرغلظتp3نیزبیشترینسهممربوطبهتراز125/0غلظت

برایاتم اتمAlرسانشاست. مانند به برایاتمGaنیز اما بیشترینسهممربوطبه Nمیماند

25/0وسپس125/0بیشترینمقدارچگالیراداراستبعدازآن0625/0درغلظتکهp2اوربیتال

 وسهمدواوربیتالدیگربسیاراندکاست.

برایاتم19-5درشکل درفاززینکبلندنشانمیدهد، Gaکهچگالیحالتهایجزئیرا

فیتورسانشاستودرهردونوارظرp3مربوطبهاوربیتال0625/0بیشترینسهمچگالیدرغلظت

درهردونوارd2درنوارظرفیتوs3میباشد،سهماوربیتالهایs3سپسدرنواررسانشاوربیتال

بیشترینسهمp3درنواررسانشاوربیتال125/0رسانشوظرفیتبسیارناچیزمیباشد.درغلظت

آناوربیتال سهماوربیتالs3وبعداز ظd2و نوار در است. بیشترینp3رفیتسهماوربیتالناچیز

درs 3وp3تقریباهردواوربیتال25/0مقداراستودواوربیتالدیگرسهمناچیزیدارند.درغلظت

ظرفیتاوربیتال نوار در دارندو رسانشبیشترینسهمرا سهماوربیتالp3نوار بیشتریناستاما

d2است0625/0اتمبیشترینچگالیمربوطبهغلظتدرهردونوارناچیزمیباشد.دربیناینسه.

ناچیزاست.s2وسهماوربیتالp2درهردونوارظرفیتبیشترینسهممربوطبهاوربیتالAlدراتم

درنواررسانشهرسهغلظتاوربیتالNدردوغلظتدیگرنیزبههمینصورتمیباشد.برایاتم

p2یتالهادرهردونوارسهمیناچیزدارند.بیشترینسهمراداردوبقیهاورب
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 Alخالصرانشانمیدهد،برایاتمهایفازورتسایت،دراتمAlNکهچگالیجزئی20-5درشکل

s2وکمترینمربوطبهاوربیتالp2رسانشوظرفیتبیشترینسهممربوطبهاوربیتالهایدرنوار

استوسهمبقیهاوربیتالهادرp2نیزدرنوارظرفیتبیشترینسهمازاوربیتال Nمیباشد.دراتم

بیشترینp2درهردونواراوربیتالAlهردونوارناچیزاست.درفاززینکبلندهمچنین،برایاتم

تالهادربیشترینسهمراداردوبقیهاوربیp2تالینیزدرنوارظرفیتاوربNسهمراداردوبرایاتم

هردونوارسهمناچیزیدارند.





درفازورتسایتAlx Ga1-x N :چگالیحالتهایجزئیآلیاژ18-5شکل
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درفاززینکبلندAlx Ga1-x N :چگالیحالتهایجزئیآلیاژ19-5شکل



خالصدردوفاز)الف(ورتسایت.)ب(زینکبلندAlN:چگالیحالتهایجزئی20-5شکل
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 خواص اپتیکی 5-6-1-2 

ومقایسهAlآلائیدهبا GaNدراینبخشبهنتایجحاصلازبررسیخواصاپتیکینمونههای

خالص نمونه با کمیتهای GaNآنها مربوطبه شده روابطاشاره به توجه با است. شده پرداخته

امدراتوضیحداد.اپتیکیونیزنتایجبهدستآمدهمیتوانرفتاروابستهبهفرکانسیکج

  تابع دی الکتریک 5-6-1-2-1          

دی تابع ماده هر اپتیکی و الکتریکی رفتار بررسی برای شد، اشاره قبلا که همانطور

الکتریکآنموردبررسیقرارمیگیرد.تابعدیالکتریک،پاسخبلوربهیکمیدانالکترومغناطیسی

 انرژی با ثابتدیωħخارجی معرف انرژیصفر، الکتریکدر دی تابع بخشحقیقی باشد. می

مثبتبه تابعدیالکتریکازمقدار وفرکانسیکهبهازایآنرفتار الکتریکاستاتیکنمونهبوده

مقدارمنفیتغییروضعیتمیدهد،فرکانسپلاسمایینامیدهمیشود.بهازایمقادیرمثبتتابعدی

رفتاردیالکتریکیوبهازایمقادیرمنفی،رفتارفلزیازخودنشانمیدهد.نمودارالکتریک،ماده

باGaNبرحسبانرژیبراینمونههایآلائیده ω1(ɛ(بدستآمدهقسمتحقیقیتابعدیالکتریک

Alنشاندادهشدهاست.برایمقایسهقسمتحقیقیتابعدیالکتریکنمونهخالص21-5درشکل

در نیز جدول در است. ثابتدیالکتریکاستاتیک)10-5اینشکلآمده برای 0ω)1ɛ=مقادیر

25/6آلائیدهباغلظتهای GaNنمونههای همانطورکهاز %گزارششدهاست.25%و%5/12،

برایدوراستای مشاهدهمیشود، نمودارها مقادیرثابتدیالکتریکیکساننیست.x,zجدولو

ه در کاهشثابتدیهمچنین با آلایشبیشتر با های نمونه آلاییده حالتهای بین ساختار سه ر

وآلائیدهباغلظتGaNالکتریکمواجهمیشود.قسمتحقیقیتابعدیالکتریکبراینمونهخالص

بهترتیبxبرایساختارورتسایتدرراستایAlN%همچنیننمونهخالص25%و5/12%،25/6های

zالکترونولتمنفیمیشوند.همچنینبرایراستای84/11و86/10،9/10،02/11یدرانرژیها

الکترونولتمنفیشدهوبرایساختار69/7و86/10،89/10،01/11نیزبهترتیبدرانرژیهای
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الکترونولتمنفیمیشود.ایننقطهجایی41/8و92/10،05/11،4/9زینکبلنددرانرژیهای

گذارالکترونازنوارظرفیتبهنواررسانشاتفاقمیافتدوبنابراینماانتظارداریمدرنموداراستکه

منفیتابعدیالکتریکنشان مقدار یکقلهجذبظاهرشود. قسمتموهومیتابعدیالکتریک،

یکیبیندهندهایناستکهمادهرفتارفلزیداشتهومیدانالکتریکیفوتونمنجربهگذارهایاپت

مقایسهبرخیاز11-5جدولحالتهایاشغالشدهوحالتهایالکترونیاشغالنشدهمیشود.

