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  )۱۶/۱/۱۳۸۹ :دريافت نسخة نهايي ؛ ۱۸/۸/۱۳۸۸ :افت مقالهيدر(

  دهيچك
 تابعي ة نظرية خطي با پتانسيل كامل و بر پايةساخت كارگيري روش امواج تخت به  با بهNaCl در ساختار باريوم، استرانسيوم و كلسيومهاي الكتروني و اپتيكي كالكوژنيدهاي  ويژگي

 ةمحاسبات، وجود يك رابط ـ. استفاده شده است  همبستگي و پتانسيل متناظر با آن از تقريب گراديان تعميم يافته با تابعي پردو و همكاران‐براي انرژي تبادلي. چگالي بررسي شد
 ايـن رابطـه بـراي       دهـد كـه      تعادلي را نشان مي    ة تعادلي و همچنين ثابت دي الكتريك بر حسب عكس مجذور پارامتر شبك            ةخطي ميان گاف انرژي و عكس مجذور پارامتر شبك        

 بـا سـاير     Ba-O و   Ca-O  ،Sr-Oهـاي پيونـدي       رسد اين اختلاف ناشي از تفاوتي است كه در ويژگي           نظر مي ه  ب. كند  تركيبات اكسيژندار و فاقد اكسيژن از روند متفاوتي پيروي مي         
  .نمايد ب را تأييد ميخوبي اين مطله  توزيع چگالي بار اطراف هر اتم در اين تركيبات بةپيوندها وجود دارد كه نحو

  
  ي، گاف انرژيترونك، خواص اليكيد، خواص اپتيوژنكالكامل، كل ي با پتانسي خطةساخت ، روش امواج تخت بهي چگالي تابعةينظر :ليديكهاي  واژه

  

  
  مقدمه .١

دليل تنـوع فـازي و خـواص اپتيكـي و             امروزه كالكوژنيدها به  

دهنـد، بـسيار      الكتروني منحصر به فردي كه از خود نشان مـي         

ين كالكوژنيـدها   تـر   مهـم از  . اند  مورد توجه محققان قرار گرفته    

هاي   توان كالكوژنيدهاي قليايي خاكي، كالكوژنيدهاي خاك       مي

نادر، كالكوژنيدهاي فلزات واسطه و كالكوژنيدهاي مغناطيسي       

 باريوم، استرانسيوم و    كلسيومكالكوژنيدهاي  ]. ۲و۱[را نام برد    

رونـد    اي قليـايي خـاكي بـه شـمار مـي           كالكوژنيـده  ءكه جـز  

ــه در    ــي از جمل ــنايع الكترواپتيك ــي در ص ــاي فراوان كاربرده

ــور    ــسيل ن ــاي گ ــزري  (LED)ديوده ــاي لي ، (LDs)، ديوده

ــه  ــك و حافظ ــد    مغناطواپتي ــي دارن ــاي الكترونيك و ] ۳-٥[ه

 IV و III-Vهـاي مناسـبي بـراي نيمرسـاناهاي گـروه             جانشين

، Ca تركيبات، از تركيب     اين. شوند  جدول تناوبي محسوب مي   

Sr   و Ba            با عناصر گروه ششم جدول تناوبي كه در رأس آنهـا 

اكــسيژن بــا خاصــيت غيــر فلــزي و در انتهــاي آنهــا پلونيــوم 

توانـد    شـوند كـه مـي       باخاصيت فلزي قـرار دارد تـشكيل مـي        

. ها با انواع مختلف پيوند را شـامل شـود           اي از سيستم  مجموعه

 و اپتيكي ايـن تركيبـات نـه فقـط         هاي الكتروني  ويژگي ةمطالع

، استرانسيوم و   كلسيومهاي كالكوژنيدهاي   موجب غناي دانسته  

شود بلكه مكمل تحقيقـات انجـام شـده روي تمـام               مي باريوم

 جامع و كاملي بر روي خواص       ة مطالع ًاخيرا. كالكوژنيدهاست

ايم كه شـرح كامـل      الكتروني و اپتيكي اين تركيبات انجام داده      

ــآن در م ــده اســت] ۱۱- ۶[ع راج ــة. آم ــي در ادام ــن بررس  اي

 تعادلي اين تركيبـات بـا       ةتوانستيم يك رابطه ميان پارامتر شبك     

دست آوريم كه     مقدار گاف انرژي و ثابت دي الكتريك آنها به        

  . نتايج حاصله به تفصيل در اين مقاله آمده است
  

  



 ۱۸۸  مهرداد دادستاني و راضيه بيرانوند  ۳، شمارة دهمجلد 
  

  

  

  .باريوموم و يترانس، اسكلسيوم يدهايوژنكالك (Å) ي تعادلكة پارامتر شب. ۱جدول 

 ]۱۸[تجربي نظري يبكنام تر ]۱۸[تجربي نظري يبكنام تر ]۱۸[تجربي نظري يبكنام تر
SrO ۲۰/۵ ۱۶/۵ CaO ۸۳/۴ ۸۱/۴ BaO ۵۸/۵ ۵۲/۵ 
SrS ۰۶/۶ ۰۲/۶ CaS ۷۲/۵ ۶۹/۵ BaS ۴۳/۶ ۳۹/۶ 
SrSe ۳۰/۶ ۲۴/۶ CaSe ۹۷/۵ ۹۲/۵ BaSe ۶۶/۶ ۶۰/۶ 
SrTe ۷۲/۶ ۶۶/۶ CaTe ۴۰/۶ ۳۵/۶ BaTe ۰۵/۷ ۰۰/۷ 
SrPo ۸۸/۶  CaPo ۵۶/۶  BaPo ۲۱/۷ ۱۲/۷ 

