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  دهیچک
تابعی چگالی به روش امـواج تخـت بهبـود  ۀبا استفاده از محاسبات نظری III- Vرساناي اري و الکترونی ترکیبات نیمدر این پژوهش خواص ساخت

هاي مناسبی گزینه GGA- WCو  SOGGAهاي همبستگی، مشخص شد که تابعی -اند. پس از بررسی چندین تابعی تبادلییافته خطی بررسی شده
و پتانسـیل  GGA- EVخواص الکترونی و به ویـژه گـاف انـرژي، تـابعی  ۀمورد نظر هستند. براي محاسب براي محاسبه خواص ساختاري ترکیبات

گاف نـواري ایـن  TB- mBJ+SOCدهند که پتانسیل تبادلی مدار مورد تأیید قرار گرفت. نتایج نشان می -همراه با تصحیح اسپین TB- mBJتبادلی 
قـادر  TB- mBJکه گاف منفی دارند، مشخص شد که پتانسیل تبـادلی  TlAsد. در مورد موادي مانند کنترکیبات را با دقت بسیار خوبی محاسبه می

جرم مؤثر نیز از چنـدین روش اسـتفاده شـد و پـس از  ۀشود. براي محاسببینی این گاف نیست و در حقیقت گاف بر روي صفر تنظیم میبه پیش
ترتیب براي مواد با گاف کوچک و گاف بـزرگ این کمیت را به  GGA- EVو  GGA- PBEهاي هاي تجربی مشخص شد که، تابعیمقایسه با داده

دهنـد کـه دسـت آمـد. همچنـین، نتـایج نشـان میبه  bgfitHSEکنند و البته بهترین نتایج جرم مؤثر با روش تابعی هیبرید با دقت خوبی محاسبه می
 تر شوند.شده به مقادیر تجربی نزدیک شود تا نتایج جرم مؤثر محاسبهمدار باعث می -تصحیح اسپین

 
  

  تابعي چگالي ةثر، نظريؤ، ثابت شبكه، گاف انرژي، جرم مIII-Vمواد هاي کلیدي:واژه
  

  مقدمه .1
مواد بسـیار مهـم و راهبـردي در صـنعت  III- Vترکیبات گروه 

هستند. این آلیاژها بـه علـت پتانسـیل کـاربرد آنهـا در قطعـات 
اي بـراي الکترواپتیکی مواد نوید دهنده فوتونیکی، الکترونیکی و

ــا،  ــزر دیوده ــوري، لی ــاي ن ــازها، دیوده ــتفاده در آشکارس اس
هاي موجبرهاي الکترواپتیکی هاي خورشیدي، تلفیق کنندهسلول

. از ایـن ]3 - 1[رسـانا هسـتند نـیم - اکسـید - هاي فلـزو خازن
هــاي بــا گــاف انــرژي کوچــک بــراي مجموعــه، ترکیب
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آشکارسازهاي فروسرخ با طول موج بلند و ترانزیستورهاي اثـر 
میدانی براي کاربردهاي الکترونیک و اپتوالکترونیک مورد توجه 

. تولید این دسته از مواد، نسبتاً سـاده اسـت و ]2[اند قرار گرفته
هاي نظري و تجربی مختلفـی مـورد بنابراین با استفاده از روش

اغلـب در دو سـاختار  III- Vهاي گیرند. ترکیبمطالعه قرار می
شوند. بیشتر این مـواد متبلور می 2و ورتزایت 1بلوري زینک بلند

ود را دارنـد، بـه (زینک بلند) پایـدارترین حالـت خـ 3Bدر فاز 
این مواد در محاسبات نظـري بیشـتر مـورد  3Bهمین علت فاز 
هـاي . محققان در مطالعـات از روش]7 - 4[گیرد توجه قرار می

انـد. یکــی از همختلفـی بـراي بررســی ایـن مـواد اســتفاده کـرد
هایی که کارایی بالایی در ارزیابی نظري مـواد دارد، روش روش

اسـت  ]8[تابعی چگـالی  ۀمحاسبات ابتدا به ساکن بر پایۀ نظری
هاي آلیـاژي که توسط پژوهشگران متعددي براي بررسی ترکیب

. مـازوز و ]16 - 9 و 4 - 1[مورد نظر به کار گرفته شـده اسـت 
همکــاران بــا اســتفاده از محاســبات ابتــدا بــه ســاکن، خــواص 

