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  )۲/۸/۱۳۹۳ :دريافت نسخة نهايي؛  ۳/۱۰/۱۳۹۲ :دريافت مقاله(

  چكيده

محاسـبات بـا   . عه قرارگرفته شده استمورد مطال) ۱۱۰(در حالت انبوهه و سطح  BSbدر کار حاضر خواص ساختاري، الکتروني و اپتيکي ترکيب 

هـاي   در تقريـب  WIEN2kافـزار   با استفاده از نرمدر چارچوب نظرية تابعي چگالي خطي با پتانسيل کامل  ةشد روش امواج تخت تقويتاستفاده از 

اي کشسان با استفاده از چهـار  ه جمله ثابت شبكه، مدول حجمي و ثابت خواص ساختاري اين ترکيب در حالت انبوهه از. شده است مختلف انجام

. دسـت آمـد   ولـت بـه   الکترون ۳۸/۰و  ۰۸۲/۱اين ترکيب به ترتيب  )۱۱۰(گاف نواري انبوهه و سطح . تقريب مختلف مورد بررسي قرارگرفته است

اي  لايـه  ۱۵ ةبـا اسـتفاده از بـر    BSb) ۱۱۰(هـاي سـطح و سـاختار نوارهـاي انـرژي سـطح        همچنين انرژي سطح، تابع کار، واهلش سطح، حالـت 

 xرا در راسـتاهاي   BSb) ۱۱۰( ةالکتريک بر هاي موهومي و حقيقي تابع دي علاوه سهم به. شده است بوهر خلأ محاسبه  ۲۰استکيومتريک متقارن و 

  .دست آمده سازگاري خوبي با نتايج ديگران دارد نتايج به. همراه با نتايج انبوهة آن نيز مورد بررسي قرارگرفته شده است zو 

  

  ، انرژي سطح، تابع کار، خواص اپتيکيBSb ،FP-LAPW ،DFT :هاي كليدي واژه

  

  

  مقدمه .١

، بـه ايـن علـت كـه     III-Vرسـاناهاي   سطوح ترکيبات نـيم  ةمطالع

شـدت تحـت تـأثير تميـزي،      عملکرد ابزارهاي مدرن الکتريکي بـه 

باشند، داراي اهميت  هندسه و خواص فوتوالکتريک اين سطوح مي

هاي مختلف سطح، سطح غيـر   در ميان جهت] ۱[باشند  اساسي مي

. اي مورد مطالعـه قرارگرفتـه اسـت    صورت گسترده به )۱۱۰(قطبي 

همچنين بيشترين تمرکز بر روي هندسه واهلش يافتـه، ارتعاشـات   

، و انرژي سـطح،  . ] ۶- ۲[ باشد فونوني و ساختار نواري آنها مي

، دو پـارامتر ضـروري بـراي شـناخت کامـل سـطوح       تابع کار، 

به علت  III-Vاين روزها سطوح متفاوت ترکيبات ] ۸، ۷[ باشند مي

نازک، در حال پيشـرفت و گسـترش هسـتند و     ها در لايه کاربرد آن

اي نازک به طور تنگاتنگي بـا تحقيقـات    چون فنّاوري پردازش لايه

ط دارد، ابتـدا بايـد   هـا ارتبـا   اساسي روي سطوح و فصل مشـترک 

ها شامل انرژي سطح و تابع کار به طور دقيقي  پارامترهاي اصلي آن
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رغم کاربردهاي وسيع آنهـا، بـه دليـل     حال علي هر  به. تعيين شوند

