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  ) ١٤/٦/١٣٩٩ :يينها نسخة افتي در ؛ ٦/٢/١٣٩٨  :مقاله افتي (در

  دهيچك
بــه  GaAsيژه به و (III-V)رساناهاي مركب گروه نيم اي در زمينةملاحظههاي به دست آمده در رشد مواد، علاقة قابل  هاي اخير با پيشرفتدر سال

 ١٠H٤As٦Gaدر اين پژوهش خواص الكتروني نانوبلورهــاي . گاليم آرسنيد است nترين ماده براي آلاييدگي نوع سيليكون مناسبوجود آمده است.  
وانتوم اسپرســو افزاري كدر بستة نرم LDAو با تقريب  (DFT)تابعي چگالي بندي نظرية ، با استفاده از روش شبه پتانسيل و فرمول١٠SiH٣As٦Gaو  

يابــد. بــا تر شود مقدار گاف نواري كــاهش ميدهند كه هرچه اندازة نانوبلور بزرگگيرند. نتايج حاصل از محاسبات نشان ميرسي قرار ميمورد بر
نوار لبــةرمــي بــه تر و تــراز فييــده كوچــكگاف انرژي نسبت به حالت غير آلا  ،١٠H٤As٦Gaدر نانوبلور    Asجاي اتم  به  Siجايگزيني اتم ناخالصي  

هــا خواهد بود. پربند چگالي بــار الكتريكــي در اطــراف اتم nرساناي نوع يك نيم ١٠SiH٣As٦Gaشود كه در اين حالت نانوبلور رسانش نزديك مي
آرســنيد نيــز   يكــي نانوبلورهــاي گــاليمهــاي اپتاست. در اين پژوهش به بررسي ويژگي  Gaو    Siهاي  كووالانسي بين اتم  - نشان دهندة پيوند يوني

دست آوردن طيف اپتيكي نانوبلورهــا اســتفاده  افزار گوسين براي بهاند. همچنين، از نرماي انجام شدهده كه محاسبات با تقريب تك ذرهپرداخته ش
  .دهندشده است. محاسبات طيف اپتيكي براي نانوبلورهاي گاليم آرسنيد انتقال به آبي را نشان مي

 
  

 يانرژية تابعي چگالي، كوانتوم اسپرسو، خواص الكتروني، تقريب چگالي موضعي،  نظر، نانوبلور گاليم آرسنيد، nنوع  لصيناخا  :يد يكل يهاهواژ

  جذب                       
  

  مقدمه .١
رساناهاي ميكرو الكترونيــك معرفي سيليكون، صحنه را براي نيم
) III-Vرســاناهاي گــروه (نــيمباز كرد. پس از آن نقش مشابه را  

آرســنيد يــا فســفيد كــه مانند گــاليم؛ كنندجدول تناوبي بازي مي
ســيليكون از  دهنــد.رســاناهاي اپتوالكتريــك را توســعه مــينــيم

هاي طـــولاني مـــادة انتخـــاب شـــده بـــراي صـــنعت مـــدت

رساناهاست. با اين حال اشــكالات مهمــي در ايــن كاربردهــا نيم
مســتقيم بــا داراي گاف نــواري غيــر    سيليكونزيرا    ؛وجود دارد

مركب بــه ويــژه رساناهاي  . نيم]١[  هاست كم حامل  تحرك نسبتاً
) با توجه به خــواص الكترونــي آنهــا، III-Vگروه (رساناهاي  نيم

ــواد  ــالا، م گــاف نــواري مســتقيم و تحــرك الكترونــي بســيار ب
توليــد اي در رســانا كــاربرد گســتردهنويدبخشي هستند. مواد نيم

يســتورهاي ترونيكــي ماننــد ترانزهاي نــوري و ميكروالكدستگاه



  ٣، شمارة ٢٠جلد     وبه بيگمراديحيدرعلي شفيعي گل و محب  ٥٠٢
  

  

ــي ( ــانس دو قطب ــداني، HBT١نامتج ــر مي ــتورهاي اث )، ترانزيس
) و ليزرها دارند. بهبود در عملكــرد ايــن ٢LEDديودهاي نوري (

هــاي ها به شدت وابسته بــه خــواص اساســي و ويژگــيدستگاه
ركــب اســت. درك رســاناهاي مناخالصي آلاييــده شــده در نــيم

 ــكل  ،درستي از فنــاوري آلايــش ي بــراي ســاخت و پيشــرفت دي
هاي اپتــوالكترونيكي بــا ســرعت بالاســت. از بسياري از دستگاه

رســاناهاي مركــب آنجا كه گاليم آرسنيد يك نمونة اوليــه از نــيم
) است، مطالعة آلاييدگي گاليم آرسنيد ابزاري براي III-Vگروه (

  .]٣و  ٢[رساناهاي مركب خواهد بود بيني رفتار ديگر نيمپيش
  

  . روش محاسبات٢
 و اپتيكــي الكترونــي مطالعــة خــواص تحقيــق، اين در ما هدف

اتم و همچنين بررسي اثر   ٧٨و    ٢٠نانوبلورهاي گاليم آرسنيد با  
و  الكترونــي ســاختاري، بــر خــواص Siجايگزيني اتم ناخالصي 

تــابعي چگــالي نانوبلورهاي گاليم آرسنيد به روش نظرية  اپتيكي
(DFT)  بــراي ايپايه و مهم اينظريه چگالي عيتاباست. نظرية 

-كان  نگرش همراه به كه است  ايذرهبس  هايدستگاه از بسياري

 ايبــس ذره هــاياز دســتگاه ايتــك ذره توصــيف به منجر شم

. ]٦ -٤[دارد  محاســبات ســازيساده در بســزايي تأثير و شودمي
 افــزاري كوانتــوم اسپرســو ونرم بســته در ســاختارها ســازيبهينه