SrS ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۴۹/۵  CaS ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۱۳/۵  BaS ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۸۷/۵  
SrS ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۷۹/۵  CaS ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۳۶/۵  BaS ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۰۹/۶  
SrS ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۹۱/۵  CaS ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۵۸/۵  BaS ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۲۸/۶  
SrS ۲۵/۰ Se  ۷۵/۰  ۲۴/۶  CaS ۲۵/۰ Se  ۷۵/۰  ۹۱/۵  BaS ۲۵/۰ Se  ۷۵/۰  ۶۱/۶  
SrS ۵۰/۰ Se  ۵۰/۰  ۱۹/۶  CaS ۵۰/۰ Se  ۵۰/۰  ۸۵/۵  BaS ۵۰/۰ Se  ۵۰/۰  ۵۵/۶  
SrS ۷۵/۰ Se  ۲۵/۰  ۱۲/۶  CaS ۷۵/۰ Se  ۲۵/۰  ۷۹/۵  BaS ۷۵/۰ Se  ۲۵/۰  ۴۹/۶  
SrTe ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۷۹/۵  CaTe ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۴۴/۵  BaTe ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۱۶/۶  
SrTe ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۲۰/۶  CaTe ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۸۷/۵  BaTe ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۵۶/۶  
SrTe ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۴۹/۶  CaTe ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۱۶/۶  BaTe ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۸۴/۶  
SrSe ۲۵/۰ Te  ۷۵/۰  ۶۲/۶  CaSe ۲۵/۰ Te  ۷۵/۰  ۳۰/۶  BaSe ۲۵/۰ Te  ۷۵/۰  ۶۸/۶  
SrSe ۵۰/۰ Te ۵۰/۰  ۵۳/۶  CaSe ۵۰/۰ Te ۵۰/۰  ۲۰/۶  BaSe ۵۰/۰ Te ۵۰/۰  ۷۱/۶  
SrSe ۷۵/۰ Te ۲۵/۰  ۴۲/۶  CaSe ۷۵/۰ Te ۲۵/۰  ۰۹/۶  BaSe ۷۵/۰ Te ۲۵/۰  ۷۷/۶  

 
  روش محاسبات. ۲

 خطي با پتانسيل ةساخت محاسبات با استفاده از روش امواج تخت به

 تابعي چگالي و با استفاده      ة در چارچوب نظري   (FP-LAPW)كامل  

ايـن روش بـا     . انجام شده اسـت   ] WIEN2k] ۱۲از كد كامپيوتري    

ها، فـضاي درون       تين حول هر يك از اتم      -هاي موفين     انتخاب كره 

تـابعي چگـالي، پتانـسيل و       . كند  ه دو ناحيه تقسيم مي    هر ياخته را ب   

هـا بـر حـسب        هـاي ظرفيـت در درون كـره         توابع مـوج الكتـرون    

هاي شبكه و در خارج از آنها بر حسب امواج تختـي كـه                هماهنگ

كنند، بسط داده  هاي گروه فضايي پيروي مي بردار موج آنها از تقارن    

و تعيـين پارامترهـاي     براي انجام محاسبات، بهينه كـردن       . شوند  مي

براي ايـن منظـور در ايـن محاسـبات پـارامتر            . اوليه ضروري است  

RKmax) R   موفين تين و     ة، شعاع كوچكترين كر Kmax     بـردار مـوج ،

 بـين   بع موج بر حـسب امـواج تخـت در ناحيـة           قطع براي بسط تا   

 براي lاي بيشينه  زاويه ةتكان ، عدد كوانتومي۹برابر ) جايگاهي است

 ة در منطق ـ  k و تعـداد نقـاط       ١٠داخل كرات اتمي برابر      توابع موج 

بردار مـوج قطـع     .  نقطه در نظر گرفته شده است      ٢٨٦اول بريلوئن   

 انتخاب ۱۲ بين جايگاهي ةبراي بسط پتانسيل و چگالي بار در ناحي

 همبستگي از تقريب شيب     - انرژي تبادلي  ةبراي محاسب . شده است 

ــابعي پــردو و همكــGGAتعمــيم يافتــه  ــا ت اران اســتفاده شــده  ب

هـاي الكترونـي و اپتيكـي در           ويژگي ةبه منظور محاسب  ]. ۱۳[ است

حضور ناخالصي اكـسيژن و بررسـي اثـر پيونـدهاي شـيميايي در              

ديگر اتم   توسط ، يك جايگزيني از اتم كالكوژن     II-VIنيمرساناهاي  

پذيرفتـه اسـت كـه موجـب تـشكيل پيونـدهاي             صورت كالكوژن

براي .  و اتم كالكوژن شده است     Ba و   Ca  ،Srشيميايي جديد ميان    

يكي از نقـاط بـا    (BaTe واقع در مركز سلول در      Teمثال وقتي اتم    

 جايگزين شـود،    O يك اتم اكسيژن     ةوسيل  به) تقارن بالا در تركيب   

. شـوند   مـي   جـايگزين  Ba-Oوسيله      به BaTeبعضي از پيوندها در     

 آن پـارامتر    وپيـر و  پس از هر جايگزيني، انرژي كل دستگاه جديد         

بعد از محاسبه انرژي كل، بعضي      . شبكه تعادلي محاسبه شده است    

از خواص الكتروني و اپتيكي مهم همچون گاف نواري و ثابت دي            

   .الكتريك مورد محاسبه قرار گرفته است

  