گيري، تعداد بسـيارکمي مطالعـه روي    سختي و پيچيدگي در اندازه

  .انجام شده است) ۱۱۰(سطح 

سـطح و    ي آزاد اتـم عنوان تفاوت بين انـرژ   انرژي سطح به

شـود کـه يکـي از     اتمي که درون جامد هست در نظر گرفته مي

در ] ۹[باشد  هاي بنيادي براي توصيف پايداري سطح مي ويژگي

هـاي   يـابي مقـادير انـرژي    با بـرون  هاي تجربي  اکثر آزمايش

آيد که اين منجر به ايجـاد   دست مي سطح مايع در دماهاي بالا به

تابع کار ابتدا ] ۱۰[شود  هاي تجربي کم اعتبار براي مواد مي داده

توسط انيشتين هنگام کار بر روي اثر فوتوالکتريک مطرح شد و 

مورد نياز براي جـدا کـردن الکتـرون آزاد از     ةبه عنوان کار کمين

شـود   دور در خـلأ تعريـف مـي    مد به جايي کاملاًدرون يک جا

تـرين   کلـوين مناسـب   ١هاي تجربي کاوشگر در آزمايشگاه] ۱۱[

باشد که اختلاف پتانسـيل   مي گيري مقدار  وسيله براي اندازه

را ) اسـتاندارد ( آرمـاني تماسي بين سطح مورد بررسي و سـطح  

اگرچه اين روش ساده و غير مخرب اسـت  . ندکگيري مي اندازه

بسيار حساس به وجود ناخالصـي، نـاهمواري و    ولي مقدار 

از قبيل بـس   عواملبه علاوه بعضي . باشد جهت دقيق سطح مي

و تضميني نبودن خلأ بسيار بالاي مـورد  ) ٢کريستالي پلي(بلوري 

طبـق اطلاعـات    .]۱۲[دهنـد   را کاهش مي نياز، دقت آزمايشات

 BSb ةموجود تاکنون هيچ کار تجربـي بـر روي سـطح و انبوه ـ   

اين  ةانجام نشده است و بيشتر کارهاي نظري روي ترکيب انبوه

و همکـارانش   ٣باگسـي ، ۲۰۰۹و  ۲۰۰۸در سال . هستندترکيب 

ايـن  ) ۱۱۰(نظري بـه روش شـبه پتانسـيل روي سـطح      ةمطالع

اکثر مطالعات نظري سـطوح نيـز   ] ۱۴، ۱۳[اند  ترکيب انجام داده

 .] ۱۲[ هستندروي عناصر خالص 

  