 -بــراي تــابعي انــرژي تبــادلي   (LDA)تقريب چگالي موضعي  
 سلول ابر مركز در نانوبلورها انجام شده است.   (Exc)همبستگي  

شوند تا با اعمال واهلــش قرار داده مي ٣٦٠٠ Å  حجم با مكعبي
 كمتر به اتم هر بر وارد نيرويمؤلفه  هر بر روي ساختارها، اندازة

eVاز 
Å

/  ٠  ســاختارها كل انرژي محاسبة در دقت  همچنين و ٠١

)به  نيز )eVمحاسبات، اجراي براي افزايش يابد. همچنين ٤١٠ 

 بسط تخت  امواج حسب  ريدبرگ بر ٤٠انرژي  با قطع موج توابع

بــه  ٢s ٢pو  ٢s ٣p،٢s ١p الكترونــي هــايآرايش و شــوندمي داده
 در Siو  Ga ،Asهــاي اتم ظرفيــت  هــايالكترون ترتيــب بــراي

  روند.مي كار به محاسبات

  . نتايج و محاسبات٣
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

١. Heterojunction Bipolar Transistor 
٢. Light Emitted Diod 

   GaAsرساناي . ساختار نواري نيم١ .٣
فلــز يــا  ،تواند اطلاعاتي در مورد ماهيت بلــورساختار نواري مي

و نــوع گــاف   عدم يا وجود گاف انــرژي، انــدازه  ،غير فلز بودن
تروني گــاليم آرســنيد ارائه دهد. ساختار نواري انرژي الك  ،انرژي

، ١، در امتداد نقاط تقــارني در شــكل LDA  حاصل از محاسبات
، جــدايي لبــة بــالاي نــوار ١ رسم شده است. باتوجه بــه شــكل

 ٠/ ٩١ eV در حــدود  ظرفيت و لبة پايين نوار رسانش در نقطة
دهــد. ايــن دست آمده است كه يك گاف مستقيم را نشان مي  به

 LDAرساناي گاليم آرسنيد با تقريب مقدار گاف انرژي براي نيم
تر خواهد در مقايسه با ديگر نتايج نظري به مقدار تجربي نزديك

هرچه تراكم نوارها بيشتر باشد خواص ترابردي، سرعت   ].٧[بود
 الكترون و جرم مؤثر آن بيشتر است.  

 ميگــال  يســاختار  يهــايژگ يو  يو همكــارانش بــر رو  آنهوا
 يگاف نوار يژر پارامتر شبكه و انرمطالعه كردند و مقدا  ديآرسن
طور كه در جــدول  همان به دست آوردند. ديآرسن  ميگال  يرا برا

 ســهيپژوهش در مقا  نيآمده در ادست   به  جيمشخص است نتا  ١
 نياســت بنــابرا  تــركينزد  يتجرب  ريبه مقاد  ينظر  جينتا  گريبا د
 گريتر از دمناسب  ديآرسن ميگال  يرومطالعه    يبرا  LDA  ب يتقر
  است. هاب يتقر

  
  ١٠H4As6Ga بررسي ساختار نانوبلور. ٢ .٣

گــاليم   بلــوربه منظور مطالعة خواص ساختاري و الكتروني نانو  
اتــم را  ١٠در حالــت بلــوري بــا  GaAsســاختاري از آرســنيد، 
اســت. در ايــن  Asاتــم  ٤و   Gaاتــم ٦كه شــامل كرده انتخاب 

هاي پيوندي موجود روي سطح، بازو As و  Gaهاي ساختار اتم
اتم هيدروژن بــه   ١٠د كه براي بي اثر كردن آنها، تعداد  آزاد دارن
 ســطح، يرو يهــااتم اگــراضافه شده است.  Asو  Ga اتم هاي

 گريد  حالت   نيا  در  ؛دهنديم  ونديپ  هيهمسا  يهاآزاد باشند با اتم
 ــدل  نيهمبه  بود،  دارنخواهديپا  نانوبلور  ساختار  آزاد  يبازوهــا  لي

تا حالت   شونديداده م  ونديپ  دروژنيسطح با اتم ه  يرو  يهااتم
 ١٠H٤As٦Ga  . نــانوبلور حاصــل، بــه صــورتشــود جادياشباع ا

  در نانو بلور گاليم آرسنيد،  Siبراي مطالعة تأثير آلايندة شود.  مي



  ٣، شمارة ٢٠جلد    ...  خواص الكتروني  روي Siاثر آلايندة   ٥٠٣
  

  

  

  

  
 .GaAsرساناي  ساختار نواري نيم .١شكل 

  
  . ]٨[ موجود ي نظر يهاداده گري و د يتجرب جي شده با نتا محاسبه يوار گاف ن يمقدار پارامتر شبكه و انرژ ةسي مقا .١ جدول

ينظر جي نتا گري د يتجرب جي تان  پژوهش  ني ا در  آمده دست به جي نتا   GaAs 

GGA-PBE    ٠/٣٩٢  
GGA-WC     ٠/٢٠٦ 

LDA             ٠/٠٩٩ 
LDA-MBJ    ١/٦١٣    

١/ ٤٢  LDA               ي نوار گاف يانرژ ٠/٩١gE ( eV )  