قبلایادآورشدیمکهگافنواریباثابتدیمقادیرمحاسبهشدهباکارهایتئوریرانشانمیدهد.

وافزایشگافنواریAlالکتریکنسبتوارونداردپسهمانطورکهانتظارداشتیمباافزایشآلایش

درغلظتهایبیشتر،ثابتدیالکتریککاهشمییابد.نمودارتغییراتثابتدیالکتریکباگاف

رسمشدهاستکهمطابقباانتظارمامی22-5نواریبطورنمونهبرایساختارزینکبلنددرشکل

باشد.

تابعدیالکتریکقلههاییدرموقعیتهایانرژیمختلفω(2ɛ(درنمودارقسمتموهومی

مشاهدهمیشود.باتوجهبهساختارنواریمحاسبهشدهموقعیتقلههادرانرژیهاییرخ

میدهدکهتغییراتانرژیجداییبیندونوار)نوارظرفیتونواررسانش(درمقادیرمختلف

kالبتهحالتهایآغازینوپا انرژیزیادنیست. یانیبسیاریوجوددارندکهمیتوانندبا

گذارهابهجفتشدگینوارهایرسانشوظرفیتبستگیدارند. فوتونیکسانجفتشوند.

GaNنتایجحاصلازمحاسبهقسمتموهومیتابعدیالکتریکبراینمونه23-5درشکل

مربوطبهنمونههایآلائیدهنشاندادهشدهاست.اولینقله،قلههایAlخالصوآلائیدهبا

بهباغلظتهایمختلف،کهحاکیازگذارالکترونازنوارظرفیتبهنواررسانشمیباشد

گزارششده14-5و13-5و12-5همراهگافاپتیکیساختارهایمختلفدرجدولهای

است.
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 AlxGa1-x Nمحاسبهشدهبرای1ɛ(0ω=مقادیرثابتدیالکتریکاستاتیک):10-5جدول        

1 X= 25/0 X=125/0X=0625/0 X=0 X=درصدغلظت

(=0ω)1ɛ

38/44/559/57/581/5Wz(x) 

73/452/570/571/572/5Wz(z)

55/449/57/583/589/5Zb



AlxGa1-x Nمحاسبهشدهبرای1ɛ(0ω=:مقایسهمقادیرثابتدیالکتریکاستاتیک)11-5جدول

 تئوریاینپژوهش

52/5-4/5[GGA[]60]2/4Al0.25 Ga0.75 N(Wz)

49/5[LDA[]27]8/3Al0.25 Ga0.75 N(Zb)

55/4[LDA[]27]2/3Al N(Zb)
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برایساختارهای)الف( Alx Ga1-x N:قسمتحقیقینمودارتابعدیالکتریکبراینمونههای21-5شکل

wzدرراستایx )ب(وwz درراستایz)و)ج zb.





.Zbساختار Alx Ga1-x N(1<x<0) :تغییراتثابتدیالکتریکباگافنوارینواری22-5شکل
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برایساختارهای)الف(Alx Ga1-x N:قسمتموهومینمودارتابعدیالکتریکبراینمونههای23-5شکل

wzدرراستایx )ب(وwz درراستایz)و)جzb.



xورتسایتدرراستایAlx Ga1-x N:گافاپتیکیوگذارهایاپتیکیقسمتموهومی12-5جدول

نوعساختارمقدارغلظتگافاپتیکیقلهاولقلهدومقلهسومقلهچهارم

54/562/448/34/272/10x=  

 

Wz(x) 



79/529/452/38/264/10625/0x=

81/584/47/354/287/1125/0x=

72/695/474/364/204/225/0x=

91/897/723/705/546/41x=
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 zورتسایتدرراستایAlx Ga1-x N:گافاپتیکیوگذارهایاپتیکیقسمتموهومی13-5جدول

نوعساختارمقدارغلظتگافاپتیکیقلهاولقلهدومقلهسومقلهچهارم

93/585/465/399/212/20x=  

 

Wz(z) 



72/697/515/356/273/10625/0x=

97/594/474/361/297/1125/0x=

24/694/481/395/212/225/0x=

56/792/652/589/42/41x=





 زینکبلندAlx Ga1-x N:گافاپتیکیوگذارهایاپتیکیقسمتموهومی14-5جدول

نوعساختارغلظتمقدارگافاپتیکیقلهاولقلهدومقلهسومقلهچهارم

¾64/398/231/233/10x=  

 

Zb 



06/54329/255/10625/0x=

1/505/413/342/271/1125/0x=

37/753/635/53/327/225/0x=

63/972/72/793/533/41x=



 ضریب شکست و ضریب خاموشی-5-6-1-2-2 

 از استفاده با ها نمونه در نور انتشار بخشنحوه میشود. ضریبشکستمختلطسنجیده

ضریبشکستnحقیقیضریبشکستمختلط) نمودار تعیینمیکند. محیطرا در سرعتنور )
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شکل آلومینیومدر با آلائیده براینمونههایخالصو است.24-5محاسبهشده شده نشانداده

راینمونههایمختلفدرمحاسباتانجامشدهنشانمیدهندکهمقدارضریبشکستاستاتیکب

باواردکردنwzساختارzوxآمدهاست.محاسباتنشانمیدهندکهدرراستاهای15-5جدول

نیزباواردکردنناخالصیوافزایش zbناخالصیضریبشکستکاهشمییابدهمچنینبرایساختار

گافنواریرابطهعکسآنضریبشکستکاهشمییابد.همانطورکهانتظارداریمضریبشکستبا

-5داردکهنمودارتغییراتضریبشکستباگافنواریساختارزینکبلندبهعنواننمونهدرشکل

لبهجذبشاهدکاهشضریبشکستبهدلیل25 انرژیهایبزرگتراز در نشاندادهشدهاست.