  محاسبات. ۲

بـا اسـتفاده از روش    WIEN2kتمامي محاسبات اين مقاله با کد 

در ) FP-LPAW( شدة خطي با پتانسيل کامل امواج تخت تقويت

____________________________________________ 
1. Probe 

2. Polycrystalline 

Bagci .٣  

هـاي   تقريـب . انجام شده اسـت  ٤چارچوب نظرية تابعي چگالي

٦و شــيب تعمــيم يافتــه   ٥چگــالي موضــعي 
  بــراي جملــة   

بـره  بـراي محاسـبات   . همبستگي اسـتفاده شـده اسـت    -تبادلي

BSb(110) ايـن ترکيـب را    ةابتدا بايد محاسبات مربوط به انبوه

داراي  III-Vدانـيم، نـيم رسـاناهاي     طور که مي  همان. انجام داد

در ) Sb(و چهـار آنيـون   ) B(و چهار کاتيون  ٧ساختار بلند روي

در محاسـبة انبوهـه   ).)الـف ( ۱شكل (باشند  يک ياختة بسيط مي

BSbهاي  براي اتم ، شعاع کرة مافين تين راB و Sb  ۲به ترتيـب 

همچنين براي رسيدن به همگرايـي،  . بوهر انتخاب کرديم ۲/۲و 

توابع موج را در نواحي بين جايگاهي بر حسب امواج تخت تـا  

 ةشعاع کـر  RMTبسط داده شد که  Kmax=8/RMTبردار موج قطع 

در بسط تـابع   Kترين بردار موج  بيانگر بزرگ Kmaxمافين تين و 

 Lmax=توابع موج ظرفيت در کرة مافين تين تـا  . باشد يموج م

Gmax= (a.u.)و چگالي بار تا 
  نقـاط  . شد بسط دادهk   را بـه

با استفاده از همگرايي انـرژي بـر    ۱۶×۱۶×۱۶صورت يک مش 

کل محاسبات خود سازگار را . انتخاب شد kحسب تعداد نقاط 

  .فتيمريدبرگ در نظر گر ۱۰-۵با همگرايي انرژي کل 

ــرة     ــر اســاس ســاختار   BSb)۱۱۰( در محاســبات ســطح، ب ب

در ايـن محاسـبات از تنـاوب    . شـود  شدة انبوهه سـاخته مـي   بهينه

در اين . سازي استفاده شده است براي شبيه zمصنوعي در راستاي 

را  Gmax و Kmax ،RMT ،Lmaxمحاسبات براي يکسان بودن شرايط، 

را  kتعداد نقـاط  . ه شده استسازي انبوهه در نظر گرفت مانند شبيه

با استفاده از همگرايي انرژي کـل   ۱۵×۱۰×۱به صورت يک مش 

همچنـين  . مختلـف انتخـاب شـده اسـت     kبر حسب تعداد نقاط 

ضـخامت  . لايه به دست آمد ۱۵ضخامت بهينه شده براي اين برة 

هاي وسـط   اي باشد که پس از واهلش سطح، لايه بره بايد به گونه

به علاوه خلأ بهينـه شـده   . يت انبوهه داشته باشدبره متقارن خاص

بـوهر   ۱۵حـدود  ) ۱۱۰(در راستاي  BSbبراي شبيه سازي سطح 

 ۲۰ن خـلأ را  ـر، اي ــان بيشتـول اطمينـدست آمد که براي حص به

  اي بايد به گونه zها در راستاي  خلأ بين بره. بوهر در نظر گرفتيم
 

____________________________________________ 
۴. Density Functional Theory (DFT) 

5. Local Density Approximation (LDA) 

6. Generalized Gradient Approximation (GGA) 

7. Zinc Blende (ZB) 
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سـلول واحـد   ) الـف ( ،باشـند  يم ـ Sbانگر اتـم  ينما يخاکستر يها و گلوله Bانگر اتم ينما يمشک يها گلوله) رنگي در نسخة الكترونيكي( .۱شکل 

  .از بالا BSb) ۱۱۰(برة متقارن  ينما) ج( ،از روبرو BSb) ۱۱۰(برة متقارن  ينما) ب(، BSb ةانبوه

  

بـراي  . کنشي با هم نداشـته باشـند   ونه برهمگ ها هيچ باشد که بره

تر بره را متقارن طراحي کرديم به  تقارن بيشتر و محاسبات سريع

بـوهر خـلأ وجـود     ۱۰ ةطوري که در بالا و پايين بره بـه انـداز  

  ).)ج(و  )ب( -۱شکل (داشته باشد 

 