GGA-PBE     ٧٤٩/ ٥ 
GGA-WC       ٥/٦٦٥  
LDA             ٥/٦٠٧       

٦٥٤/٥ 

٦٥٣/٥  
LDA                 ٦٣/ ٥   a (Å) شبكه ثابت 

  
 Asجــايگزين يــك اتــم   ١٠H٤As٦Gaرا در ساختار  Siيك اتم 

 (IV)اتم گروه  Siحاصل شود.  ١٠SiH٣As٦Ga كرده تا نانو بلور
هــاي ظرفيــت آن بــه صــورت است كه الكترون  ١٤  د اتميبا عد

٢p٢ ٣sاست. با جايگزيني اتم  ٣Si  ١٠ در تركيبSiH٣As٦Ga به 
عنوان دهنــده عمــل كــرده و نــانوبلور بــه   Si، اتــم  Asجاي اتم  

كنــد. تبــديل مي  nاناي نوع  رسرساناي گاليم آرسنيد را به نيمنيم
 Siلاييده با اتــم ناخالصــي نانو بلور گاليم آرسنيد غير آلاييده و آ

  اند.نشان داده شده ،٢در شكل 
  
  ١٠H4As6Ga بررسي خواص الكتروني نانوبلور .٣ .٣

 ١٠H4As6Gaنانوبلور هاي الكتروني چگالي حالت .١ .٣ .٣

توزيــع   ،الكترونــي جامــداتاز عوامل اساسي در تعيين خواص  

ه هاي نوار رسانش و ظرفيــت اســت. از آنجــا ك ــانرژي الكترون
هاي الكتروني در يك نــوار الكترونــي (رســانش يــا تعداد حالت 

هــا از بــراي بيــان تعــداد ايــن حالــت   ،ظرفيت) بسيار زياد است 
، ابتــدا ٣. در شــكل  ]٩[شــود  ها استفاده ميمفهوم چگالي حالت 

 Asو يك اتــم    Gaت هاي الكتروني يك اتم  نمودار چگالي حال
اســت  ٢s٤ ١p٤رت به صــو  Gaشود. نوار ظرفيت اتم بررسي مي

 Ga-sشود، اوربيتال  . الف، مشاهده مي٣همان طور كه در شكل  
در پايين نوار ظرفيت ســهم دارد. قســمت بــالاي نــوار ظرفيــت 

است. كمينة نوار رسانش نيــز   Ga-pشامل سهم كمي از اوربيتال  
كــه در   Ga-pاست. قسمتي از اوربيتال    Ga-pوط به اوربيتال  مرب

است پر و قسمتي كــه در نــوار رســانش   نوار ظرفيت واقع شده
  . ب، نمودار چگالي ٣قرار دارد خالي از الكترون است. در شكل 



  ٣، شمارة ٢٠جلد     وبه بيگمراديحيدرعلي شفيعي گل و محب  ٥٠4
  

  

    
  

  (ج)  (ب)   (الف) 

  .١٠SiH٣As٦Gaنانوبلورو (ج) ١٠H٤As٦Gaاتم، (ب) نانوبلور ١٨در فاز مكعبي با  GaAs(الف) سلول واحد  .٢شكل 

  

  (ب)   (الف) 
  . Asو (ب) اتم Ga ي(الف) اتم  هاي جزي چگالي حالت  .٣شكل 

  
نشان داده شده است. نوار   Asهاي الكتروني براي تك اتم  حالت 

است. همان طور كه مشاهده  ٢s٤ ٣p٤به صورت  Asظرفيت اتم 
در پايين نوار ظرفيت سهم دارد. قســمت   As-sمي شود اوربيتال  

است كــه ســه الكتــرون   Ga-pبالاي نوار ظرفيت شامل اوربيتال  
نــوار   اند. كمينــةدر اين قسمت قرار گرفته  pدر اوربيتال  موجود  

است. قســمتي از اوربيتــال   Ga-pرسانش نيز مربوط به اوربيتال  
Ga-p .كه در نوار رسانش قرار دارد خالي از الكترون است 

هــاي حالــت هــاي كلــي و ، نمودارهــاي چگالي٤در شكل  
انــد. رسم شده  ١٠H٤As٦Ga  در نانوبلور  Ga  ,Asجزئي اتم هاي  

١DOS    ١٠كلي نانو بلورH٤As٦Ga   قلة پهن و وسيعي در گســترة
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

١. Density Of State 

eV تــا -١٢ eV گــاف انــرژي نــانوبلور دهــد.را نشــان مــي ٢ 

١٠H٤As٦Ga  مقدار  eV  ٤ شــكل در  كه  است   آمدهدست    به  ١/ ٤. 
همان طور كه در شــكل مشــخص   .است   مشخص  يخوب  به  ب،

ر بــه ســمت چــپ (نــوا Asو  Gaاتم هاي  p هاياست اوربيتال
اند. اين موضوع نشان دهندة اين است كــه جا شدهجابهظرفيت)  

پر اســت.  Asو  Gaهاي اتم p، اوربيتال  ١٠H٤As٦Gaدر نانوبلور  
و   Ga-pبيشترين سهم در نوار رسانش نيز مربــوط بــه اوربيتــال  

همــان  .الكترون ولت است  ٢ تا ٠از As-pسهم كمي از اوربيتال 
ربوط بــه اتــم گــاليم در طور كه در شكل مشخص است سهم م

  .د برابر بيشتر از اتم آرسنيد است نوار رسانش چن
  



  ٣، شمارة ٢٠جلد    ...  خواص الكتروني  روي Siاثر آلايندة   ٥٠٥
  

  

  
  

  (ب)   (الف) 
  .١٠H٤As٦Gaنانوبلور هاي كلي چگالي حالت(ب) و  ١٠H٤As٦Gaدر نانوبلور  Asو   Gaهاي اتم هاي جزيي (الف)چگالي حالت .4شكل 

  