ند. آنهـا را ارزیابی کرد Tl- Vهاي ساختاري و الکترونی ترکیب
استفاده کرده و ثابت شبکه،  ]LDA ]17در محاسبات از تقریب 

دسـت هاي مـذکور را بـه مدول انبوهه و ساختار نواري ترکیب
فاده از روش مطالعـات . لی و همکاران نیز بـا اسـت]18[آوردند 

ابتدا به ساکن شبه پتانسیل امواج تخـت و بـا اسـتفاده از تـابعی 
GGA  خواص ساختاري، الکترونیکی و الاسـتیکی مـوادTl- V 

. در مطالعـــات دیگـــر، محققـــان از ]19[نـــد را گـــزارش کرد
 mBJ، پتانسیل تبادلی ]GGA ]20، 21هاي مختلف تابعی نسخه

 III- Vهــاي هــاي هیبریــد بــراي بررســی ترکیبو تابعی ]22[
  .  ]28 - 23 ،12 ،10[اند هاستفاده کرد
مواد جدید سه اتمی و چهـار اتمـی کـه نتـایج  ۀدر مطالع

ها ها و تابعید ندارند، انتخاب روشتجربی در مورد آنها وجو
شود خصوصیات نتایج متفاوتی را به همراه دارد، که باعث می

دست آیند. لـذا بایـد از روش و هاي متفاوتی به ماده، با دقت
کـه نتـایج  هاي تبادلی همبستگی مناسـبی اسـتفاده کـردتابعی
تري به همراه داشـته باشـند. در ایـن کـار هـدف یـافتن دقیق
خـواص مختلـف  ۀهاي مناسب براي محاسـبها و تابعیروش

گـاف  ۀماده، نظیر خواص ساختاري و الکترونی است. محاسب
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Zinc blende Crystal Structure 

.2  Wurtzite Crystal Structure 

هاي پـیش روي محققـان بـا اسـتفاده از انرژي یکی از چالش
چون این پارامتر بسیار مهم است و  ؛تابعی چگالی است ۀنظری

بر بعضی از خواص دیگر ماده نیز تأثیر گذار اسـت. همچنـین 
اید توجه داشت که، یکی از پارامترهایی که خود در محاسـبۀ ب

گاف انرژي تأثیر زیـادي دارد، ثابـت شـبکه اسـت. در نتیجـه 
این کمیت نیز، نیاز به دقـت کـافی دارد. درضـمن بـا  ۀمحاسب

در ساخت وسایل الکترونیکی  III- Vتوجه به کاربردهاي مواد 
هـا یکـی از رههـا و حفپذیري الکترونو الکترواپتیکی، تحرك

ترین پارامترهاي مورد توجه محققان است. از آنجایی کـه مهم
هاي بار به طور مسـتقیم از محاسـبات بـه پذیري حاملتحرك

آید، به منظور مقایسه این پارامتر فیزیکـی در مـواد دست نمی
عکس بـا  ۀهاي بار که رابطمختلف، از پارامتر جرم مؤثر حامل

ــه طــوتحرك ــذیري دارد و ب ــل پ ر مســتقیم از محاســبات قاب
شود. به همین علت پـارامتر جـرم استخراج است، استفاده می

مؤثر پارامتر بسیار مهمی است که در این کار مورد توجه قرار 
گرفته است. براي دستیابی بـه هـدف مـذکور، خـواص چنـد 

کـه نتـایج تجربـی آنهـا  III- Vترکیب دو اتمی از دسته مواد 
هاي مختلـف محاسـبه شـده و و روشموجود است، با تابعی 

ــا مشــخص شــود کــه بــراي هــر نتــایج مقایســه می شــوند ت
  تر است.خصوصیتی کدام روش یا تابعی مناسب

  
  . روش انجام محاسبات2

براي ارزیابی خواص ساختاري و الکترونی ترکیبات دو اتمـی 
GaAs ،InAs ،InSb  وTlAs  در ساختار زینک بلنـد، از روش

 (FP- LAPW)خطـی  ۀامواج تخت بهبود یافتپتانسیل کامل با 
که در کد محاسباتی  (DFT)تابعی چگالی  نظریۀدر چارچوب 

WIEN2k ]29[ گرفته شـده، اسـتفاده کـردیم. در ایـن  به کار
بـین جایگـاهی  ۀهاي اتمـی و منطقـروش یاخته واحد به کره

هاي اتمی) از بین جایگاهی (بین کره ۀشود. در منطقتقسیم می
بـراي بسـط تـابع  maxKMTR= 9توابع موج تخت با عدد قطع 

