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  )۲۶/۱۱/۱۳۹۰ :دريافت نسخة نهايي ؛ ۱۲/۲/۱۳۹۰ :افت مقالهيدر(

  دهيچك
هـاي    با اتم شده اشباع و اشباع هاي اكسيد روي با سطح غير سازي ساختار نانوسيم  تابعي چگالي و با استفاده از تقريب شيب تعميم يافته، پس از بهينه          ةدر اين مقاله، بر اساس نظري     

همچنين تأثير فشار تك محـور  . ايم  مدول يانگ و ضريب مؤثر پيزوالكتريك آنها پرداخته      ةمحور بر ساختار نانوسيم و محاسب       ، به مطالعه اثرات فشار تك     ]٠٠٠١[هيدروژن در جهت    
  .ايم بر قسمت موهومي تابع دي الكتريك را نشان داده

  
  کيرالکت يد تابع ،تهيسيالکتر زويپ ،انگي مدول ،مينانوس :ليديكهاي  واژه

  

  
  مقدمه .١

 مطالعه بـر روي نانوسـاختارهاي اكـسيد روي بـا توجـه بـه                اخيراً

 ةخواص نيمه رسانايي اين ماده و كاربردهاي فراواني كـه در زمين ـ           

توان براي آن در نظر گرفت، بسيار مـورد توجـه             نانوالكترونيك مي 

هاي اكسيد روي بـا داشـتن         در اين ميان، نانوسيم   . قرار گرقته است  

ر يك بعدي و خواص مكانيكي و اكترونيكي منحصر به فرد،           ساختا

  .توانند كاربردهاي مختلفي در نانوالكترومكانيك داشته باشند مي

هـاي تجربـي مختلفـي بـراي رشـد            با توجه به اينكـه روش        

 ة مطالع ـ ، در ]۲ و   ۱[ شـود   مـي هاي اكسيد روي استفاده       نانوسيم

اص كشساني  ها و به خصوص خو      خواص مكانيكي اين نانوسيم   

 مـدول يانـگ و      ةآنها  نتـايجي همـساني در خـصوص محاسـب          

ضريب مـؤثر پيزوالكتريـك حاصـل نـشده اسـت و تـاكنون در               

ــريب      ــساني و ض ــدول كش ــزايش م ــا اف ــاهش ي ــصوص ك خ

 ةهاي اكسيد روي در مقايسه با حالت تـود          پيزوالكتريك نانوسيم 

  .]۴ و ۳[ استهاي تجربي اجماعي حاصل نشده  آن در روش

هاي اكسيد روي در  اين مجال اثر پوشش سطحي نانوسيمدر    

 بر روي خواص الكترونيكي آنها و نيـز تـأثير آن            ]۰۰۰۱[جهت  

 بارهاي اكتريكي در حين اعمال فشار تك محور         قطبشبر روي   

و نتايج حاصل بـر روي مـدول يانـگ و ضـريب پيزوالكتريـك              

  .مورد بررسي قرار گرفته است

 تـابعي   ةحاسـبات بـر اسـاس نظري ـ      در اين مقاله با انجـام م         

هـاي اكـسيد       اثر افزايش قطـر نانوسـيم      ةچگالي، علاوه بر مطالع   

ــر      ــا، اث ــانيكي آنه ــي و مك ــواص الكترونيك ــر روي خ روي ب

هـاي    شدگي سطح و پوشـش پيونـدهاي آزاد آنهـا بـا اتـم               اشباع

ــب  ــر روي محاس ــدروژن ب ــؤثر  ةهي ــريب م ــگ و ض ــدول يان  م

توانـد پاسـخگوي      كـه مـي   اسـت     پيزوالكتريك نـشان داده شـده     

رسـد كـه      به نظـر مـي    . باشد  تناقضات منتج از گزارشات تجربي      

ها و پوشش پيوندهاي آزاد موجود در         گيري سطح نانوسيم    شكل

هـاي   سطح آنها تأثيرات فراواني بـر خـواص كشـساني نانوسـيم     

  . دارداكسيد روي
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  .هاي اشباع شده  نانوسيمةساختار بهينه شد. ۱شكل 