 ــچگالي حالت  .٢  .٣  .٣ ده بــا هاي الكتروني براي نانوبلور آلايي

       Si اتم
بررســي   Siابتدا نمودار چگالي حالت هاي الكترونــي يــك اتــم  

هــاي ، نشــان داده شــده اســت. الكتــرون٥شود، كه در شكل  مي
هستند. همــان طــور كــه در  ٢s٤ ٢p٣به صورت   Siظرفيت اتم 

در پايين نــوار ظرفيــت   Si-sشود، اوربيتال مشاهده مي ،٥شكل 
ست. قسمت بالاي نــوار ظرفيــت شــامل سهم دارد كه كاملاً پر ا

دو الكتــرون در آن قــرار اســت كــه    Si-pربيتال  سهم كمي از او
 Si-pدارد. كمينة نوار رسانش نيز شامل سهم بيشتري از اوربيتال  

  است كه خالي است.  
در  Asو  Ga ،Siهاي جزئي اتــم هــاي نمودار چگالي حالت 

كل ديــده طــور كــه در ش ــ همان ، نشان داده شده است.٦شكل 
،  Si-sود بيشترين سهم در نوار ظرفيت، مربوط به اوربيتال شمي

Si-p    وGa-p   است. نقش عمده در انتقــال الكتــرون مربــوط بــه
بــه ســمت   pهاي  جايي اوربيتاله  خواهد بود. جاب  Si-pاوربيتال  

چپ (پايين نــوار ظرفيــت) نشــان دهنــدة ايــن اســت كــه ايــن 
 كاملا پر هستند. 10iHS3As6Ga ها در نانوبلور  اوربيتال

فرمي، براي شود تراز  ، مشاهده مي٧همان طور كه در شكل  
نانو بلور غير آلاييده تقريباً در وسط گاف انــرژي اســت. امــا در 

به ساختار اضافه شــده اســت،   Siحالت آلاييده كه اتم ناخالصي  
الكترون از نوار ظرفيت به نوار رسانش انتقال يافته و تراز فرمــي 

رســاناي نوار رسانش نزديك شده است. طبق تعريــف نيم  به لبة
كه با اضافه شدن ناخالصي ترازي تحت عنــوان  n غير ذاتي نوع 

شود در اين مورد نيــز تراز دهنده، نزديك نوار رسانش ايجاد مي
چنــين   ١٠H٤As٦Gaبه نانوبلور    Siبا اضافه شدن اتم ناخالصي 

نــانوبلور گــاليم Si لصــي دهد. بنــابراين، اتــم ناخااتفاقي رخ مي
كند. در اين حالت گاف تبديل ميn رساناي نوع آرسنيد را به نيم

يابــد كاهش مــي  ٠/ ٣٩  eVانرژي نسبت به حالت غير آلاييده به  
  كه به خوبي در شكل نمايان است.

 
  شم  - كوهنبررسي ترازهاي انرژي در طيف . ٣.4

دهند كه يشم نشان م-نتايج به دست آمده ازحل معادلات كوهن
توانند بــه تعــداد ترازهاي انرژي اتمي مربوط به يك اتم تنها مي

هــا شــكافته زيادي ترازهاي انرژي نزديك به هــم بــراي خوشــه
) و HOMOشوند. گاف انرژي بين بالاترين تراز اشــغال شــده (

) نقش مهمــي در خــواص LUMOترين تراز اشغال نشده (پايين
ــه  ــواد دارد. ب ــيميايي م ــي و ش ــاففيزيك ــر، گ ــارت ديگ   عب

HOMO-LUMO پـــذيري و فعاليـــت معيـــاري بـــراي واكنش
شــود. بــا دور شــدن ها يا نانوذرات محسوب ميشيميايي خوشه

پذيري از يكديگر، تمايل به واكنش LUMOو    HOMOترازهاي  
. ]١٠[  يابــدكاهش و با نزديك شدن ترازها به هــم افــزايش مــي

، ١-HOMO  شــم بــراي ترازهــاي  -كوهن، طيف انرژي  ٨شكل  
HOMO  ،fE ،LUMO  ١وLUMO+   در نانوبلورهاي  



  ٣، شمارة ٢٠جلد     وبه بيگمراديحيدرعلي شفيعي گل و محب  ٥٠6
  

  

  

  
  .Siهاي جزيي مربوط به تك اتم چگالي حالت .٥شكل 

  
در نــانوبلور Si و  Ga  ،Asهاي جزيي اتــم هــاي چگالي حالت .6شكل 

١٠SiH٣As٦Ga.  
  

  
  .١٠SiH٣As٦Gaو  ١٠H٤As٦Gaهاي كلي براي نانوبلور هاي چگالي حالت .٧شكل 

  

١٠H٤As٦Ga ١٠ وSiH٣As٦Ga  دهد. همان طــور كــه را نشان مي
شود تــراز انــرژي فرمــي بــه صــفر منتقــل در شكل مشاهده مي

ترين تــراز (پــايين LUMOاست. تراز بــالاي انــرژي فرمــي  شده
اوربيتالي خــالي) نقــش نــوار رســانش در بلــور را دارد و تــراز 

لي پــر) (بالاترين تــراز اوربيتــا  HOMOتر از انرژي فرمي،  پايين
دو تــراز فاصــلة دهد. يت را به خود اختصاص مينقش نوار ظرف

HOMO-LUMO   از هم مقدار گــاف انــرژي را بــراي نــانوبلور
، ١٠H٤As٦Gaكند كه مقدار اين گاف براي نــانوبلور  مشخص مي

eV  زماني كه اتم ناخالصي    .است   ١/ ٤Si   در نــانوبلور بــه جــاي
بــه   HOMO-LUMOشــود، ترازهــاي  جايگزين مي  Asيك اتم  