انرژی درمحدوده هستیم. درنمونهها بشکستبرایهمهضریeV6-4افزایشمیزانجذبنور

نمونههابهبیشینهخودمیرسدکهحاکیازعبورموجالکترومغناطیسیازنمونههاست.



 zراستای و)ب( xدرراستایwzبرایساختارهای)الف(AlxGa1-xN:نمودارضریبشکست24-5شکل

. zbو)ج(
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.AlxGa1-xN:مقادیرمحاسبهشدهضریبشکستبراینمونههای15-5جدول

100%25%12.5%6.25%0X=

09/231/236/238/241/2Wz(x) 

17/236/238/2388/239/2Wz(z)

12/2

[LDA[]27]8/1

34/2

[LDA[]27]95/1

39/241/243/2

[LDA[]27]05/2

Zb

 



.Zbساختار AlxGa1-xN(1<x<0) :تغییراتضریبشکستاستاتیکباگافنواری25-5شکل



خاموشی) ضریب مختلط، شکست ضریب موهومی موجkبخش جذب میزان معرف که ،)

الکترومغناطیسیدرنمونههااسترامشخصمیکند.اندازهگیریجذبنوریکیازمهمترینشیوه

هابرایاندازهگیریهایاپتیکیدرجامداتمیباشد.دراندازهگیریهایمربوطبهجذبباشدت

برایآلیاژهاینورسروکا نمودارضریبخاموشیمحاسبهشده داریم. 26-5درشکلAlxGa1-xNر
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است. شده شاهدهیچگونهنشانداده نزدیکبهلبهجذب، ناحیه انرژییعنیدر اولینناحیه در

جذبیبراینمونههانیستیم.باآلایشافزایشغلظتناخالصیدرنمونههاروندجابجاییلبهجذب،

ابهسمتانرژیهایبیشترمطابقباگافنواریمشاهدهمیشود.روندافزایشیجذبتاانرژیتقریب

انرژیشاهدکاهشeV12هایحدود افزایشبیشتر ادامهمییابدوسپسبا برایهمهنمونهها

میزانجذبهستیم.اینرفتارمتناظربارفتارضریبشکستدرناحیهانرژیمحاسبهشدهمیباشد.

مرسوم بهضریبخاموشینیز قسمتموهومیضریبشکست)که نمودار در شده هایظاهر قله

فوتوندرآنموقعیتانرژیاست.موقعیتقلههایاصلی)انتقال(است(نشاندهندهبیشینهتراگسیل

انشکهناشیازگذاربینحالتهایاشغالشدهدرزیرترازفرمیبهحالتهایاشغالنشدهدرنواررس

مربوطمیباشد،باقلههایاصلیظاهرشدهدرنمودارهایجذبوبخشموهومیتابعدیالکتریک

تقریباتطابقدارند.

 zbو)ج( zراستای و)ب( xدرراستایwzبرایساختارهای)الف(AlxGa1-xN:نمودارضریبخاموشی26-5کلش

.
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 ضریب جذب  5-6-1-2-3

سروکارخواهیمازماده،zبعدازپیمایشضخامتI(z)دراندازهگیریهایجذبباشدتنور

اگرشدتنوربرخوردی قانونبیربعدازطیضخامت I0داشت. دهشدتنورازماzباشد،مطابقبا

(بهصورتنماییکاهشمییابد:7-5مطابقرابطه)

(5-7)I(z) = I0 e
-α(ω)Z                            

آن)  در میشود] ω)αکه ضریبجذبمحاسبهشده45ضریبجذبمحیطجاذبنامیده بر [.

درLDAوساختارخالصبااستفادهازتقریب AlxGa1-xN حسبانرژیفوتونفرودیبرایآلیاژهای

نشاندادهشدهاست.همانگونهکهقبلانیزاشارهشدقلههایاصلیکهدرنموداربخش27-5شکل

در رسانشو نوار ظرفیتبه نوار الکتروناز گذار نشاناز شدند، موهومیتابعدیالکتریکظاهر

در اصلی های قله مکان که میدهد نشان ها بررسیطیفنمونه باشد. می جذبفوتون نتیجه

قلهبیشینهدرانرژینمودارها یجذبوبخشموهومیتابعدیالکتریکتقریبامنطبقمیباشند.

منحنیeV12حدود ومنحنیهایجذبمربوطبهبرانگیختگیدستهجمعیپلاسمونɛ(ω) 2در

هایحجمیمیباشد.
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راستایwzوب(xراستایwzبرایساختارهایالف(AlxGa1-xN:نمودارجذببراینمونههای27-5شکل

z )وج zb





 بازتابندگی 5-6-1-2-4

،0625/0،125/0باغلظرتهرایAlxGa1-xNمحاسبهشدهبرایآلیاژR(ω)طیفبازتابندگی

نشاندادهشدهاست.باتوجهبه28-5خالصدردوفازورتسایتوزینکبلنددرشکلAlNو25/0

خلاصه16-5طیفبازتابندگیمقدارانرژیایکهبهازایآنبیشینهتابندگیرخمیدهددرجدول

شدهاست.درمحدودهانرژیایکهضریبشکستوخاموشیبیشینهمیشوندمیزانبازتابندگینیز

دیالکتریکمشخصاستفرکانسپلاسماقابلتوجهاست.همانگونهکهازنموداربخشحقیقیتابع

 دراینبازهانرژیقراردارد.بخشحقیقیتابعدیالکتریکدراینمحدودهمنفیمیشود،بنابراین
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داریم.AlxGa1-xN:مقدارانرژیایکهبهازایآنبیشینهبازتابندگیرابرایآلیاژهای16-5جدول

125/0125/00625/0X 

5/1866/1298/1257/12(eV)Wz(x) 

9/1769/1241/1235/12(eV)Wz(z)