  نتايج و بحث. ۳
  گاف انرژي. ۱. ۳

ر  د بـاريوم ، استرانـسيوم و     كلـسيوم  انرژي كل كالكوژنيدهاي     با محاسبة 

 حالت مورناگون   ةهاي مختلف سلول واحد و برازش آن با معادل          حجم

 نتـايج  ۱ جـدول در .  تعادلي را محاسبه كـرد ةتوان پارامتر شبك  مي] ۱۴[

  .  تعادلي اين تركيبات گزارش شده استة پارامترشبكةمربوط به محاسب
  

  



  ۳، شمارة دهمجلد   موم، استرانسيوم و باريوني و اپتيكي كالكوژنيدهاي كلسيتأثير ناخالصي اكسيژن برروي خواص الكترو  ۱۸۹
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  .باتيك بر حسب درصد تري تعادلةك پارامتر شب .۱ل كش

  

شـود تطـابق خـوبي بـين نتـايج             كه مشاهده مـي    گونه  همان   

. محاسبه شده براي تركيبات دوتايي و نتايج تجربي وجـود دارد          

. براي تركيبات سه تايي هيچ نتيجه تجربي گزارش نـشده اسـت           

 پيداسـت، در تركيبـات      ۱ شكل كه از    گونه  همانمطابق انتظار و    

 يك اتـم    سه تايي، در حالتي كه اتم واقع در سلول واحد توسط          

بزرگتر جايگزين شود، حجم سـلول اوليـه افـزايش يافتـه و در              

صورتي كه يك اتم كوچكتر جايگزين اتم واقع در تركيب شود،           

. ابـد ي   تعـادلي كـاهش مـي      ة آن پارامتر شـبك    پيروو  حجم سلول   

/ تعـادلي    عنوان مثال، پارامتر شـبكة      به /SrTe O0 75 0 كـوچكتر از    25

SrTe   ز  و بزرگتر اSrO اين روند براي ساير تركيبات سـه       . است

 نيـز نتـايج مربـوط بـه         ٢ جدولدر  . تايي نيز قابل پيگيري است    

، استرانــسيوم و كلــسيوم گــاف انــرژي كالكوژنيــدهاي ةمحاســب

 به همراه مقادير تجربي موجـود بـراي تركيبـات دوتـايي             باريوم

 براي گاف انرژي تركيبـات سـه تـايي تـا          . نشان داده شده است   

مطـابق انتظـار و     . نون هيچ نتيجه تجربي گزارش نـشده اسـت        ك

ي هـا   شود، تمـامي گـاف       مشاهده مي  ۲ كه در جدول     گونه  همان

با رفـتن از    . باشند  انرژي محاسباتي كوچكتر از مقادير تجربي مي      

SrS    به سمت SrPo         گاف انرژي با افزايش عدد اتمي كـالكوژن ،

ي پيونـدها در    هـا   توانـد بيـانگر مشخـصه       يابد كه مـي     كاهش مي 

، پيوندهاي يـوني،    II-IVمعمولاً در نيمرساناهاي    . تركيبات باشد 

عنـوان مثـال بـراي        بـه . شـود   كووالانسي و فلـزي مـشاهده مـي       

 به پيونـد    Sr-Oكالكوژنيدهاي استرانسيوم، با رفتن از يك پيوند        

Sr-Po     يابد و    هاي يوني كاهش مي     ، با افزايش عدد اتمي، ويژگي

يابد كه همراه با كاهش گاف انرژي  زايش ميهاي فلزي اف ويژگي

، CaXهاي تجربي تركيبات      با استفاده از داده   ] ۱۵" [دالون. "است

BaX   و SrX   كه )X=S,Se,Te(  خطـي تجربـي بـين       ة، يك رابط 

 ةگاف انرژي اين تركيبات برحسب عكس مجذور پارامتر شـبك          

، نشان داده شـده كـه گـاف انـرژي           ۲ شكلدر  . تعادلي پيدا كرد  

 باريوماسترانسيوم و    ،كلسيوم كالكوژنيدهاي شده ري محاسبه نظ

نسبت بـه    نيز BaOو   CaO  ،SrOبه استثناي تركيبات اكسيژندار     

 بـراي آنكـه   .  تعـادلي خطـي اسـت      ةعكس مجذور پارامتر شبك   

   خطـي يكـسان    ةاز رابط  BaOو   CaO  ،SrOتركيبات اكسيژندار   
  



 ۱۹۰  مهرداد دادستاني و راضيه بيرانوند  ۳، شمارة دهمجلد 
  

  