  نتايج. ۳

  محاسبات ساختاري و الکتروني انبوهه. ۱.۳

دهنـد و   ي خارجي تغيير شکل مـي جامدات تحت تأثير نيروها

نيروي مکانيکي . شود اين با کميت فيزيکي کشش توصيف مي

کنـد و   که در برابر اين تغيير شکل مقاومت مـي  دستگاهداخلي 

اش برگردانـد، تحـت    را به حالت اوليـه  دستگاهتمايل دارد که 

بررسي پاسخي که . شود عنوان کميت فيزيکي تنش شناخته مي

دهنـد، از   هاي مختلف از خود نشان مـي  تنشاجسام در مقابل 

مدول انبوهه معياري از سختي . اي برخوردار است اهميت ويژه

هـاي کشسـاني معيـاري از     اجسام در مقابل تنش بوده و ثابـت 

همچنـين خـواص   . تغيير شکل اجسام در مقابـل تـنش اسـت   

 ةکشساني نقـش مهمـي در دسـتيابي اطلاعـات مفيـدي دربـار      

پيونـدها، پايـداري سـاختارها و خـواص     طبيعت ناهمسانگرد 

قبـل از   .]۱۵[ کنـد  پيوندي بين صفحات اتمي مجاور ايفـا مـي  

هاي ساختاري انبوهـة بهينـه    محاسبات سطح، برخي از ويژگي

. هاي ذکـر شـده بـه دسـت آورده شـد      را با تقريب BSbشدة 

خواص ساختاري از قبيل ثابت شبکة ساختاري در حالت پايه، 

، مشتق آن را با استفاده از بهينه کردن انرژي بـر  حجميمدول 

کشسـان بـا    هـاي  حسب حجم طبق معادلة مورناگون و  ثابـت 

ــاس چــارپين  ــبکه . محاســبه شــدند] ۱۶[روش توم ــت ش ثاب

هـاي   ، مشتق آن و ثابتحجميساختاري در حالت پايه، مدول 

جدول هاي مختلف در  با استفاده از تقريب ZBکشسان در فاز 

کـه   انـد،  شدههاي موجود مقايسه  ليست شده و با ديگر داده ۱

هـاي کشسـان    ثابـت . سازگاري خوبي با نتايج ديگـران دارنـد  

ــبه  ــانيکي    محاس ــداري مک ــرايط پاي ــده ش Cش C 11 12 0 ،

C 11 0 ،C 44 0 ،C C 11 122 و همچنــــين شــــرايط  ، 0

Cپايداري مکعبـي   B C 12 . ] ۱۷[ کننـد  را بـرآورده مـي   11

شده طبق شرايط ذکر شـده   هاي کشسان محاسبه  بنابراين ثابت

ب توافق نسبتاً خوبي با نتـايج  يهمچنين اين ضرا. معتبر هستند

 . تجربي و نظري دارند

 

  BSb) ۱۱۰(ساختار الکتروني و اتمي سطح . ۲.۳

 ـ ـدر محاسبات سطح، طبيعـي اسـت ک ـ     ه باشـيم  ـه انتظـار داشت

 ـ   هـا روي سـطح و همچنـي    اتمان ـمک     ةن فواصـل بـين چنـد لاي

  حــــدودي بــــا ســــاختار انبوهــــه تفــــاوت     اول تــــا

  

)ب(

)ج()الف(
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هاي کشسان در فاز بلنـد روي   ساختاري در حالت پايه، مدول بالک و مشتق آن و ثابت ةشامل ثابت شبک BSb ةخواص ساختاري انبوه .١جدول 

  .هاي مختلف با استفاده از تقريب

a(Å) B(GPa تقريب ) B (G Pa ) C (G Pa )44 C (GPa )12 C (GPa )11 

GGA-PBE ۲۸۰۹/۵  ۹۲۶/۹۸ ۷۶۶/۴ ۷/۱۱۷ ۷۳/۵۴ ۴/۱۸۲ 

LDA ۱۹۵۴/۵ ۰۵/۱۱۵ ۰۵۷/۴ ۶۹/۱۳۷  ۰۱/۶۲  ۲/۲۰۶  

PBEsol ۲۳۱۶/۵ ۲۱/۱۰۸ ۹۰۷/۴ ۵۹/۱۲۰  ۲۵/۵۶  ۹/۲۰۳  

WU-Chen ۲۳۵۴/۵ ۷۳/۱۰۷ ۸۸۱/۴ ۳۹/۱۲۳  ۱۹/۵۵  ۵/۲۰۴  

 ديگراننتايج 

 

۲۷۹/۵
b, ۲۷۸/۵

c, ۱۹۱/۵
d, 

۲۰۱/۵
e, ۱۴۵/۵

f, ۲۱/۵
g, 

۲۵۲/۵
h, ۱۷۷/۵

i, ۲۷۸/۵
j 

۹۶
b, ۱۰۰c, ۱۱۱d, 

۱۱۶
e, ۱۱۸f, ۱۱۰۰g, 

۱۰۳
h, ۱۱۰i, ۱۰۰j 

۵۵/۴
b, ۴۰/۴

c, ۳۶/۴
d, 

۱۶/۴
e, ۳۱/۴

f, ۰۷/۴
g, 

۶۲/۳
h, ۲۳/۴

i, ۴۰/۴
j 

۱۱۲
a, ۴۵c,۱۲۲f, 

۱۰۴
g, ۱۰۵h, ۱۰۵j 

۵/۶۲
a, ۱۰۷c, ۶۲e, 

۶/۶۲
f, ۴/۶۸

g, ۸/۵۸
h, 

۴۷
j 

۲۰۵
a, ۲۰۷c, ۲۲۳e, 

۲۳۶
f, ۱۹۴g, ۱۹۲h, 

۲۰۷
j 

a PP-LDA  [] ,   b FP-GGA  [] ,    c FP-GGA  [] ,   d FP-LDA  [] ,   e FP-LDA. [] ,   f PP-GGA  [] , 
g PP-GGA  [] ,   h FP-GGA  [] ,   i FP-GGA  [] ,   j FP-GGA  []  