  

  
  

  .اكسيد رويبهينه سازي شكاف باند در نانوسيم  .۳شكل   . در نانوسيم اكسيد رويcبهينه سازي پارامتر  .۲ شكل

  

شدگي سطح بر تابع جذب اپتيكـي         در خاتمه، تأثيرات اشباع      

هـا و تـأثير ميـدان         الكتريك نانوسـيم    و قسمت موهومي تابع دي    

ي نيـز   هـاي اكـسيد رو      پيزوالكتريك بر خواص اپتيكي نانوسـيم     

  .است  گزارش شده

  

  سازي ساختار پايه محاسبات و بهينه. ۲
 تابعي چگالي با اسـتفاده از تقريـب شـيب           ةاساس نظري   محاسبات بر 

مـارتينز، در كـد محاسـباتي     - ايجاد شده در طرح ترولير    ١تعميم يافته 

SIESTA  ]۵[           ابتدا بر روي ساختار بلوري شش وجهي اكـسيد روي 

 بـا سـطح     اكـسيد روي  هـاي     ر اتمي نانوسيم  ساختا. است   انجام شده 

 شـبكه در    ةوجهي بر اساس پارامترهاي بهينه شد       مقاطع مثلثي و شش   

هر نانوسـيم بـا طـول       ). ۱ شكل(است    ي ايجاد گرديده    ا  ساختار توده 

سـلول     در يـك ابـر     Å۲۰ و قطر حـداكثر      ]۰۰۰۱[نامتناهي در جهت    

كـنش    ي از برهم   براي جلوگير  <Å۱۰( خلاء كافي    ةتتراگونال با فاصل  

____________________________________________ 
۱. Generalized gradient approximation  

 تـا يـك سـاختار       ه اسـت  شـد    در نظـر گرفتـه    ) هاي مجـاور    نانوسيم

هـايي    هاي اكسيد روي، اتـم      در نانوسيم . بعدي نامتناهي ايجاد كند     تك

باشـند كـه در    گيرنـد داراي يـك پيونـد آزاد مـي     در لبه قرار مـي  كه

هاي هيـدروژن      اين پيوندهاي آزاد توسط اتم      شده  هاي اشباع   نانوسيم

و كسر بار   ) Zn(هاي روي      براي اتم  e۵/۱با كسر بار هسته     (گي  ساخت

بـا در نظـر     . انـد   پوشيده شده )) O(هاي اكسيژن      براي اتم  e۵/۰هسته  

 انرژي كـل بـا      eV۵۰۰ و انرژي قطع برابر      ۱×۱×۸گرفتن مش بندي    

سـلول در امتـداد       اضـلاع ابـر   .  محاسبه شـد   eV ۴-۱۰دقتي در حدود    

انـد كـه      اي بهينه شده     ابرسلول به گونه   ها داخل   محور و مختصات اتم   

  .باشد  eV/Å۰۱/۰كمتر از ل فشار وارد بر هر اتم ك

ــه    ــارامتر   خلاص ــازي پ ــه س ــايج بهين ــاختار cاي از نت  در س

 شكاف باند آنها ة و همچنين محاسب]۰۰۰۱[ها در جهت  نانوسيم

  آورده شـده   ۳ و   ۲هـاي     شكلدر مقايسه با بلور اكسيد روي در        

   در cدهنـــده افـــزايش پـــارامتر  نتـــايج نـــشانايـــن . اســـت 

  باشـند    هاي غير اشباع نسبت بـه بلـور اكـسيد روي مـي              نانوسيم
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  .هاي اكسيد روي  چگالي موضعي نانوسيم.٤شكل 

  

  
  .هاي اكسيد روي  چگالي تصوير شده نانوسيم.۵شكل 

  