    

  .باريوموم و ي، استرانسيومكلس يدهايوژنكالك (eV) ي گاف انرژ. ۲جدول 

 ]۱۸[يتجرب ينظر بيكنام تر ]۱۸[يتجرب ينظر بيكنام تر ]۱۸[يتجرب ينظر بيكنام تر

SrO ۳۳/۳ ۷۷/۵ CaO ۶۶/۳ ۰۰/۷ BaO ۱۲/۲ ۱۰/۴ 

SrS ۵۲/۲ ۸۰/۴ CaS ۳۹/۲ ۳۸/۵ BaS ۲۴/۲ ۹۰/۳ 

SrSe ۲۶/۲ ۴۵/۴ CaSe ۱۰/۲ ۸۷/۴ BaSe ۰۲/۲ ۶۰/۳ 

SrTe ۷۹/۱ ۷۷/۳ CaTe ۵۷/۱ ۰۷/۴ BaTe ۶۵/۱ ۴۰/۳ 

SrPo ۶۲/۱  CaPo ۴۶/۱  BaPo ۴۸/۱  
SrS ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۷۱/۲  CaS ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۹۰/۲  BaS ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۹۸/۱  
SrS ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۲۵/۲  CaS ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۳۲/۲  BaS ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۶۵/۱  
SrS ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۱۴/۲  CaS ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۲۶/۲  BaS ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۵۷/۱  
SrS ۲۵/۰ Se  ۷۵/۰  ۳۲/۲  CaS ۲۵/۰ Se  ۷۵/۰  ۱۲/۲  BaS ۲۵/۰ Se  ۷۵/۰  ۰۷/۲  
SrS ۵۰/۰ Se  ۵۰/۰  ۳۷/۲  CaS ۵۰/۰ Se  ۵۰/۰  ۲۲/۲  BaS ۵۰/۰ Se  ۵۰/۰  ۱۱/۲  
SrS ۷۵/۰ Se  ۲۵/۰  ۴۵/۲  CaS ۷۵/۰ Se  ۲۵/۰  ۳۲/۲  BaS ۷۵/۰ Se  ۲۵/۰  ۱۷/۲  
SrTe ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۲۳/۲  CaTe ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۳۳/۲  BaTe ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۷۰/۱  
SrTe ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۴۸/۱  CaTe ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۵۲/۱  BaTe ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۰۷/۱  
SrTe ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۳۸/۱  CaTe ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۴۴/۱  BaTe ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۹۹/۰  
SrSe ۲۵/۰ Te  ۷۵/۰  ۸۷/۱  CaSe ۲۵/۰ Te  ۷۵/۰  ۶۷/۱  BaSe ۲۵/۰ Te  ۷۵/۰  ۷۲/۱  
SrSe ۵۰/۰ Te ۵۰/۰  ۹۹/۱  CaSe ۵۰/۰ Te ۵۰/۰  ۷۶/۱  BaSe ۵۰/۰ Te ۵۰/۰  ۷۸/۱  
SrSe ۷۵/۰ Te ۲۵/۰  ۱۱/۲  CaSe ۷۵/۰ Te ۲۵/۰  ۹۷/۱  BaSe ۷۵/۰ Te ۲۵/۰  ۹۰/۱  
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  .ي تعادلةكس مجذور پارامتر شبك بر حسب عباريوموم و ي، استرانسكلسيوم يدهايوژنكالك ي و تجربي محاسباتي گاف انرژ. ۲ل كش



  ۳، شمارة دهمجلد   موم، استرانسيوم و باريوني و اپتيكي كالكوژنيدهاي كلسيتأثير ناخالصي اكسيژن برروي خواص الكترو  ۱۹۱
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 .ي تعادلةكس مجذور پارامتر شبك بر حسب عي گاف انرژ. ۳ل كش

  