  

 . BSb) ۱۱۰(براي سطح  z(Å) آل هاي اتمي محاسبه شده نسبت به مکان ايده جايي جابه .٢جدول 

  z(Å)  ها يهلا

  اول
B ۴۲۱۵/۰-  

Sb  ۱۹۸۱۵/۰+  

  دوم
B ۰۰۹۱/۰+  

Sb  ۰۰۰۸۵/۰ -  

  سوم
B ۰۱۵۹/۰ -  

Sb  ۰۲۰/۰+  

  

چون با شکافتن سطح تعدادي پيوندهاي آويـزان و  . داشته باشد

ايـن پديـده تغييـر    . شـود  ايجاد مـي ) آزاد(هاي غيرمقيد  الکترون

هـا را واهلـش سـطح     لايـه  ةمکان اتمهاي روي سـطح و فاصـل  

ــي ــاميم م ــطح در  . ن ــش س ــبات واهل ــورت  DFTمحاس ــه ص ب

در حـالتي کـه    هـا  سازي انرژي کل بره نسبت به مکان اتـم  بهينه

اول نزديک به خلأ مجاز به حرکت باشند، انجـام   ةفقط چند لاي

پس از طراحي و ساخت ابـر ياختـه مـورد نظـر بـراي      . شود مي

واهلش اتمـي   ۲جدول . دهيم محاسبات سطح، آن را واهلش مي

 ـ   BSb) ۱۱۰(محاسبه شده براي سـطح   ول نشـان  ا ةتـا سـه لاي

نشـان داده   ۲شـکل  همچنين ساختار واهلش يافتـه در  . دهد مي

شود آنيون به سمت خارج  طور که مشاهده مي همان. شده است

يابد و تغييرات عمده  و کاتيون به سمت داخل سطح واهلش مي

هـاي بعـدي خيلـي     باشد و تغييرات لايـه  مربوط به لاية اول مي

لاية وسـط بسـيار نـاچيز    تر هستند تا جايي که تغييرات  کوچک

هاي مياني خاصيت انبوهـه   باشد و اين بدان معناست که لايه مي

. سـطح ضـروري اسـت    ةدارند که وجود اين شرط براي مطالع ـ

علامت منفي نشانه واهلش اتم به سمت داخل سطح و علامـت  

 ـ  مثبت نشانه واهلش بـه سـمت بيـرون سـطح مـي       ةباشـد زاوي

هـر آنيـون روي   . باشد درجه مي ۳۱لايه سطح نيز برابر  ١انحراف

داراي دو پيوند با کاتيون روي سطح و يک پيونـد  ) ۱۱۰(سطح 

همين شرايط براي کـاتيون نيـز صـادق    . دوم دارد ةبا کاتيون لاي

تـر از تـراز    چون پيوند معلق آنيون از لحاظ انـرژي پـايين  . است

ر ـ، بار به حالتي با انرژي کل کمت] ۱۲[ پيوند معلق کاتيون است

بنـابراين پيونـدهاي معلـق آنيـون کـاملاً پـر و       . شـود  منتقل مـي 

  هـي ک ــمتعاقباً سطح. پيوندهاي معلق کاتيون کاملاً خالي هستند

____________________________________________ 
1. Tilt angle 
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  .دهيدو برة به هم چسب يبرا BSb) ١١٠(افته برة يختار واهلش سا )رنگي در نسخة الكترونيكي( .٢شکل 

  

پـر کـاتيون و آنيـون     رود با نوار پيوندهاي معلـق نيمـه   انتظار مي

  کاتيون بـه . خواص فلزي داشته باشد، خواص نيم رسانايي دارد

سـمت داخـل سـطح حرکـت       داده به دست  که بار از علت اين

spديک به اي برسد که نز کند تا به هندسه مي


اين . نزديک شود 

شود که در آن تقارن سطح حفظ،  فرآيند باعث واهلش سطح مي

 .کنند علت هيبريداسيون تغيير مي  ولي زواياي پيوندها به

  