 ٠/ ٣٩بــه  ١/ ٤شــوند و مقــدار گــاف نــواري از ميهــم نزديــك 

يابد. در نتيجه رسانايي نانوبلور افــزايش الكترون ولت كاهش مي
شود كه تــراز انــرژي فرمــي بــه يابد. علاوه براين مشاهده ميمي

ب) و ايــن موضــوع   ..٨است (شكل  تر شدهنوار رسانش نزديك
نــابراين، اتــم خواهد بود. ب  nنوع    رسانايهاي بارز نيماز ويژگي
تبديل   nرساناي نوع  نانوبلور گاليم آرسنيد را به نيم  Siناخالصي  

  كند.مي
  
  چگالي بار الكتروني  .٥ .٣

  ١٠H4As6Gaچگالي بار الكتروني نانوبلور . ١ .٥ .٣
  وة  ـان چگالي بار است، درواقع نح ـروني كه هم ـچگالي ابر الكت



  ٣، شمارة ٢٠جلد    ...  خواص الكتروني  روي Siاثر آلايندة   ٥٠٧
  

  

  
  

  (ب)   (الف) 

  .جاي تراز فرمي بعد از آلاييدگي نانوبلورشم و (ب) چگونگي جابه- در طيف كان  ١٠H٤As٦Gaترازهاي انرژي براي نانوبلور  .٨شكل 
  

دهد. طبيعت پيوند در يــك توزيع بار در اطراف اتم را نشان مي
توان با تجزيه و تحليل توزيع چگالي بــار بــر روي خوشه را مي

نحوة توزيــع . ]١١[ي قرار داد هاي خوشه مورد بحث و بررساتم
شان داده شده ن  ٩در شكل  ١٠H٤As٦Gaبار الكتروني در تركيب 

همان طور، كه در شــكل مشــخص اســت توزيــع بــار در   است.
 Asاست. پس، انتقال بار از اتــم    Gaبيشتر از اتم    Asاطراف اتم  

صورت گرفته است. با توجه به كانتورهاي آشــكار شــده   Gaبه  
 )٢/ ١٨(و  Ga  )١/ ٨١(دو اتم ف الكترونگاتيوي  در شكل و اختلا

 As  هــاي گــاليم و آرســنيد در توان گفت كه پيونــد بــين اتممي
   يوني دارد.   -نانوبلور خصلت كووالانسي

  
  ١٠SiH٣As6Gaچگالي بار الكتروني نانوبلور  .٢ .٣.٥

در شــكل  ١٠SiH٣As٦Ga نحوة توزيع بار الكتروني در نانو بلــور
شــود طــور كــه مشــاهده مياســت. همــان  نشان داده شــده  ،  ١٠

انــد كــه را احاطه كرده  Asو    Gaهاي  كانتورهاي چگالي بار، اتم
 ــ  ةبيــانگر رفتــار كووالانســي بــين آنهاســت. از طرفــي از مقايس

(كــه   As)  ٢/ ١٨و (  Ga)  ١/ ٨١اختلاف الكترونگــاتيوي دو اتــم (
(كــه   Ga)  ١/ ٨١و  (  Si)  ١/ ٩٠است) با دو اتــم (  ٠/ ٣٧  eVبرابر  
توان انتظار داشت كه كه پيوندها كاملاً است) مي  ٠/ ٠٩  eVبرابر  

كووالانسي نبوده و مقــداري خاصــيت يــوني دارد. رفتــار يــوني 
بيشتر است. اين موضــوع از Ga- Si در مقايسه با  Ga- Asپيوند 

قابــل مشــاهده اســت.   As-Gaنحوة توزيع چگالي بار حول اتم  
 Gaبيشتر از  Siو  Siبيشتر از    Asف اتم  مقدار توزيع بار در اطرا

  است.منتقل شده   Gaبه اتم  Siخواهد بود. بنابراين بار از اتم 

 ٢9H١6As٣٣Gaبررسي ساختار نانو بلور  .6.٣

را در جهــت   GaAsبراي ساخت اين ساختار ابتدا سلول واحــد  
-اتــم از آن را بــه  ٤٩گســترش داده و  ســپس    zو    x    ،yمحور  

 كه نانوبلور انتخاب شده تقــارن هندســي  كرديم  ابخانت  ايگونه
هــاي آزاد اتم ١باشد. براي بي اثر كردن پيونــدهاي آويــزان  داشته

Ga    وAs،  است كــه روي سطح به آنها اتم هيدروژن متصل شده
رســد. بعــد اتم مي ٧٨ها در نانوبلور به در اين صورت تعداد اتم

ت الكترونــي از واهلش دستگاه فوق، گاف انرژي و چگالي حالا
در شــكل   ٢٩H١٦As٣٣Gaاند. نانو بلور واهلش يافته  محاسبه شده

  .است شدهنشان داده   ١١
  
  ٢9H١6As٣٣Gaبررسي خواص الكتروني نانو بلور  ٧ .٣

  هاي الكترونيچگالي حالت. ١ .٧ .٣
هــاي كلــي و جزئــي هاي حالت نمودارهاي چگالي  ١٢در شكل  

 DOSانــد. رسم شده  ٢٩H١٦As٣٣Ga  در نانوبلور  Ga  ,Asهاي  اتم
يك قلة پهن و وسيعي در گســترة   ٢٩H١٦As٣٣Gaكلي نانو بلور   

eV تــا -١٠ eV ــانوبلور دهــد.را نشــان مي ٢  گــاف انــرژي ن

٢٩H١٦As٣٣Ga    مقدارeV شكل در كه است  آمده دست  به ٠/ ١٦ 
همــان طــور كــه در شــكل   .اســت   مشــخص  يخــوبه  ب  ب،  .١٢