ترتيب داراي گاف انرژي در حدود      ه  بايست كه ب    پيروي كنند مي  

لكترون ولـت باشـند كـه بزرگتـر از نتـايج             ا ۵/۳ و   ۹/۳ و   ۰۵/۴

توان بـه تركيبـات      اين رابطه خطي را مي    . محاسباتي كنوني است  

  .سه تايي فاقد اكسيژن تعميم داد

 خطي مشابهي را نيز بـراي تركيبـات         ة وجود رابط  ۳ شكل   

 كـه از    گونـه   همـان . دهـد   سه تايي اين كالكوژنيدها نشان مـي      

و فاقـد اكـسيژن كـاملاً از        شكل پيداست، تركيبات اكسيژندار     

. اند و شيب خط آنها با هم متفاوت است          يكديگر متمايز شده  

 نمودار گاف انرژي بر حسب      ۴ شكلدر ادامه، چنانچه مطابق     

درصد تركيبات نـشان داده شـود، تغييـرات چـشمگير گـاف             

انرژي در تركيبات اكسيژندار نسبت بـه رونـد طـي شـده در               

 ۴از شكل   . قابل رويت است  وضوح  ه  تركيبات فاقد اكسيژن ب   

تـوان رونـدي را بـر اسـاس      رسد كه مـي  نظر ميه  چنين ب  اين

بـراي تركيبـات فاقـد    . تركيبات با و بدون اكسيژن تحليل كرد   

، اگـر اتـم كـالكوژن توسـط اتـم           )۲و۱هـاي     منحني(اكسيژن  

كالكوژن ديگري با شعاع يا عدد اتمي بزرگتر جايگزين شود،          

يابـد، حـال آنكـه بـراي          ش مـي  طور خطي كاه    گاف نواري به  

 فـوق برقـرار     ةقاعـد ) ٤ و ۳هـاي     منحني( تركيبات اكسيژندار 

نزديكي لبه با    در كمينه يك آنها به مربوط در منحني  و نيست

اين نتيجه بيانگر اين مطلـب      . درصد كمتر اكسيژن وجود دارد    

است كـه گـاف انـرژي ايـن تركيبـات بـا تغييـر درصـد كـم                   

  .يير و تنظيم استناخالصي اكسيژن قابل تغ

  

  ثابت دي الكتريك. ۲ .۳
در اين بخش به مطالعه و بررسي خواص اپتيكي كالكوژنيدهاي          

هـاي اپتيكـي    ويژگـي . پـردازيم    مي باريوم، استرانسيوم و    كلسيوم

 ةبراي محاسـب  . شود  مواد با محاسبه تابع دي الكتريك بررسي مي       

بايـست    هاي مستقيم الكتروني مي     سهم بين نواري ناشي از انتقال     

هـاي    هـاي ممكـن از حالـت        يك جمع بندي روي تمـام انتقـال       

  هاي پرنشده را محاسبه كرد كه براي اين كـار از             پرشده به حالت  
  



 ۱۹۲  مهرداد دادستاني و راضيه بيرانوند  ۳، شمارة دهمجلد 
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  .باتيك بر حسب درصد تري گاف انرژ. ۴ل كش

  

در ادامـه،   .  اسـت   اسـتفاده شـده    (RPA)اي  فاز كـاتوره  تقريب  

ــابع دي الكتريــك ) قــسمت حقيقــي ت )ε ω1 ــه ــا ب كــارگيري  ب

 كرونيگ محاسبه و سپس تابع دي الكتريـك         - تبديلات كرامرز 

( )ε ω هـاي اپتيكـي كالكوژنيـدهاي      ويژگـي . آيـد  دست مـي    به

 ]۱۱- ۶[مراجـع     بـه تفـصيل در     بـاريوم ، استرانسيوم و    كلسيوم

 بـين ثابـت دي      ةدر اينجـا فقـط بـه رابط ـ       . بررسي شده اسـت   

در . پـردازيم    تعادلي اين تركيبات مـي     ةالكتريك و پارامتر شبك   

 هـاي دي الكتريـك      ثابـت  محاسـبه  بـه  مربـوط   نتايج ۳ جدول

يابيم   دست آمده در مي     با توجه به مقادير به    . شده است  گزارش

ش شـعاع اتـم شـركت       كه براي تركيبات فاقد اكسيژن، با افزاي      

. كننده در تركيب، ثابت دي الكتريك نيز افزايش خواهد يافت         

/عنوان نمونه، ثابـت دي الكتريـك تركيـب       به /SrS Se  0 75 0 از  25

SrS     بيشتر و از SrSe           ة كمتر است، كـه ايـن رونـد بـراي هم ـ 

 تغييـرات   ۵ شـكل . تركيبات فاقد اكسيژن قابل پيگيـري اسـت       

 ةيك بر حـسب عكـس مجـذور پـارامتر شـبك           ثابت دي الكتر  

 ثابت دي الكتريك بر حسب درصد تركيبات        ۶  شكلتعادلي و   

محاسبات اپتيكي مربوط به تركيبات سه تايي       . دهد  را نشان مي  

دهد كه ثابت دي الكتريك متناسب با عكس مجـذور            نشان مي 

  .پارامتر شبكه است

درست هماننـد ارتبـاطي كـه ميـان گـاف انـرژي و عكـس                   

شـود بـراي      دست آورديم، ملاحظـه مـي       جذور پارامتر شبكه به   م

 خطـي ثابـت دي الكتريـك و عكـس          ةتركيبات اكسيژندار، رابط  

مجذور پارامتر شبكه داراي شيب متفاوتي نـسبت بـه تركيبـات            

  .فاقد اكسيژن است

 كه از نتايج حاصله از گـاف انـرژي و ثابـت دي              گونه  همان   

ــي   ــر م ــك ب ــي  الكتري ــد، ويژگ ــاي ا آي ــي  ه ــي و اپتيك لكترون

كالكوژنيــدهاي اكــسيژندار رفتــار متفــاوتي در مقايــسه بــا      

حال در ادامه   . دهند  كالكوژنيدهاي فاقد اكسيژن از خود نشان مي      

رسـد كـه    به نظر مـي . پردازيم به بيان علت اين رفتار متفاوت مي 

  هـاي    هـاي واقـع در بلـور        حضور اكسيژن ماهيت پيوند ميان اتم     
  



  ۳، شمارة دهمجلد   موم، استرانسيوم و باريوني و اپتيكي كالكوژنيدهاي كلسيتأثير ناخالصي اكسيژن برروي خواص الكترو  ۱۹۳