  BSb) ۱۱۰(انرژي سطح و تابع کار . ۳.۳

انرژي سطح و تابع کار دو کميت بسيار مهم در مطالعات سـطح  

هـاي تجربـي    نها در آزمايشگاهگيري آ روند که اندازه به شمار مي

. و هزينـه فـراوان دارد  داشـته  هاي بسيار با دقـت   نياز به دستگاه

انرژي سطح، انرژي لازم براي شـکافت بلـور جامـد در امتـداد     

ايـن   ةبـراي محاسـب   DFTدر محاسـبات  . باشد سطح مي ةصفح

 ] ۲۷[زير بهره بگيريم  رابطهتوانيم از  مي انرژي

)۱                 (                    ,  slab bulkσ ( )E NE
A

 
1
2 

انرژي کـل يـک ياختـه     bulkEانرژي کل بره،  slabEکه در آن

 Aهـاي بسـيط موجـود در بـره و      تعداد ياختـه  Nبسيط انبوهه، 

انـرژي سـطح   . باشـد  مـي ) بالا و پـايين (مساحت کل سطح بره 

jمعمولا بر حسـب   / m2   تـابع کـار بـه عنـوان     . شـود  بيـان مـي

تعريـف   EFو انـرژي فرمـي    Evacاختلاف انرژي بين تراز خـلأ  

  :] ۲۸[شود با  شود و داده مي مي

)۲                                               ( VAC Fφ E E  .   

مقدار انرژي پتانسيل در وسـط خـلأ    DFT ،EVACدر محاسبات 

انرژي اسـت کـه در آن نصـف ترازهـاي انـرژي       EFباشد و  مي

ممکن در نوار فرمي بر اساس آمار فرمـي ديـراک اشـغال شـده     

مقادير انرژي به دست آمده براي انرژي سطح و تابع کار . شندبا

 J/m2بــه ترتيــب در حالـت واهلــش نيافتــه   BSb) ۱۱۰(سـطح  

 J/m2باشـند و در حالـت واهلـش يافتـه      مي eV ۵۶/۴و  ۸۱۴/۱

متاسفأنه داده تجربي و نظري براي . باشند مي eV ۳۴/۴ و ۳۵۵/۱

 ـتوان هـا مـي   ادهو اين د شتهاين ترکيب براي مقايسه وجود ندا د ن

مـورد اسـتفاده قـرار     BSbبراي تحقيقات آينده بـر روي سـطح   

ها و خلأ را بر حسب انرژي سطح  در واقع ما تعداد لايه. دنبگير

 ـ  بهينـه بـراي    ةو تابع کار بهينه کرديم که خلأ بهينه و تعـداد لاي

بـوهر بـه    ۲۰لايـه و   ۱۵بـه ترتيـب    BSbترکيب ) ۱۱۰(سطح 

  .دست آمدند

  

  BSB ()هاي الکتروني انبوهه و  يژگيو. ۴.۳

بـه صـورت نظـري بـوده      BSbاکثر مطالعات روي ترکيب انبوهه 

است و به لحاظ نظري و محاسبات ما اين ترکيب يک نيم رسـانا  

گـاف  . باشـد  الکتـرون ولـت مـي    ۳/۱تا  ۵/۰با گاف نواري حدود 

هـاي مختلـف    نواري اين ترکيب را در حالـت انبوهـه بـا تقريـب    

آورده شده است و بـا   ۳ه و نتايج به دست آمده در جدول محاسب

 BSbاي  لايـه  ۱۵ ةدر مورد بر. اند هم و نتايج ديگران مقايسه شده

نيز کاري انجام نشده است کـه بـه بتـوان بـا آن     ) ۱۱۰(در صفحة 

مـورد    هـاي سـطح در تركيـب    براي شناسايي حالت. مقايسه نمود

سازي سطح ولـي بـدون    شبيه ةياختابرمشابه با  اي ياختهبحث، ابر

 ابرياختـه سـاختار نوارهـاي انـرژي     ةبا مقايس. خلأ طراحي کرديم

ــا   بــدون خــلأ طراحــي ــ  يـطراحــ ةياختــابرشــده ب   رايـشــده ب
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  .mBJو  GGAبا دو تقريب  BSb) ۱۱۰( ةو بر BSbگاف نواري محاسبه شده انبوهه  .٣جدول 