بــه ســمت چــپ  As و Gaاتــم هــاي p مشخص است اوربيتال 
اند. اين موضــوع نشــان دهنــدة ايــن جا شده(نوار ظرفيت) جابه

و   Gaهــاي  اتم  p، اوربيتــال  ٢٩H١٦As٣٣Gaاست كه در نانوبلور   
As    هاي هيبريدي پر است. كمينه نوار رسانش متشكل از حالت

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

١. Dangling bonds   



  ٣، شمارة ٢٠جلد     وبه بيگمراديحيدرعلي شفيعي گل و محب  ٥٠٨
  

  

  
  

  .١٠SiH٣As٦Gaبار الكتروني براي نانوبلور چگالي .١٠شكل   در نانوبلور.Ga . و Asهاي اتم الكترونيبار چگالي  .9ل شك

  

  
  .٢٩H١٦As٣٣Ga. نانوبلور غير آلاييده ١١شكل 

  
الكتــرون ولــت  ٢ تا ٠از،  Asو  Gaاتم هاي  pو  sهاي اوربيتال

  .است 
  
  ٢9H١6As٣٣Gaروي نانوبلور   Siبررسي اثر آلاينده . ٨ .٣

ايــش جدول تناوبي، كــه آر  (IV)اتم سيليكون، اتم واقع درگروه  
الكتــرون  ٤اســت و  ٢s٣ ٢p٣صورت هاي ظرفيت آن بهالكترون
ظرفيـــت خــود دارد، پـــس از تزريــق در نـــانوبلور  ةدر لايـ ـ

٢٩H١٦As٣٣Ga   تمايل بيشتري به قرار گرفتن در مكان اتــمAs  از
ناخالصــي از     ٢٩H١٦As٣٣Gaدهد. بــراي نــانوبلور  خود نشان مي

ست. تــا وقتــي كــه جا شده امركز نانوبلور به سمت سطح، جابه
غييــر محسوســي در تناخالصي از ســطح نــانو بلــور دور اســت، 

اما زماني كه ناخالصي به نزديكي سطح شود،  انرژي مشاهده نمي
 زيرين ســطح مشــاهدهلاية  رسد افت انرژي براي تركيب در  مي

توان به اين واقيعت نسبت داد كــه دليل اين تغيير را مي  ،شودمي
ي اطراف اتم ناخالصي واهلــش زيــادي هااتم  ،در نزديكي سطح

هــاي قبلــي خــود قبــل از حضــور ناخالصــي يابند و از مكانمي
هــاي محــيط در حــالي كــه دور از ســطح اتم  شــوند،جا ميجابه

تقريبــاً ثابــت و  ٢٩H١٦As٣٣Gaاطــراف ناخالصــي در نــانو بلــور 
ســمت ســطح ه  بنابراين، زماني كه اتم ناخالصي ب  پايدار هستند.
هــاي يابــد و موقعيــت د، انرژي فرمــي كــاهش ميحركت مي كن

كنــــد. نــــانو بلــــور واهلــــش زيرســــطح را پايــــدارتر مي
  نشان داده شده است. ١٣در شكل    ٢٩H١٥SiAs٣٣Gaيافتة

  
  F(E١(انرژي تشكيل ناخالصي . ١ .٨ .٣

عنوان انرژي مــورد نيــاز اتــم به  xانرژي تشكيل براي ناخالصي 
ذاري بــه جــاي يگ ــبعد از جا  xμبا پتانسيل شيميايي    xناخالصي  

ــين مي ــه تعي ــم پاي ــه ]١٢[ شــوديــك ات ــانوبلور پاي . در اينجــا ن

٢٩H١٦As٣٣Ga  است. ابتدا اتم ناخالصيSi  جــايگزين اتــم  As 
شــود. روي ســطح مي Asمركــزي و بــار ديگــر جــايگزين اتــم 

ساختاري كه كمتــرين مقــدار انــرژي تشــكيل ناخاصــي را دارد 
هــاي تشــكيل لازم اســت كــه انرژيپايــدارتر اســت. بنــابراين، 

مركزي   Asجاي اتم  ه  ب  Siناخالصي در دو حالت جايگزيني اتم  
  و سطحي محاسبه شوند.

   F Ga As H SiE E Ga As SiH E Ga As H .        ٣٣ ١٦ ٢٩ ٣٣ ١٦ ٢٩

آلاييــده زمــاني كــه   توان نتيجــه گرفــت كــه نــانو بلورهــاييمي
  ترين مكان همسايه در نزديكي سطح قرار ناخالصي در نزديك

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

١ . Energy of impurity formation 



  ٣، شمارة ٢٠جلد    ...  خواص الكتروني  روي Siاثر آلايندة   ٥٠9
  

  

  
(ب) چگالي حالت هاي الكتروني كلي براي نــانوبلور  و ٢٩H١٦As٣٣Gaدر نانوبلور  Asو  Gaهاي ي اتمي هاي الكتروني جزتچگالي حال .١٢شكل 

٢٩H١٦As٣٣Ga.  
  

  
 As.جايگزين شده بــه جــاي اتــم  Siنانوبلور آلاييده با اتم   .١٣شكل  

  سطحي.

  .  ٢٩H١٥SiAs٣٣Gaدر نانوبلور  Siانرژي تشكيل ناخالصي   .٢جدول 

ساختار  وعن  Ry) (  يناخالص ليتشك يانرژ 

Ga٣٣SicorAs١٥H١٢/٥ ٢٩  

Ga٣٣SisurAs١٥H١١/٣ ٢٩  

  
. بــا را خواهند داشــت گرفته باشد، كمترين ميزان انرژي تشكيل  
، نانو بلور آلاييــده بــا ٢توجه به مقادير به دست آمده در جدول  

در حالت ســطحي پايــداري بيشــتري نســبت بــه حالــت   Siاتم  
 دورني دارد.