 اي كـاملاً    هـاي اشـباع شـده نتيجـه         كه در مـورد نانوسـيم       درحالي

هـاي    سازي ساختار نانوسيم    درحين بهينه . آيد   دست مي   برعكس به 

شـوند    هاي سطح به سمت مركز نانوسيم متمركز مي         اشباع، اتم   غير

كنند كه خـود باعـث         ايجاد مي  ]۰۰۰۱[ بيشتري در جهت     ةو دافع 

شده، به علت      هاي اشباع   شود ولي در نانوسيم      مي cافزايش پارامتر   

هـا    هاي هيدروژن، اتـم     اتمپوشش پيوندهاي آزاد در سطح توسط       

  . دهند سازي تمايلي به تجمع در مركز نشان نمي طي بهينه

شـده در     هـاي اشـباع     شكاف باند محاسبه شده براي نانوسيم        

هاي   ، مقادير بيشتري نسبت به شكاف باند نانوسيم       Γ گاما،   ةنقط

هاي اكـسيد   يمغير اشباع دارد و به طور كلي اين مقادير در نانوس 

روي در مقايسه با مقدار شكاف باند محاسـبه شـده بـراي بلـور      

  . دهند اكسيد روي افزايش قابل توجهي نشان مي

 و HOMO ترازهـاي  ١دهنده چگـالي موضـعي    نشان ۴ شكل   

LUMO  گاما،   ة در نقط Γ  هاي اكـسيد روي اسـت       ، در نانوسيم .

اي را نـشان      ابه حالـت تـوده     توزيع باري مـش    LUMOترازهاي  

 توزيع بار بيشتر مربوط به      HOMOكه، در تراز      حالي  در. دهند  مي

هـاي    در نانوسـيم  .  اكـسيژن اسـت    p۲هاي سطح و اوربيتـال        اتم

 باشـد بـه   اي مـي  شده، توزيع بارها بيشتر مشابه حالت توده     اشباع

تـوان    طوريكه تمركز آنها را بيشتر در قسمت مركز نانوسيم مـي            

  .كرد  هدهمشا

هـاي روي سـطح        چگالي تصوير شده براي اتـم      ۵ شكلدر     

  در . هــاي داخــل ســيم نــشان داده شــده اســت  نانوســيم و اتــم
  

  

____________________________________________ 
۱. Local density of states  
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  .روي هاي اكسيد  ضريب مؤثر پيزوالكتريك نانوسيم. ۷شكل   .هاي اكسيد روي  مدول يانگ در نانوسيمة محاسب .٦شكل 

  

ت قرار گرفته است كه نشان      همه اشكال تراز فرمي در باند ظرفي      

ها چه در حالـت اشـباع و چـه در حالـت غيـر                 دهد نانوسيم  مي

هاي غير اشباع، ترازهـاي       در نانوسيم . باشند  اشباع نيمه هادي مي   

p۲كــه  انــد در حــالي  ظرفيــت مجتمــع شــدهة اكــسيژن در لايــ

كترون ولت درون اين     ال ۳/۵ روي در عمق     d۳هاي تراز    الكترون

هـاي نمـودار      هاي اشباع شده، قله     در نانوسيم . يرندگ لايه قرار مي  

  .باشند هاي داخلي سيم مي هاي روي سطح مشابه اتم اتم

  

  اكسيد رويهاي  محاسبه خواص مكانيكي نانوسيم. ۳
هاي اكـسيد روي، ابتـدا        براي توصيف خواص مكانيكي نانوسيم    