  نظري ديگران نتايج  GGA-PBE mBJ-GGA  تقريب

  BSb ۶۸۷/۰  ۰۸۲/۱انبوهه 
۷۵/۰ ]۲۹ [،۵۲۷/۰ ]۳۰ [ ،۷۵۱/۰ ]۲۰ [

۳۳۴/۱ ]۲۰ [ ،۵۶/۰ ]۲۱ [ ،۵۴/۰ ]۳۱ [  

  -  BSb  ۲۰/۰  ۳۸/۰ )۱۱۰(بره 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  

 
 

  .با خلأ) بدون خلأ، ب) الف() ١١٠( يا هيلا ١٥ ياختةابر يساختار نوار .٣شکل 

 
تعيين  راحتي ساختارهاي سطح را توان به سازي سطح مي شبيه

ذکر شـده   ياختةساختار نوارهاي انرژي دو ابر. اهده کردو مش

   ۳  در شــکل BSbبــراي ترکيــب   GGA-PBEبــا تقريــب  

  . اند رسم شده

شـود، گـاف نـواري     مشـاهده مـي   ۳طور كه از شكل   همان   

محاسبه شده در حالت سـطح بـراي مقـدار كمتـري نسـبت بـه       

وجـود آمـدن    دست آمده است كـه علـت آن بـه    حالت انبوهه به

هـا   تركيب) ۱۱۰( ةهاي سطح در اثر ايجاد سطح در صفح حالت

ترين حالت سطح در  پايين  BSb) ۱۱۰(در ساختار نواري . است

هـاي آويـزان    نوار رسانش بين گاف اصـلي مربـوط بـه اربيتـال    

spهيبريدي 


هاي سطح در  که حالت کاتيون خالي است، درحالي 

هاي پر  از اربيتال بالاي نوار ظرفيت بين گاف اصلي عمدتاً ناشي

  .کاتيون است pآويزان 

  BSbو انبوهه ) ۱۱۰(هاي اپتيکي سطح  ويژگي. ۵.۳

 بـراي  موضوعات ترين مهم از يکي جامدات، هاي اپتيکي ويژگي

 به .دارد صنعت در فراواني کاربردهاي و پژوهش است و تحقيق

 برانگيختگي فرآيندهاي اصلي منشأ ةدربار که زماني مثال؛ عنوان

 در اپتيکـي  هـاي  ويژگـي  کنيم، مي مطالعه جامدات در ها ترونالک

 هـاي  کـنش  بـرهم  توصـيف  بـه  اپتيکـي  الکترو ابزارهاي بسياري

 هـاي  روش آن، بـر  عـلاوه . پـردازد  مي فونون -الکترون مختلف

 نيـز  جامـدات  در نـواري  ساختار هاي ويژگي تعيين براي اپتيکي

يک ماده را با تـابع  هاي اپتيکي  ويژگي .دارند فراواني کاربردهاي

الکتريک مختلط  دي ε  آن تعيـين  بـا . توان توصيف نمود مي  

  آورد، دسـت   بـه  درستي به نيز را اپتيکي پارامترهاي ساير توان مي

  :] ۳۲[توان آن را به صورت معادلة زير نوشت  که مي

)۳                     (                       ω ω ωε ε iε 1 2    

  )الف(

 حالت

ــای  ه

  سطح

 

  )ب(
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ماهيت مکعبي ترکيبـات مـورد مطالعـه منجـر بـه يـک تانسـور        

سـهم موهـومي تـابع    . شـود  الکتريک قطـري و همگـن مـي    دي

 الکتريک دي  ε ω2 شود با داده مي:  

       π e
ε ω |M | δ d k

m ω
i i f ii j f f E E ω

 
      
 


2 2

2 3
2 2 2

4
1

)۴(  

هاي اوليه و  به ترتيب حالت jو  iماتريس دوقطبي،  Mآن  که در

انرژي الکتـرون   Ei ام و jتابع توزيع فرمي براي حالت  fi ،نهايي

 سهم حقيقي تابع دي الکتريک. باشد ام مي iدر حالت   ε ω1 

کرونينــگ  -از قســمت موهــومي بــا اســتفاده از رابطــه کرامــرز

  :آيد ست ميد به

)۵(  
   

 
ε P

π

ω ε ω dω
ω

ω





 