97/1817/1495/1308/14(eV)Zb 



آلیاژمادراینبازهرفتارفلزیازخودنشانمیدهدوبازتابندگیآنبیشرینهخواهردبرود.در

 عبورافزایشمییابد.فرکانسهایبالاترازفرکانسپلاسمابازتابندگیبهسرعتکاستهشدهومیزان



 

 

zb وج( zراستای wzوب( xراستایwzبرایساختارهایالف(Alx Ga1-x N:نموداربازتابندگی28-5شکل
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 رسانندگی اپتیکی 5-6-1-2-5

 اپتیکی است.σ(ω)رسانندگی نوسانی میدان یک در الکتریکی رسانش از معیاری

رسانندگیاپتیکیبهتابعدیالکتریکارتباطنزدیکیدارد.بهطورتجربیبااندازهگیریبازتابندگی

اپتیکیمیتوانرسانندگیاپتیکیرابهدستآورد.یکمادهدرصورتیازنظراپتیکیرساناستکه

تا می آن سطح به نور آلیاژوقتی رسانندگی پژوهشحاضر در دهد. نشان رسانندگی خود از بد

AlGaNنتایجاینمحاسباتدرشکل است. که29-5محاسبهشده آنجا از است. نشاندادهشده

انتظارداریمکهدریکگذاراپتیکیمجاز)گافنواری( رسانندگیبهگذاربیننواریمرتبطاست،

ابقشکلاینآستانهدرمحدودهگافنواریاتفاقمیافتد.آستانهایرانشاندهدکهمط

 



راستایwzوب(xراستایwzبرایساختارهایالف(Alx Ga1-x N:نموداررسانندگیاپتیکی29-5شکل

z)وج zb
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باتوجهبهرابطهمستقیمبینقسمتموهومیتابعدیالکتریکورسانندگیاپتیکیقلههای

رسانندگیدرموقعیتهاییمشابهباقسمتموهومیتابعدیالکتریکرخمیدهند.بعدیدرنمودار



 In (Inx Ga1-x N)محاسبات مربوط به نمونه های آلایش یافته با 5-6-2

 ساختار نواری5-6-2-1

خودسازگار محاسبات انجام با ابتدا یافته، آلایش های نمونه نواری ساختار محاسبه برای

مشخصشدهوسپسباتعیینمسیرانتگرالگیریدرمنطقهاولبریلوئنوانجامموقعیتترازفرمی

محاسباتمربوطهساختارنواریمحاسبهمیگردد.نمودارهایساختارنواریمحاسبهشدهبراینمونه

نشانداده30-5درشکلInN%ومقدارخالص25%و5/12%و25/6هایآلائیدهباغلظتهای

فرمیانرژیصفرالکترونولتاختیارشدهاست.شدهاست.تراز

 شکل در شده نواریمحاسبه ساختار به توجه نیتراید30-5با گالیم که میشود مشاهده

یکنیمرسانایباگافنواریمستقیماست.حضوروافزایشنوارهایانرژیدرترازفرمیInآلاییدهبا

وراینناخالصیدرمادهمیزبانمیباشد.مقادیرگافباافزایشدرصداتمهایایندیومبهدلیلحض

گزارششدهاست.مقایسهساختارهاینواریمحاسبهشدهنشان17-5هاینوارینمونههادرجدول

وافزایشغلظتآن،گافانرژیبهطورقابلتوجهیکاهشمییابدکهاینمیInمیدهدباآلایش

،خاصیتفلزینمونهافزایشیافتهGaNباآلایشایندیومدرداخلتواندحاکیازاینواقعیتباشدکه

است.
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zbوwzدردوساختارInنمونههایگالیمنیترایدآلاییدهباeVبرحسبمقادیرگافنواری:17-5جدول

گافنواری

 ساختار

تئوری  دراینپژوهش تجربی

Wz-GaN [LDA][54]04/2 [55]5/3 15/2

Wz-InGaN(0.06) [LDA][61]1/2 [60]2/3 ½ 

Wz-InGaN(0.12) [LDA[]61]75/1 [60]9/2 04/2 

Wz-InGaN(0.25) [LDA[]61]3/1 [60]3/2 8/1 

Wz_InN [LDA[]61]0 [60]6/0 0 

Zb_GaN [LDA[]54]89/1 [55]2/3 72/1

Zb-InGaN(0.06) [LDA[]62]8/2 [63]8/3 5/1 

Zb-InGaN(0.125) [LDA[]62]7/2
 [63]9/2 28/1 

Zb-InGaN(0.25) [LDA[]62]4/2 [63]7/2 09/1 

Zb_InN [LDA[]62]0 [54]61/0 0 





Zbب(Wzبرایالف(ساختارIn:ساختارنواریمحاسبهشدهبراینمونههایآلایشیافتهبا30-5شکل
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 بررسی ثابت های شبکه  5-6-2-2

بررای18-5خالصوآلاییدهبااینردیومدرجردولمقادیرثابتهایشبکهبرایگالیومنیتراید

یرکرونردروبرهآوردهشدهاست.تغییراتثابتشبکهنسبتبرهغلظرتآلایرشساختارزینکبلند

براباتوجهبهمقادیر،دراینسراختارمشاهدهمیکنید.31-5افزایشداردکهنمودارآنرادرشکل

دارایافزایشبودهاست.افزایشغلظتناخالصیثابتشبکه

(Ǻ)برحسبInxGa1-xN :مقادیرثابتشبکهساختارزینکبلند18-5جدول

درصدناخالصی125/0125/00625/00

023/5678/4621/4590/4562/4A 







ساختارزینکبلند.InxGa1-xNدرaتغییراتثابتشبکه:نمودار31-5شکل
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 جزئیچگالی حالت های کلی و  5-6-2-3

جامداتاست. آرایشنواریدر به وابسته اجتنابناپذیر یکپیامد چگالیحالتها مفهوم

تعدادحالتهادریکبازهانرژیمعینازیکنواربهسادگیبرحسبتابعچگالیحالتهابیانمی

ریشود.دانستنتابعچگالیحالتهابرایمحاسبهطیفجذبوگسیلناشیازگذارهایدروننوا

نواری ساختار اوربیتالدر هر برایمشخصشدنسهم اینکار در  InxGa1-xNضروریمیباشد.