  

  

    

  .باريوموم و ي، استرانسكلسيوم يدهايوژنكالك كيترك الي د ثابت. ۳جدول 

 ]۱۸[يتجرب ينظر بيكنام تر ]۱۸[يتجرب ينظر بيكنام تر ]۱۸[يتجرب ينظر بيكنام تر

SrO ۸۸/۳ ۳۵/۳ CaO ۸۶/۳ ۲۷/۳ BaO ۳۳/۴ ۶۸/۳ 

SrS ۰۲/۵ ۰۹/۴ CaS ۴۰/۵ ۲۴/۲ BaS ۱۵/۵ ۲۶/۴ 

SrSe ۵۷/۵ ۳۳/۴ CaSe ۰۲/۶ ۵۸/۴ BaSe ۶۴/۵ ۴۸/۴ 

SrTe ۴۵/۶ ۹۱/۴ CaTe ۱۰/۷  BaTe ۴۳/۶ ۷۱/۴ 

SrPo ۴۵/۷  CaPo ۳۱/۸  BaPo ۳۳/۷  
SrS ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۳۷/۴  CaS ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۴۸/۴  BaS ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۶۸/۴  
SrS ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۶۵/۴  CaS ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۹۰/۴  BaS ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۹۳/۴  
SrS ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۹۰/۴  CaS ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۲۱/۵  BaS ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۰۹/۵  
SrS ۲۵/۰ Se  ۷۵/۰  ۴۳/۵  CaS ۲۵/۰ Se  ۷۵/۰  ۸۸/۵  BaS ۲۵/۰ Se  ۷۵/۰  ۵۳/۵  
SrS ۵۰/۰ Se  ۵۰/۰  ۲۹/۵  CaS ۵۰/۰ Se  ۵۰/۰  ۷۱/۵  BaS ۵۰/۰ Se  ۵۰/۰  ۴۰/۵  
SrS ۷۵/۰ Se  ۲۵/۰  ۱۶/۵  CaS ۷۵/۰ Se  ۲۵/۰  ۵۶/۵  BaS ۷۵/۰ Se  ۲۵/۰  ۲۸/۵  
SrTe ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۰۰/۵  CaTe ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۱۷/۵  BaTe ۲۵/۰ O  ۷۵/۰  ۳۴/۵  
SrTe ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۷۸/۵  CaTe ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۱۹/۶  BaTe ۵۰/۰ O  ۵۰/۰  ۹۴/۵  
SrTe ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۱۶/۶  CaTe ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۷۴/۶  BaTe ۷۵/۰ O  ۲۵/۰  ۲۸/۶  
SrSe ۲۵/۰ Te  ۷۵/۰  ۲۳/۶  CaSe ۲۵/۰ Te  ۷۵/۰  ۸۶/۶  BaSe ۲۵/۰ Te  ۷۵/۰  ۲۳/۶  
SrSe ۵۰/۰ Te ۵۰/۰  ۰۲/۶  CaSe ۵۰/۰ Te ۵۰/۰  ۶۱/۶  BaSe ۵۰/۰ Te ۵۰/۰  ۰۱/۶  
SrSe ۷۵/۰ Te ۲۵/۰  ۸۰/۵  CaSe ۷۵/۰ Te ۲۵/۰  ۳۰/۶  BaSe ۷۵/۰ Te ۲۵/۰  ۸۷/۵  
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  .باتيك بر حسب درصد تركيترك الي ثابت د.۶ل كش

 
 .باريوموم و ي، استرانسومكلسي يدهايوژنكالكنگ  مربوط به ي پائوليويترونگاتكال. ۴جدول 

 ترونگاتيوي پائولينگكال يبكنام تر ترونگاتيوي پائولينگكال يبكنام تر ترونگاتيوي پائولينگكال يبكنام تر

SrO ۷۹/۰  CaO ۷۷/۰ BaO ۸۵/۰ 

SrS ۴۹/۰ CaS ۴۶/۰ BaS ۵۱/۰ 

SrSe ۴۷/۰ CaSe ۴۵/۰ BaSe ۵۰/۰ 

SrTe ۲۸/۰ CaTe ۲۱/۰ BaTe ۳۱/۰ 

SrPo ۲۴/۰ CaPo ۲۲/۰ BaPo ۲۷/۰ 

  

كالكوژنيدها را تحت الشعاع خود قرار داده و نوع توزيع چگالي           

 حـضور اكـسيژن     ةواسطه  هاي اطراف هر اتم در پيوند ب        الكترون

 ]۱۶[از آنجــايي كــه الكترونگــاتيوي پائولينــگ . كنــد تغييــر مــي

هـاي يـوني در پيونـدهاي يـوني            شاخـصه  ةتواند براي مطالع   مي

محاسبه الكترونگـاتيوي پائولينـگ ايـن تركيبـات         كار رود، به      به

  .پردازيم مي

صـورت     به AMBNالكترونگاتيوي پائولينگ براي يك تركيب         

  :شود زير محاسبه مي

)۱(   ,
( )

exp[ ]A BX XNf
M

−
= − −

2

1
4

  