، نـسبت بـه     Eمدول يانگ را به صورت مشتق دوم انرژي كـل،         

  :، به شكل زير محاسبه كرديمε كشش تك محور

   
( / ) /E V d E d εε == 2 2

3 0 01  

 حجم يك سلول به مساحت سطح مقطع نانوسـيم          V0كه در آن    

، در جهـت    E3مـدول يانـگ،     .  اسـت  cو ارتفاع پارامتر شـبكه      

نتـايجي كـه    .  شد  محاسبه ± ۱ %ةمحدود با كششي در     ]۰۰۰۱[

دهـد كـه مـدول يانـگ در           است نشان مي     ارائه شده  ۶ شكلدر  

اشباع بيشتر از مقدار محاسبه شـده بـراي بلـور             هاي غير   نانوسيم

 .]۶[ استروي است كه با نتايج مطالعات قبلي هماهنگ          اكسيد

شـده    هـاي اشـباع     اي نانوسيم كه، مقادير محاسبه شده بر      حالي  در

اين نتايج حاكي از صلبيت     . دهند   متفاوت نشان مي   رفتاري كاملاً 

تـوان    شده است كه علت آن را مـي        هاي غيراشباع   بيشتر نانوسيم 

سازي ساختار     هاي سطح به سمت مركز درحين بهينه        تمركز اتم 

هاي غيـر    در نانوسيم Zn-Oنانوسيم و كوچكتر شدن طول پيوند       

  .  شده قلمداد كرد  اشباع

 تجربـــي خـــواص ة مطالعـــةمقـــالات بـــسياري در زمينـــ   

 منتشر  ]۰۰۰۱[روي در امتداد     هاي اكسيد   پيزوالكتريكي نانوسيم 

 اين آزمايشات بـا يكـديگر تنـاقض دارنـد          نتايج. ]۸[ استشده  

 اثرات پوشـانندگي    ةبنابراين، در اينجا براي نخستين بار به مطالع       

ايم تـا      پرداخته اكسيد روي هاي    نانوسيمبر خواص پيزوالكتريك    

  .]۷ و ۶[ تجربي بيابيمپاسخي براي تناقضات موجود در نتايج 

 شـيب قطـبش     ةهـا بـا محاسـب       ثابت پيزوالكتريـك نانوسـيم       

 ة، از رابط ـ  iε ، نسبت به كشش محـوري،     iPماكروسكوپي آنها، 

  :است زير محاسبه شده

   
/ij i je P ε= ∂ ∂  

/ متناسـب بـا      e33رسد ثابـت پيزوالكتريـك        به نظر مي   scellV1 

بنابراين بـراي   .  است cحجم ابرسلولي با ارتفاع      scellVباشد كه     

 -هـاي تـك     تر ثابت پيزوالكتريـك بـراي نانوسـيم          دقيق ةمحاسب

  : استفاده شد زيرةبعدي از رابط

   ( / ) /a
scelle P V Nε= ∂ ∂ ×33 3 3  

هـاي    تعـداد اتـم  N ضريب پيزوالكتريك مؤثر و     ae33كه در آن    

نتـايج ايـن    . در يك ابرسـلول اسـت     ) O(و اكسيژن    )Zn(روي  

ضـرايب پيزوالكتريـك    . است   خلاصه شده  ۷ شكلمحاسبات در   

 بـه صـورت قابـل        هـاي غيراشـباع     شده بـراي نانوسـيم       محاسبه

توجهي از ضريب پيزوالكتريك محاسبه شده براي بلـور اكـسيد           

روي بيشتر است و رفتاري غير خطي نـسبت بـه قطـر نانوسـيم              

شـده      ضريب پيزوالكتريك محاسبه   در مقابل، . ]۶[ دهد  مينشان  

  شده مقادير كوچكتري نسبت به ضريب         هاي اشباع   براي نانوسيم 
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  .ها الكتريك در نانوسيم تغييرات قسمت موهومي تابع دي. ٨شكل 

  

 
  .ها  اثر فشار برتابع دي الكتريك نانوسيم.٩شكل 

  