حالتهایکلیوجزئیمحاسبهشدهاند.نمودارچگالیحالتهایکلیمحاسبهشدهبرایچگالی

-5درشکلeV 5 تا-eV 5وزینکبلنددرمحدوده زورتسایتدردوفاInنمونههایآلائیدهبا

نشاندادهشدهاست.بامقایسهطیفچگالیحالتهایکلیدرایندوفاز،مشاهدهمیشودکه32

بزرگترازWzباافزایشدرصدآلایش،گافنواریتقریباکاهشمییابد.همچنین،گافانرژیدرفاز

محاسبهشدهLDAچگالیحالتهایجزئیآلیاژهایایندیومگالیومنیترایدنیزباتقریباست. Zbفاز

برایفاززینکبلندودر34-5برایفازورتسایتودرشکل33-5است.نتایجاینمحاسباتدرشکل

 نشاندادهشدهاست. InNبرایهردوفازبرایحالتخالص35-5شکل
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.Zb ب( Wzبرایساختارهایالف(In:چگالیحالتهایکلیبراینمونههایآلایشیافتهبا32-5شکل
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برایساختارورتسایت Inx Ga1-x N:چگالیحالتهایجزئیمحاسبهشدهبرایآلیاژ33-5شکل

 آلیاژهای جزئی های حالت چگالی In1-xGaxNبررسی های غلظت ازای ،0625/0به

25و125/0 چگالی0/ درچگالیحالتهایکلیمشخصمیکند. را اوربیتالها سهمهریکاز

،اوربیتال Nاتمهای pو s+حاصلبرهمنهیاوربیتالهایeV5تا-eV5هانرژیحالتهادرباز

درنوارظرفیت33-5میباشد.برایفازورتسایتباتوجهبهشکلGaو Inاتمهایdوs،pهای

وs4میباشدوبعدازآناوربیتالهایp4درهرسهآلیاژبیشترینسهممربوطبهترازGaبرایاتم

d3سهمدارند.درنواررسانشنیزابتداp4سپسs4ونهایتاd3بیشترینسهمراداراهستند،که

 باغلظت آلیاژ رسانشدر نوار بیشترینچگالیاوربیتالمربوطبه آن0625/0البته و125/0بعداز

اتمهادردومقدارچگالیحالتهایجزئیInمیباشد.برایاتم25/0کمترینمربوطبهآلیاژباغلظت

درهردونواررسانشوظرفیتسهماوربیتال25/0بسیارکموبرایغلظت125/0و0625/0آلیاژ

p5 .بیشترینمقدارودواوربیتالدیگرناچیزاست
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برایساختارزینکبلند In1-x Gax N:چگالیحالتهایجزئیمحاسبهشدهبرایآلیاژ34-5شکل



بیشتروقابلتوجهمیباشد.اینs5نسبتبهاوربیتالd4فرمیسهماوربیتالنزدیکبهتراز

غلظت با آلیاژ در و بوده غلظتیکسان هرسه در  25/0رفتار اتم در است. Nمقدارچگالیبیشتر

درنوارظرفیتمیباشدوسهماوربیتالهایدیگردرp2بیشترینسهمچگالیمربوطبهاوربیتال

 غلظت ودر یکسان غلظت هرسه در رفتار این همچنین است. ناچیز نوار دو چگالی0625/0هر

بیشترینمقدارراداراست.

برایاتم34-5برایساختارزینکبلندطبقمشاهداتشکل ،Gaسهمچگالیاوربیتالp4

درنواررسانشاستواوربیتالs4وظرفیتبیشترینمقداروسپساوربیتالبرایهردونواررسانش

d3درنزدیکیترازفرمینسبتبهاوربیتالs4سهمبیشتریدارد.همچنینبیشترینمقدارچگالیبه
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خالصبرایدوفاز)الف(ورتسایت)ب(زینک InN:چگالیحالتهایجزئیمحاسبهشدهبرای35-5شکل

 .بلند



برایاتم25/0و125/0و0625/0ترتیبمربوطبهغلظتهای نیزبیشترینسهمInاست.

s5ازاوربیتالd4درنزدیکبهترازفرمیسهماوربیتالدرهردونواراست.p5مربوطبهاوربیتال

درنوارظرفیتp2همچنیناوربیتالبیشتربودهوبادورشدنازترازفرمیسهمآنکاهشمییابد.

سهمآندرهردونوارs2درنواررسانشوp2داردواوربیتالهای بیشترینسهمچگالیراNاتم

InمیباشدکهالبتهسهماتمGaبعدازآنبیشترینمقداروNهمچنینچگالیاتمناچیزیدارد.

براInNکماست.چگالیجزئیاتمهای یساختارورتسایتآن،کهخالصنیزبدینگونهاستکه:

بودهوp5بیشترینسهممربوطبهاوربیتالInفلزبودهوبرایساختارزینکبلندآندرهردونواراتم

استودرانرژیهایs5بیشترازd4سپسدرنوارظرفیتونزدیکبهترازفرمیسهماوربیتال
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نیزبیشترین Nبرایاتمدارد. d4اوربیتالسهمبیشترینسبتبهs5دورترازترازفرمیاوربیتال

داراست.p2سهمرااوربیتال



 محاسبات خواص اپتیکی 5-6-2

ومقایسهآنبا InآلاییدهباGaNدرادامهپژوهشبهنتایجحاصلازبررسیخواصاپتیکی

خالصپرداختهشدهاست. GaNنتایجبدستآمدهبرایترکیب

 تابع دی الکتریک  5-6-2-1

، =0xبهازای Inx Ga1-x Nمحاسبهشدهبرای(1ɛ(ωقسمتحقیقیتابعدیالکتریک))

0625/0x=،125/x=0،25/0x=1وx=بااستفادهازتقریبLDAنشاندادهشده36-5درشکل

بخشحقیقیتابعدیالکتریکمقدار)است. مربوطبه ω)1ɛبررسینمودار که فرکانسصفر، در

نشاندهندهپاسخدیالکتریکبهمیدانالکتریکیاستاتیکاست.