 B و A بــه ترتيــب الكترونگــاتيوي عناصــر XB و XAكــه در آن 

 ۴ جـدول  در   مقادير مربوط به الكترونگاتيوي پائولينـگ     . هستند

  .نشان داده شده است

 ۷۷/۰ترتيب برابـر    ه   ب Ba-O و   Ca-O  ،Sr-Oالكترونگاتيوي     

 است و اين بدان معنـي اسـت كـه پيونـد ميـان       ۸۵/۰ و   ۷۹/۰و  

  شدت يـوني   ه   با اكسيژن ب   باريوم، استرانسيوم و    كلسيومهاي    اتم
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 .) ۲۰۰( هر اتم در صفحه ترونی اطرافكچگالی ال . ۷ل كش

  

هـا بـا ديگـر عناصـر          اما الكترونگـاتيوي پيونـد ايـن اتـم        . است

 قـرار دارد و بيـانگر ايـن نكتـه           ۵۱/۰ تـا    ۲۲/۰ ةكالكوژن در باز  

 پيونـدهاي  تـر از  ضعيف هاي يوني اين پيوندها است كه شاخصه  

عنـوان    هاي شيميايي بـه     پيوند يوني در  سهم لذا .است اكسيژندار

  .يابد  كاهش ميSrPo به SrO مثال از

 چگـالي الكترونـي     ۷ شـكل براي درك بهتر ايـن موضـوع در            

/، BaO ،BaTeتركيبــــــات  /BaTe O0 25 0 /و  75 /BaTe O0 75 0 در  25

در يك تركيب فاقـد اكـسيژن       . نشان داده شده است   ) ۲٠٠(صفحه  

مـوار و بـا     صـورت ه    ، چگالي بار در سرتاسر تركيب به      BaTeمثل  

كند اضافه كردن اكـسيژن    تغيير مي  Teاندكي تمركز بيشتردر نزيكي     

هاي   هاي ظرفيت در تركيب     به تركيب، باعث افزايش تعداد الكترون     

/ /BaTe O0 25 0 /و   75 /BaTe O0 75 0 شود و موجب جايگزيـدگي       مي 25

 كـه مـشاهده     گونـه  همان. شود  ها در اطراف اتم اكسيژن مي       الكترون

هاي اكسيژن ديـده      شود يك تمركز بار بسيار زياد در اطراف اتم          مي

نتايج مشابهي نيز براي ساير تركيبات حاصل شده است كه . شود مي

بـا توجـه بـه شـكل        . شـود   علت تشابه از ذكر آن خودداري مي      ه  ب

 و اكـسيژن بـا      باريومتوان دريافت كه نوع پيوند ميان         وضوح مي  هب

 توزيـع   ةنحـو . ندهاي موجود در تركيـب متفـاوت اسـت        ساير پيو 

هاي اطراف هر اتم در تركيبـات اكـسيژندار بيـانگر             چگالي الكترون 

 ـ باريوماين مطلب است كه پيوند ميان       شـدت يـوني   ه  و اكـسيژن ب

است حال آنكه سهم يوني در تركيبات فاقـد اكـسيژن كمتـر ديـده               

دهاي اكسيژندار مشخصات پيوندهاي شيميايي در كالكوژني. شود مي

هاي ظرفيـت در      و بدون اكسيژن، ناشي از چگونگي توزيع الكترون       

تـوان چنـان نتيجـه گرفـت كـه            فوق مـي   از مطلب . تركيبات است 

 متفـاوتي   ةخواص الكتروني تركيبات اكـسيژندار همـواره از قاعـد         

اين اختلاف اساسـاً    . كند  نسبت به تركيبات فاقد اكسيژن پيروي مي      

 با اتم   Ba و   Ca  ،Srندي بين فلزات قليايي خاكي      هاي پيو   از ويژگي 

  .آيد به وجود ميكالكوژن 

هـاي يـوني       داراي شاخصه  Ba-O و   Ca-O  ،Sr-Oپيوندهاي     

رسد ساير پيوندهاي ميان اين فلزات   نظر مي   بالايي هستند ولي به   

در ايـن   . باشـند   هـاي يكـساني مـي       و اتم كالكوژن داراي ويژگي    

يابد حال آنكه سهم فلـزي رو بـه           يپيوندها سهم يوني كاهش م    

افزايش است كه همين امر علت تفـاوت در خـواص الكترونـي             

  .تركيبات اكسيژندار و بدون اكسيژن است

/ )ج /BaTe O  0 25 0 75 

 BaO)الف

  BaTe )د

/) ب /BaTe O  0 25 0 75 
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  گيري بندي و نتيجه جمع. ۴
، كلـسيوم با بررسي خواص الكتروني و اپتيكـي كالكوژنيـدهاي          

الكترونـي و    خـواص   دريافتيم كـه همـواره     باريوماسترانسيوم و   

ي تركيبات اكسيژندار از قاعده متفاوتي نسبت بـه تركيبـات           اپتيك

هـاي    اين اختلاف اساساً از ويژگـي     . كند  فاقد اكسيژن پيروي مي   

 و اتم كـالكوژن     Ba و   Ca  ،Srپيوندي ميان فلزات قليايي خاكي      

دهــد كــه گــاف انــرژي و ثابــت  ن مــيمحاســبات نــشا. اســت

رامتر شبكه  با عكس مجذور پا    متناسب الكتريك اين تركيبات   دي

كند ولي شـيب خـط آن     صورت خطي تغيير مي     تعادلي بوده و به   

عـلاوه  . براي تركيبات اكسيژندار و بدون اكسيژن متفاوت اسـت        

توان با تغيير درصد اكسيژن شركت كننده در تركيـب،            بر آن، مي  

خصوصاً براي مقادير كم اكسيژن، گـاف انـرژي را تغييـر داده و              

تواند در طراحي نيمرساناهاي جديد       ميتنظيم نمود كه اين نتايج      

II-VIمورد استفاده قرار گيرد .  