  



  ٣، شمارة ٢٠جلد     وبه بيگمراديحيدرعلي شفيعي گل و محب  ٥١٠
  

  

  
  .٢٩H١٥SiAs٣٣Gaهاي كلي نانوبلور (ب) چگالي حالت و Gaو  Siهاي هاي جزيي اتم(الف) چگالي حالت .١4شكل 

  
سطحي در  Asجايگزين شده به جاي اتم   Si. اثر آلاينده  9.  ٣

  ٢9H١6As٣٣Gaنانوبلور 

  هاي الكتروني. چگالي حالت١. 9. ٣
، Gaهاي  اتم  هاي الكتروني جزئي  هاي حالت نمودارهاي چگالي

Si  همان طور كه در شكل ديــده  اند.نشان داده شده ١٤در شكل
 ظرفيت مربوط به اوربيتــالشود، بيشترين سهم در پايين نوار  مي

Si-s    الكترون ولت است و همچنين در بــالاي نــوار   -٧تا    -٩از
هــاي بيشترين سهم  مربــوط بــه اوربيتال  ٠تا    -٤  eVظرفيت از  

Ga-p    وp-Si  هــاي  ر نوار رسانش نيز اوربيتــالاست. دGa-p   و
p-Si     ب مشــاهده ١٤نقش دارند. همــان طــور كــه در شــكل .

هــا، بــراي تراز فرمــي چگــالي كــل حالــت   شود، در محدودةمي
نانوبلور غير آلاييده، تراز فرمي در وسط گاف انرژي قرار گرفته 

به ساختار اضــافه  Siاما در حالت آلاييده كه اتم ناخالصي ؛  است 

شده است، الكترون از نوار ظرفيت به نوار رسانش انتقال يافته و 
بنــابراين، اتــم تراز فرمي به لبه نوار رسانش نزديك شده اســت.  

 n رســاناي نــوع نانوبلور گــاليم آرســنيد را بــه نيم Si ناخالصي 
الكترون ولــت  ٠/ ٠٩كند. در اين حالت گاف انرژي به تبديل مي
  يابد.كاهش مي

 
 هاي اپتيكي نانوبلور گاليم آرسنيد گيويژ . ١٠ .٣

رســاناها هاي اخير براي توليــد نــور و تقويــت آن در نيمدر سال
ــدين  ــدهچن ــق واقــع ش ــورد تحقي ــار م ــد. يكــي از راهك ان
ترين آنها ايدة كاهش ابعاد نانو بلور، بر روي نــانوبلور نويدبخش

گاليم آرسنيد است كــه در آن محــدوديت كوانتــومي، شكســتن 
 ــLEDتأثير سطح، نقش مهمي دارد.  پيوند و كــار بــردن ه ها بــا ب

گانــه هاي فعــال نانوبلورهــاي گــاليم آرســنيد و تزريــق جدالايه
. بررســي خــواص ]١٣[آينــد  ها به دســت ميها و حفرهالكترون



  ٣، شمارة ٢٠جلد    ...  خواص الكتروني  روي Siاثر آلايندة   ٥١١
  

  

هاي ساده شروع شده است. ســپس، نقــش اپتيكي با مطالعة مدل
  شود.مي در نانوبلور گاليم آرسنيد بررسي Siجايگزيني اتم 

  
    IPA)1 (مستقلذرة تقريب . ١ .١٠ .٣

هــاي كوانتــومي زيــاد يك فرض اساسي كه معمولاً براي دستگاه
مستقل است. كــه ذرة  شود تقريب تك ذره يا تقريب  استفاده مي

هــا بســيار نــاچيز كنشي و همبســتگي الكتروندر آن اثرات برهم
نظــري   اي بــراي محاســباتبه عنــوان پايــه  IPAاند.  فرض شده
هــاي پاســخ نــوري . يكي از بهتــرين روش]١٤[شود  استفاده مي

اســتفاده از   ،شده از ساختار نــوارييك بلور در سطوح محاسبه  
تقريب ذره مستقل است، جايي كه اثر تغيير ميدان مغناطيسي بــر 

. در ادامه ]١٥[ شودبلوري ناديده گرفته ميشبكة  روي فاصله در  
نيد با استفاده از تقريب تــك ذره طيف جذب نانوبلور گاليم آرس

  شود.بررسي مي
  
روي طيــف جــذب خوشــه  Siبررسي اثر ناخالصي .  ٢.  ١٠  .٣

4As6Ga  
نمــودار شــدت جــذب بــر حســب بســامد را بــراي  ١٥شــكل 
دهد. همان طــور كــه نشان مي  Si٣As٦Gaو    ٤As٦Gaهاي  خوشه

 ٣As٦Ga Siو ٤As٦Gaهاي  شود، براي خوشهدر شكل ديده مي

نوســاني وجــود دارد كــه حــداكثر مقــدار آن بــراي يــك طيــف 

٤As٦Ga   حدودeV است و ممكن است مربــوط بــه انتقــال از  ١
باشــد.   LUMOبه تراز اشــغال نشــده    HOMOتراز اشغال شده  

بــه   HOMOهاي ديگر ممكن است مربوط به انتقال از تــراز  قله
از   ترو يا انتقــال از ســطوح پــايين  LUMOسطوح بالاتر از تراز  

HOMO    به ترازLUMO    باشد. وقتي اتمSi   به جــاي يــك اتــم
As  جذب قلة  يابد و  شود، شدت جذب افزايش ميجايگزين مي