براینمونهخالص انرژیصفر( غلظتهایGaNثابتدیالکتریک)در با %،25/6وآلائیده

81/5،54/5،55/5برابرباxبهترتیببرایساختارورتسایتدرراستای InN  %وخالص%25،5/12

میباشد.همچنینبرای5/27و72/5،78/5،81/5،9/5برابرباzبینهایتودرراستایو59/5،

است.بنابراینمیتوانگفت2/9و89/5،09/6،26/6،65/6ساختارزینکبلندنیزبهترتیببرابربا

طورتقریبیدرساختارزینکبلندبهInپاسخنمونهخالصبهمیدانالکتروستاتیکباافزایشغلظت

افزایشمییابد.

نیزبههمینصورتباافزایشغلظت،افزایشمییابدامادرzدرساختارورتسایتدرراستای

داراینظمخاصینیست.تابعدیالکتریکبراینمونهخالصوآلائیدهباغلظتهایگفتهxراستای
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درwz.برایساختارInxGa1-xNقسمتحقیقیتابعدیالکتریکمحاسبهشدهبرایآلیاژهای:36-5شکل

.zbو)ج(ساختارzو)ب( x)الف(راستای



شدهدرانرژیایمنفیمیشود.ایننقطهجاییاستکهگذارالکترونازنوارظرفیتبهنوار

دارقسمتحقیقیتابعدیالکتریکرسانشاتفاقمیافتدوبنابراینماانتظارداریمدرنمو

مقدارمنفیتابعاینانتظاربرآوردهشدهاست.36-5یکقلهجذبظاهرشودکهدرشکل

دیالکتریک)فرکانسپلاسما(نشاندهندهایناستکهاینمادهرفتارفلزیداشتهومیدان

حالتهایالکترونیالکتریکیفوتونمنجربهگذارهایاپتیکیبینحالتهایاشغالشدهو

،25/0،125/0برای1ɛ(ωاشغالنشدهمیشود.مقادیرفرکانسپلاسماباتوجهبهنمودار)

و82/10،13/11،16/11برابرxساختارورتسایتدرراستای بهترتیببرای=0xو0625/0

راستای25/11 در zالکترونولتو 77/10برابر ،83/10 ،86/10 ولت25/11و الکترون
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 زینکبلندبرابر 44/10همچنینبرایساختار ،42/10 ،27/10 الکترونولتمی43/10و

باغلظتInxGa1-xNکتریکمحاسبهشدهبراینمونههایقسمتموهومیتابعدیالباشد.

 LDAبااستفادهازتقریبکهInNصل%ونیزساختارخا25/6%و5/12%،25هایبرابربا

توجهبهنموداربخشموهومی37-5محاسبهشدهاستدرشکل با نشاندادهشدهاست.

تابعدیالکتریکمشاهدهمیشودکهلبهجذبباافزایشغلظتناخالصیبهسمتانرژی

هایپایینترجابجامیشودکهباروندکاهشیگافنواریمشاهدهشدهدرساختارنواری

همخوانیدارد.بررسیرفتارقسمتموهومیتابعدیالکتریکنمونههایآلائیدهنشانمی

دهدباافزایشغلظتایندیوم،عرضناحیهجذبافزایشوتیزیوارتفاعقلههاکاهشمی

یابد.موقعیتقلههایمشاهدهشدهدرنمودارقسمتموهومیتابعدیالکتریکدرجدول

است.گزارششده 5-19

 

.برای)الف(ساختارInx Ga1-x Nقسمتموهومیتابعدیالکتریکمحاسبهشدهبرایآلیاژهای:37-5شکل

wzراستایx ب(ساختار(وwz راستایzساختار)و)جzb.
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.Inx Ga1-x N موقعیتقلههایظاهرشدهدرنموداربخشموهومیتابعدیالکتریکآلیاژهای:19-5جدول

 xساختارورتسایتدرراستای

درصدناخالصیگافنواری(eVقلهاول)(eVقلهدوم)(eVقلهسوم)(eVقلهچهارم)

54/562/448/34/272/10x= 

06/659/474/305/37/125/6%x= 

03/559/385/244/263/15/12%x=

87/586/442/326/255/125%x=

 zساختارورتسایتدرراستای

93/585/465/399/212/20x= 

11/664/319/359/276/125/6%x= 

01/696/459/346/271/15/12%x=

01/671/449/334/259/125%x=

ساختارزینکبلند

3.464/398/231/233/10x= 

72/466/368/297/111/125/6%x= 

5/437/351/277/184/05/12%x=

15/412/324/248/167/025%x=

52/4336/187/001x= 
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 ضریب شکست و ضریب خاموشی5-6-2-2

براینمونههای آلائیدهدرشکلGaNنمودارضریبشکستمحاسبهشده 38-5خالصو

بیشترینمیزان صعودیباشد نمودار نواحیایکه برایضریبشکستدر است. شده نشانداده

بااستفادهازایننمودارهاضرایبشکستاستاتیک خالصوآلائیدهباGaNفوتونعبوریراداریم.

25/6 افزا20-5%ایندیومدرجدول25%و%5/12، برایساختارزینکبلندبا اند. یشآوردهشده

ضریب کمترین بلند خالصزینک نمونه ترتیب این به یابد افزایشمی ضریبشکست ناخالصی

 نمونه و  In0.25Ga0.75Nشکست راستای برای همچنین است. دارا را ضریبشکست zبیشترین

ساختارورتسایتبههمینترتیبباافزایشغلظتضریبشکستتاحدودیافزایشمییابدبنابراین

بوردهینوردراینمحدودهبیشترونمونههاشفافهستند.بعدازعبورازلبهجذب،روندمیزانع

کاهشضریبشکستآغازمیگرددکهنشاندهندهافزایشمیزانجذبدرنمونههامیباشد.در

زنمونههابابیشینهشدنضریبشکستبرایهمهنمونههاموجالکترومغناطیسیاeV7-5محدوده

قلههایظاهرشدهدرطیفجذبوجودتغییراتنامنظمیxدرراستایمیکند.ولیعبور دارد.