رسـد    به نظـر مـي    . دهند  پيزوالكتريك بلور اكسيد روي نشان مي     

هاي هيـدروژن كـه پيونـدهاي آزاد روي سـطح             كه اتم   باوجودي

هـاي    يگـر اتـم   پوشانند، الكترونهاي خـود را بـا د         نانوسيم را مي  

انـد و   كنند و در كل داراي سهم قطـبش منفـي        دستگاه تقسيم مي  

 در مقايسه با   شده  هاي اشباع   اين مسئله به كاهش قطبش نانوسيم     

ــيم ــباع  نانوس ــاي غيراش ــريب     ه ــاهش ض ــه ك ــه ب  و در نتيج

   منجــر  شــده هــاي اكــسيد روي اشــباع پيزوالكتريــك نانوســيم

  .شود مي

  

   ميدان پيزوالكتريك بر آنهاخواص اپتيكي و تأثيرات. ۴
 قـسمت موهـومي تـابع       ةهـا بـا محاسـب       خواص اپتيكي نانوسيم  

 تـابع  ة نتـايج محاسـب  ۸ شـكل در . الكتريك آنها بررسي شـد      دي

، را براي قطبش نور در جهت موازي بـا          ε2الكتريك طولي،   دي

εالكتريـك عرضـي،    ، و تـابع دي    ]۰۰۰۱[جهت نانوسـيم،     ، را 2⊥

. ايـم    نـشان داده   ]۰۰۰۱[براي قطبش نـور در جهـت عمـود بـر            

تفاوت اين دو در اينجا ناشي از در نظر نگـرفتن اثـرات ميـدان                

 اصلي در طيف وجـود      ةبراي هر نانوسيم دو قل    .  است ،١موضعي

هاي   ، در نانوسيم  اكسيد روي و در مقايسه با بلور      ) B و   A(دارد  

. انـد   ها به سمت طيف آبي متمايل شـده         قلهبا قطر كوچكتر، اين     

اين پديده ناشي از اثرات محدودشـدگي كوانتـومي اسـت و در             

 بـه علـت افـزايش شـكاف بانـد ايـن        شـده  هاي اشـباع    نانوسيم

ها از انتقال بـار از سـومين          اين قله . تر است   جايي محسوس   جابه

اولين و دومين تراز نـوار      ، به   Γ  گاما، ةتراز نوار ظرفيت در نقط    

ــي   ــي م ــانش ناش ــدتاً  رس ــوند و عم ــرون از  ش ــال الكت  از انتق

  .آيند  روي به وجود ميd۳ اكسيژن به اوربيتال p۲هاي  اوربيتال

 بر روي تـابع  ]۰۰۰۱[در امتداد جهت % ۲ ةاثر فشاري به انداز     

ــولي در   دي ــك ط ــكلالكتري ــده ۹ ش ــشان داده ش ــت  ن در . اس

 قرمـز انتقـال   ةهاي نمودار به سمت ناحي اع قلهاشب  هاي غير   نانوسيم

 اين انتقال بيشتر به      شده  هاي اشباع   كه در نانوسيم    اند در حالي    يافته

هـا در     تأثير فشار بر طول پيوند اتم     . شود   ديده مي    آبي ةسمت ناحي 

ــهةهــاي اشــباع شــده و در نتيج ــ نانوســيم ــال قل ــابع   انتق هــاي ت

  .]۸[ تفاوت دارد شده اشباع ي غيرها  با نانوسيمالكتريك كاملاً دي

____________________________________________ 
۱. Local field effect 



 ۱۰۲  ه ميرعباس زاد و كاووسسارا يزداني  ۲، شمارة دوازدهم جلد 
  

  

  

   گيري نتيجه. ۵
 بر روي شـكاف     اكسيد روي هاي    شدگي سطح نانوسيم    اثر اشباع 

  باند و توزيـع چگـالي بـار آنهـا موجـب تغييراتـي در خـواص                 
  

  

 كاهش ضريب مؤثر پيزوالكتريك و مـدول        ةكشساني و در نتيج   

چنـين  . ودش ـ  اشـباع مـي     هاي غير   يانگ آنها در مقايسه با نانوسيم     

شـده نيـز     هـاي اشـباع     تغييراتي در مورد پاسخ اپتيكـي نانوسـيم       

  .شد مشاهده 
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