را   ٢شود كه انتقال بــه آبــيجا ميهاي بالاتر جابهبه سمت انرژي
 دهد. نشان مي

 
  نانوبلورهاي گاليم آرسنيد  UVبررسي طيف جذب . ١١ .٣

 كمــك با  د،يآرسن ميگال يانانوبلوره يساختارها قسمت، نيا در
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

١. Independent Particle Approximation 
٢. Blue-shift   

 ــبريه روش و ٠٩ نيگوس ــ يافزار نرم بسته  بهينــه ، B٣LYPيدي
 ــپا  يهــاحالت   يهايانرژ  مقاديرو    اندشده  ــيبرانگو    هي  آنهــا  ةخت

 بــا  ديآرسن  ميگال  يجذب نانوبلورها  يهافيط  سپس،  و  محاسبه
گوســين،  افزارنرم. اندشده رسم ٥ و يو گوسافزار نرم استفاده از
 ،يچگــال  يتــابع  يــةنظر  يبر مبنــا  يمحاسبات  يهاروش  به كمك

 جاديا را ساختار نيدارتريپا و كرده نهيشده را به يساختار طراح
 .]١٧ -١٥[ كنديم

ــه در  ــط ادام ــافي ــا يه ــذب نانوبلوره و  ١٠H٤As٦Ga يج

١٠ZnAsH٥Ga ــط١٦شــد. شــكل  نــدخواه يبررس ــ  جــذب  في
توســط  جــذب آن در كــهدهد يرا نشان م ١٠H٤As٦Gaنانوبلور 

 جــادياز ا  يناش ــقلــه    ايــن.  اســت   شــدهمشخص    بزرگ  قله  كي
 جــذب  ةقل  نيحفره) است. ا  -(جفت، الكترون  تونيمستقم اكسا

m  در طول موج  ١٠H٤As٦Ga نانوبلور  يبرا ٦٣ واقع شده ١٠
فروسرخ قــرار     يهاطول موج  ةمحدودطول موج در    نيا  است.

  .گيرديم
را نشــان مــي  ١٠SiH٣As٦Gaب نانوبلور طيف جذ  ١٧شكل  

كه در آن يك اتــم   ١٠SiH٣As٦Gaجذب براي نانوبلور  قلة  دهد.  
  شــده اســت در طــول مــوج  Asجايگزين يك اتم    Siناخالصي  

m  /
 ٦١ ٣ واقع شده است. اين طول موج در محدودة طــول ١٠
بــه هاي فرو سرخ است و نسبت به نــانوبلور غيــر آلاييــده  موج

جــا شــده اســت. در نتيجــه تر جابــهسمت طول موج هاي كوتاه
در نانوبلور فوق منجر به گذار بــه آبــي   Siحضور اتم ناخالصي  

  كه كاملاً با نتايج تقريب تك ذره مطابقت دارد.شود  مي
  

 گيرينتيجه. 4

 چــارچوب در و اسپرســو  كوانتوم يافزارنرم بسته در محاسبات

 Si ياثر اتــم ناخالص ــ يبررس منظور به يچگال يتابع يبندفرمول
 ديآرســن  ميگــال  ينانوبلورهــا  يك ــيو اپت  يالكترون ــخواص    يرو

 ميگــال ينانوبلورهــا يرو شــده انجام يهايبررس. اندشده انجام
 شــود  تــربــزرگ  نــانوبلور  اندازه  هرچه  كه  دهنديم  نشان  ديآرسن

 Si  ياتم ناخالص ــ  ينيگزي. با جاابدييم  كاهش  ينوار  گاف  مقدار
نســبت بــه  يگاف نوار  ١٠H٤As٦Ga  نانوبلوردر    Asاتم    يجا  هب

   وار ـن ةلب به  يفرم راز ـت  و  ود ـشيتر مكوچك دهييآلا  ر ـيحالت غ



  ٣، شمارة ٢٠جلد     وبه بيگمراديحيدرعلي شفيعي گل و محب  ٥١٢
  

  

    
هاي نمودار شدت جــذب بــر حســب بســامد بــراي خوشــه  .١٥شكل  

٤As٦Ga    وSi٣As٦Ga  يــك،برابر با پلانك  . (واحد بسامد با فرض ثابت 
   )است.در نظر گرفته شده

  .١٠H٤As٦Gaطيف جذب نانوبلور  .١6شكل 

  

  
   Ga.١٠SiH٣As٦طيف جذب نانوبلور  .١٧شكل 

  
 ــ. در اشــوديم ــ  كينزد  رسانش  ــ  ١٠SiH٣As٦Gaحالــت    ني  كي

در   يك ــيبــار الكتر  يخواهد بود. پربنــد چگــال  nنوع    يرسانامين
 يهــااتم  نيب  ،يكووالانس  -يوني  ونديپ  ةنشان دهند  هااطراف اتم

Si  وGa  .٢٩ نانوبلور يبرااستSiH١٥As٣٣Ga، اتــم  كهيزمان زين
 ليتشك  يسطح قرار گرفته باشد مقدار انرژ  كيدر نزد  يناخالص

قــرار  نانوبلوردر مركز  يكه ناخالص دارد ينسبت به حالت  يكمتر
 ديآرســن  ميگــال  يجــذب نانوبلورهــا  في ــط  يگرفته باشد. بررس

وبلور بــه نــان  Si  يكــه اضــافه شــدن اتــم ناخالص ــ  دهدينشان م

١٠H٤As٦Ga  ــ  شيسبب افزا   في ــط  ييجــاه  شدت جــذب و جاب
  .شوديم يآب  يهاجذب به سمت طول موج
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