  

 مراجع 
1. Y Nakanishi, T Ito, Y Hatanaka, and G Shimaoka, 

Appl. Surf. Sci. 66 (1992) 515. 
2. S Asano, N Yamashita, and Y Nakao, Phys. Status 

Solidi B 89 (1978) 663. 
3. M A Hasse, J Qiu, J M Depuydt, and H Cheng, Appl. 

Phys. Lett. B 59 (1991) 1272. 
4. K L Heng, S J Chua, and P Wu, Chem. Matter 12 

(2000) 1648. 
5. R Pandey, and S Sivaraman, J. Phys. Chem. Solids 

52 (1991) 211. 
6. M Dadsetani, and A Pourghazi, Optic Commun. 266 

(2006) 562. 
7. H Akbarzadeh, M Dadsetani, and M Mehrani, 

Comput. Mat. Sci. 17 (2000) 81. 
8. M Dadsetani, and H Doosti, Comput. Mat. Sci, 45 

(2009) 315. 
9. M Dadsetani, and A Pourghazi, Phys. Rev. B. 73 

(2006) 195102. 
10. M Dadsetani, and R Beiranvand, Solid. State. Sci. 11 

(2009) 2099. 
11. A Pourghazi, and M Dadsetani, Physica B 370 

(2005) 35. 
12. P Blaha, K Schwarz, G K H Madsen, D Kvasnicka, 

and J Luitz, WIEN2k, “an Augmented Plane Wave + 
Local Orbitals Program For Calculating Crystal 
Properties. Universitat, Wien, Austria (2001) ISBN 
3-951031-1-2. 

13. J P Perdew, S Burke, and M Ernzerhof, Phys. Rev. 
Lett. 77 (1996) 3865. 

14. F D Murnaghan, Proc. Natl. Acad. Sci. USA 30 
(1994) 244. 

15. R Dalven, Phys. Rev. B 8 (1973) 6033. 
16. L Pauling, “The nature of chemical bonds”, Corne 

University Press, Italia (1960). 
17. F Kootstra, P L de Boeij, and J G Snijders, Phys. 

Rev. B 62 (2000) 7071. 
18. G A Saum, and E B Hensley, Phys. Rev 113 (1959) 

1019. 
  



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /All
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Warning
  /CompatibilityLevel 1.4
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJDFFile false
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails true
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageDownsampleThreshold 6.66667
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName (http://www.color.org)
  /PDFXTrapped /Unknown

  /Description <<
    /FRA <>
    /JPN <FEFF3053306e8a2d5b9a306f30019ad889e350cf5ea6753b50cf3092542b308000200050004400460020658766f830924f5c62103059308b3068304d306b4f7f75283057307e30593002537052376642306e753b8cea3092670059279650306b4fdd306430533068304c3067304d307e305930023053306e8a2d5b9a30674f5c62103057305f00200050004400460020658766f8306f0020004100630072006f0062006100740020304a30883073002000520065006100640065007200200035002e003000204ee5964d30678868793a3067304d307e30593002>
    /DEU <>
    /PTB <>
    /DAN <>
    /NLD <>
    /ESP <>
    /SUO <>
    /ITA <>
    /NOR <>
    /SVE <>
    /KOR <FEFFd5a5c0c1b41c0020c778c1c40020d488c9c8c7440020c5bbae300020c704d5740020ace0d574c0c1b3c4c7580020c774bbf8c9c0b97c0020c0acc6a9d558c5ec00200050004400460020bb38c11cb97c0020b9ccb4e4b824ba740020c7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c2edc2dcc624002e0020c7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c5ec0020b9ccb4e000200050004400460020bb38c11cb2940020004100630072006f0062006100740020bc0f002000520065006100640065007200200035002e00300020c774c0c1c5d0c11c0020c5f40020c2180020c788c2b5b2c8b2e4002e>
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe7f6e521b5efa76840020005000440046002065876863ff0c5c065305542b66f49ad8768456fe50cf52068fa87387ff0c4ee563d09ad8625353708d2891cf30028be5002000500044004600206587686353ef4ee54f7f752800200020004100630072006f00620061007400204e0e002000520065006100640065007200200035002e00300020548c66f49ad87248672c62535f003002>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d5b9a5efa7acb76840020005000440046002065874ef65305542b8f039ad876845f7150cf89e367905ea6ff0c4fbf65bc63d066075217537054c18cea3002005000440046002065874ef653ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000520065006100640065007200200035002e0030002053ca66f465b07248672c4f86958b555f3002>
    /ENU <>
  >>
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [4000 4000]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