متناظرباقلههایظاهرشدهدربخشموهومیتابعدیالکتریکاست.

 های نمونه خاموشی ضرایب ادامه اینGaNدر نتایج اند. شده محاسبه آلائیده خالصو

هاست.درانرژیهایکمترازلبهجذب،هیچگونهجذبینشاندادهشد39-5محاسباتنیزدرشکل

با بارسیدنبهلبهجذب،جذبدرنمونههانیزآغازمیشود. ازطرفنمونههاصورتنمیگیرد.

افزایشغلظتناخالصیجابجاییلبهجذببهسمتانرژیهایکمتر،کهمطابقباگافنواریاست،

نشاندهندهجذببرایهمهنمونههاروبهافزایش)eV 12ودجذبتاانرژیهایحدکاهشمییابد.

رفتار (بالادرآنناحیه کهمتناظربا افزایشبیشترانرژیمیزانجذبکاهشمییابد، وسپسبا

فضریبجذبمتناظرباقلههایظاهرشدههدرطی.قلههایمشاهدهشدضریبشکستمیباشد

الکتریکاست.درنموداربخشموهومیتابعدی
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 wz.)ب(xراستای wzبرایساختارهای)الف(Inx Ga1-x N:نمودارضریبشکستنمونه38-5شکل

. zb.)ج( zراستای



خالصوآلائیدهباایندیومGaN:ضرایبشکست20-5جدول

درصدساختار25%5/12%25/6%0

36/2355/2353/241/2Wz(x) 

42/2



41/2

[GGA[]56]1/0

4/239/2

[GGA[]56]07/0

Wz(z)

57/25/247/243/2Zb
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 wz.)ب(xراستای wzبرایساختارهای)الف(Inx Ga1-x Nنمودارضریبخاموشینمونه:39-5شکل

. zb.)ج( zراستای

 

 بازتابندگی 5-6-2-3

براینمونههایآلائیده بازتابندگیبررسیشده تقریبInGaNرفتار از استفاده درLDAبا

رسمشدهاست.درمحدودهایکهضریبشکستتغییراتزیادیداردبازتابندگی40-5شکلهای

رخمیدهد.نقاطکمینهروینموداربازتابندگیمعرففرآیندجذبونقاطبیشینهمعرفبیشترین

انرژیصفربرایغلظ بازتابندگیدر مقدار 25/6تناخالصیبازتابندگیمیباشند. %و%25،%5/12،

،کهفرکانسپلاسماeV12آوردهشدهاست.درمحدودهانرژی21-5حالتهایخالصدرجدول

براینمونههایآلایشیافتهونمونهخالصدراینمحدودهقرارمیگیرد،باافزایشخاصیتفلزی

ایکه درمحدوده افزایشمییابد. بازتابندگینیز فلزیازخودنمونهها، همچنانرفتار نمونهها
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قسمتحقیقیتابعدیالکتریکهمچنانمنفیاستمیزانبازتابندگیجاییکهنشانمیدهندیعنی

بازتابندگیافزایشیافته افزایشانرژی، همانگونهکهدرشکلمشاهدهمیشودبا قابلتوجهاست.

یابددرنتیجهمیزانعبورکوچکخواهدبود.است.چوندراینمحدودهمقدارجذبنیزافزایشمی







 ،)ب(xدرراستایwzبرایساختارهای)الف(Inx Ga1-x Nنموداربازتابندگیبراینمونههای:40-5شکل

wz درراستایz)و)ج zb.
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درساختارهایمختلف.InGaN:مقداربازتابندگیدرانرژیصفربرایحالتخالصوآلائیده21-5جدول

درصدغلظت125%5/12%25/6%0

ها

8/0174/0172/0171/017/0Wz(x) 

73/0172/0

[GGA[]56]1/0

171/017/016/0

[GGA[]56]07/0

Wz(z) 

253/0192/0183/0179/0175/0Zb 

 



 ضریب جذب 5-6-2-4

بااستفادهازتقریب InxGa1-xNهایژوآلیاGaNضریبجذبمحاسبهشدهبرایحالتخالص

LDAنشاندادهشدهاست.ازآنجاکهضریبجذبمتناسبباضریبخاموشیاست41-5درشکل

بنابراینمنحنیتغییراتآنمشابهرفتارضریبخاموشیاست.درمنحنیضریبجذبانرژیآستانه

 حدود انرژی از مشخصاست. نواری بین گذار جذeV12برای ضریب بعد ضریببه همانند ب

خاموشییکروندروبهکاهشدارد.
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درراستایwzبرایساختارهایالف(ا0.25د(Inx Ga1-x N:نمودارضریبجذببراینمونههای41-5شکل

x)وبwzدرراستایz )وج zb.



 رسانندگی اپتیکی 5-6-2-5

راGaNنتایجمربوطبهمحاسبهرسانندگیاپتیکینمونههای42-5شکل خالصوآلائیده

نشانمیدهد.باتوجهبهطیفرسانندگیاپتیکیدیدهمیشودکهنمودارازانرژیآستانهایکهدر

واقعهمانلبهجذبنمونههااستآغازمیشود.درایننمودارقلههابهمعنیبیشترینمیزانجریان

ندگیاپتیکیبانمودارهایقسمتموهومیرسانشیالکترونیهستند.موقعیتقلههادرنموداررسان

تابعدیالکتریکوضریبخاموشیتقریبادرانرژیهایمشابهمشاهدهمیشود.
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درراستایwzبرایساختارهای)الف(Inx Ga1-x N:نموداررسانندگیاپتیکیبراینمونههای42-5شکل

xب(درراستای(وz )و)جzb.