 


   2

1 2 2
0

2
1  

  .باشد مقدار اصلي انتگرال مي Pکه در آن 

الکتريـک   در ايـن کـار، سـهم حقيقـي و موهـومي تـابع دي         

محاسـبه و بـا    BSbترکيـب  ) ۱۱۰( ةمختلط را براي انبوهه و بر

. ه شـده اسـت  آورد ۴شـکل  نتـايج در  . ايم يکديگر مقايسه کرده

شـماي کلـي    شـود  همچنان کـه از روي ايـن شـکل ديـده مـي     

الکتريـک در دو حالـت    هاي حقيقـي و موهـومي تـابع دي    سهم

انبوهه و سطح تقريباً شبيه بـه هـم هسـتند بـا ايـن تفـاوت کـه        

انـد و چـون    جا شده نمودارهاي حالت سطح کمي به پايين جابه

اين در ايـن دو  تقـارن دارد، بنـابر   yو  xبره فقـط در دو جهـت   

از ايـن رو مـا بـره را در    . جهت تابع دي الکتريک يکسـان دارد 

  .))ب( ۴شكل (ايم  مورد بررسي قرار داده zو  xراستاهاي 

الکتريک استاتيک در فرکانس حـدود صـفر بـراي     ثابت دي   

 ۸۵/۹، ۱۹/۱۱به ترتيـب   zو  xدر جهت  BSb) ۱۱۰( ةانبوهه، بر

 ةباشند، که ضريب شکست اسـتاتيک آن طبـق رابط ـ   مي ۳۰/۹و 

 n  1 بـه   BSb) ۱۱۰( ةآيد براي انبوهـه و بـر   به دست مي 0

نتايج مذکور همراه با نتايج  .باشند مي ۰۵/۳و  ۱۴/۳، ۳۵/۳ترتيب 

 هاشده است که همخواني خوبي با آن آورده ۴جدول ديگران در 

 .دارد

 
  گيري تيجهن. ۴

در  BSbدر اين مقاله خواص ساختاري، الکتروني و اپتيکي بلور 

و انبوهه بـا اسـتفاده از روش   ) ۱۱۰(فاز مکعبي در حالت سطح 

FP-LAPWـ  تـابعي چگـالي و بـا اعمـال      ة، در چارچوب نظري

خـواص  . هـاي مختلـف مطالعـه و بررسـي شـده اسـت       تقريب

لور، مدول بالـک،  ساختاري انبوهه از جمله ثابت شبکه تعادلي ب

هـاي   هـاي الاسـتيک محاسـبه و بـا ديگـر داده      مشتق آن و ثابت

موجود مقايسه شده اسـت و نتـايج بـه دسـت آمـده سـازگاري       

 ـ. خوبي با آنها دارد ) ۱۱۰(اول بـرة   ةواهلش سطح براي سه لاي

درجـه   ۳۱انحراف  ةاين ترکيب مورد بررسي قرار گرفت و زاوي

مچنين انرژي سطح و تابع کـار  ه. براي اين تركيب به دست آمد

را هم در حالت واهلش نيافته و هـم واهلـش    BSb)۱۱۰(سطح 

به علاوه ساختار نوارهاي انـرژي سـطح و   . يافته محاسبه کرديم

ها محاسبه شـد كـه كـاهش     انبوهه اين ترکيب و گاف انرژي آن

نسبت به حالت انبوهه ناشـي    BSb  )۱۱۰(گاف نواري در سطح 

الکتريـک   در نهايت نيز تـابع دي . ي سطح بودها از وجود حالت

مورد بررسي قرار گرفته شـده   BSb)۱۱۰(اي  لايه ۱۵ ةانبوه و بر

الکتريک وضريب شکسـت اسـتاتيک نيـز هـم      است و ثابت دي

نتـايج بـه   . محاسبه شد BSbبراي بره و هم براي انبوهه ترکيب 

  .خواني خوبي با نتايج در دسترس دارد دست آمده هم
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