 گیرینتیجه  5-6-3-2-6

دردوInوAlخالصوآلایشیافتهباعناصر GaNدراینفصلخواصالکترونیواپتیکی

الکترونی،خواصوزینکبلندبااستفادهازنظریهتابعچگالیبررسیشد.دربررسی ساختارورتسایت

خواصاپتیکینیزشاملمحاسباتقسوچگالیحالتهایکلی نواریمحاسبهشدند. متساختار

هایحقیقیوموهومیتابعدیالکتریک،ضریبشکست،ضریبخاموشی،بازتابندگی،ضریبجذب

( موضعی چگالی تقریب از استفاده با محاسبات بود. اپتیکی رسانندگی شبهLDAو رهیافت و )

پتانسیلانجامشد.

مرسانایباخالصنیGaNمحاسباتمربوطبهچگالیحالتهاوساختارنوارینشاندادندکه
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تقریب از استفاده با نواری گاف مقدار است. مستقیم نواری ورتسایت LDAگاف ساختار برای

مقادیرمحاسبهشدهکمتراز.بهدستآمدeV 72/1وبرایساختارزینکبلندحدودeV  15/2حدود

ایهاست،درمورداستفادهدرمحاسبهتئوریحالتپ DFTمقدارتجربیبدستآمده،بهایندلیلکه

بابهتبعآنمقادیرکمتراست،بخصوص.حالیکهگافانرژیوابستهبهحالتبرانگیختهمیباشد

اینازمقدارتجربی%کوچکتر50-30درحدودهاوعایقهاگافنوارینیمرساناDFTروش است.

ال رویساختار اینتحلیلنظری اما نظریاست، چنینمحاسبه شایعدر GaNکترونییکپدیده

.[32تاثیرنمیگذارد]

(وزینکبلند zو xمقداربازتابندگیدرانرژیصفربرایساختارهایورتسایت)درراستاهای

بهدستآمد.8/1و7/1و6/1بهترتیبدرحدود

دربررسیبررسیشد.Alx Ga1-x Nالکترونیواپتیکینمونههایآلایششدهخواصدرادامه

الکترونی،چگالیحالتهایکلیوجزئیوساختارنواریمحاسبهشد.بررسیخواصاپتیکیخواص

نیزشاملمحاسبهقسمتهایحقیقیوموهومیتابعدیالکتریک،ضریبجذب،ضریبخاموشی،

( موضعی تقریبچگالی از استفاده با محاسبه باشد. اپتیکیمی رسانندگی وLDAبازتابندگیو )

پتانسیلانجامشد.محاسباتمربوطبهچگالیحالتهاوساختارنوارینشاندادندکهرهیافتشبه

افزایشغلظتناخالصیبطور مقدارگافنواریبا گافنواریمستقیماست. اینآلیاژنیمرساناییبا

درنمودارتابعدیالکتریکنیز اینافزایشدرگافنواریخودرا بهتقریبیدرحالافزایشاست.

الکترونیوخواصصورتجابجاییلبهجذببهسمتانرژیهایبالاترنشانمیدهدودرنهایت

ایندیومآلایششدهگالیومنیترایدخواصاپتیکیآلیاژ 0625/0،125/0درغلظتهایبا و25/0،

ریچگالیحالتهایکلیوجزئیوساختارنواالکترونی،خواصدربررسیبررسیشد.InNخالص

نیتراید گالیوم که دادند نوارینشان ساختار و چگالیحالتها محاسباتمربوطبه شد. محاسبه

آلایشیافتهباناخالصیایندیومنیمرساناییباگافنواریمستقیماست.مقدارگافنواریباافزایش
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اصاپتیکیخوبررسیغلظتناخالصیایندیومکاهشیافتهوخاصیتفلزیدرمادهشدتمیگیرد.

نیزشاملمحاسبهقسمتهایحقیقیوموهومیتابعدیالکتریک،ضریبجذب،ضریبخاموشی،

با زینکبلند ساختار در که محاسباتاپتیکیدیدیم در اپتیکیمیباشد. بازتابندگیورسانندگی

یالکتریکوافزایشناخالصیرسانندگیافزایشمییابد.همچنینهمانطورکهانتظارداشتیمثابتد

ضریبشکستباگافنواریوگافاپتیکیرابطهمعکوسدارند.
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Abstract 

Gallium nitride (GaN) is one of the semiconductor compounds of the III-V group. There 

are two types of its structure; wurtzite and zinc blende. The band gap of this compound 

is direct type. In the wurtzite phase, it has a band gape of about 3.5 eVand in the zinc 

blende phase, has a band gape of about 3.2 eV. In this study, the electron structure and 

optical properties of pure gallium nitride, and doped with Al and In atoms investigated 

in both wurtzite and zinc blende structure. The calculations of pure and doped structure 

in both wurtzite and zinc blende phases were performed using the density functional 

theory (DFT) and Local Density Approximation (LDA) approach by the SIESTA 

computational code. In the study of the electron structure of the compound, the 

electronic band structure and the total and partial density of states were calculated. The 

study of optical properties also includes the investigation of dielectric function, 

refractive and extinction coefficients, reflectivity, optical absorption coefficient and 

conductivity. The calculations of the density of the states and band structure showed 

that the Alx Ga1-x N alloy is a direct band gap semiconductor. The band gap increases 

with increasing impurity concentration. This increase in the band gap also shows itself 

in the dielectric function diagram as the displacement of the absorption edge towards 

the higher energies. 

Finally, the electron structure and optical properties of gallium nitride alloy with indium 

were investigated at concentrations of 0.0625, 0.125, 0.25 and pure InN. The 

calculations relating to the density of states and band structures showed that gallium 

nitride doped with indium impurity is a semiconductor with a direct band gap. The band 

gap is reduced by increasing the indium impurity concentration and the metallic 

property intensifies in the material, and thus the conductivity increases. 

 

Keywords:Gallium Nitride (GaN), Density Functional Theory, SIESTA, Optical 

properties, InGaN, AlGaN. 
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