اتمـی و  ةترین شـعاع کـرکوچـک MTRموج استفاده شد، کـه 
maxK بردار موج در بسط امواج تخت بـود. شـعاع ترین بزرگ
، 25/2ترتیب به  Tlو  Ga ،As ،In ،Sbهاي اتمی براي اتم ةکر
ــراي 5/2و  5/2، 48/2، 25/2 ــد. ب ــه ش ــر گرفت ــوهر در نظ   ب
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  هــــاي تبــــادلیخــــواص ســــاختاري از تابعی ۀمحاســــب
ــــــتگی  و  ]LDA ،GGA- PBE ]30[ ،SOGGA ]21همبس

GGA- WC ]20[ ۀیم، در حالی کـه بـراي محاسـباستفاده کرد 
ــی تابعی و پتانســیل  ]GGA- EV ]31هــاي خــواص الکترون

  تانسـیل تبـادلینیز در نظـر گرفتـه شـدند. پ TB- mBJتبادلی 
TB- mBJ  شود:صورت زیر تعریف میبه  

)1(       
 , , ( ) ,

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کـه  r  ،چگـالی بـار الکترونـی t r  چگـالی انـرژي
جنبشی،  ,

BR
xv r روسول و  -پتانسیل بکهc تصحیح  ضریب

همبستگی  -د که ابتدا باید انرژي تبادلیدهاست. این نشان می
محاسبه شود و سپس انرژي  GGAیا  LDAهاي اولیه با تابعی

 TB- mBJدست آوردن پتانسیل تبادلی تبادلی حاصل براي به 
 ضـریب TB- mBJمورد اسـتفاده قـرار گیـرد. در محاسـبات 

  . ]32[شود طور خودسازگار همگرا میبه  cتصحیح 
تر گاف انرژي در بررسـی خـواص دقیق ۀبه منظور محاسب

را نیـز  مدار -، اثر اسپینTB- mBJالکترونی با پتانسیل تبادلی 
  یم.لحاظ کرد

سبک و سنگین بـه ترتیـب بـا  ةجرم مؤثر الکترون و حفر
ترین تراز رسانش و بـالاترین ترازهـاي ظرفیـت انحناي پایین

تر، ترازهاي مذکور در نظر این پارام ۀرابطه دارند. براي محاسب
شوند. آنگاه گرفته شده و سپس نقاط اکسترمم آن مشخص می

دو بـرازش  ۀدرجـ ۀبه تراز انـرژي در نقـاط اکسـترمم معادلـ
هاي مـورد اسـتفاده در شود. با در نظر گرفتن واحد کمیتمی

ضـرب شـود کـه از حاصلمحاسبات، پارامتر ثابتی حاصل می
دو، جـرم مـؤثر  ۀدرجـ ۀجملـاین پارامتر در عکـس ضـریب 

 ۀ. بـراي محاسـب]33[آیـد دست مینسبت به جرم الکترون به 
 -SOGGA ،GGAهـاي تبـادلی همبسـتگی جرم مؤثر، تابعی

PBE ،GGA- EV  و پتانسیل تبـادلیTB- mBJ  مـورد توجـه
مـدار بـر روي  -قرار گرفتند. همچنین براي ارزیابی اثر اسپین

همـراه بـا  TB- mBJجرم مؤثر، این پارامتر با پتانسیل تبـادلی 
شد. در نهایت از تابعی هیبریدي نیـز این اثر نیز در نظر گرفته 

جرم مـؤثر اسـتفاده شـد. تـابعی هیبریـد مـورد  ۀبراي محاسب
کنـد. در پیـروي می ]HSE ]34استفاده در ایـن کـار از روش 

یک پتانسیل تبادلی کوتاه برد استتار مورد اسـتفاده  HSEتابعی 

کنش گیرد. ایـن پتانسـیل اسـتتار تنهـا بـر روي بـرهمقرار می
بـرد تبـادلی دقیـق را  -شـود و قسـمت بلنـدتبادلی اعمال می

. در تـابعی هیبریـدي، کسـري از پتانسـیل نیمـه کنداستتار می
زیـر، بـا پتانسـیل تبـادلی دقیـق  ۀابطـموضعی تبادلی مطابق ر

  :]29[شود هارتري فوك جایگزین می
)2(  , , ,   HSE SL SL SR HF SR SL

xc x x x cE E E E E   
SL,)، 2( که در رابطۀ SR

xE  قسمت کوتـاه بـرد انـرژي تبـادلی
HF,تابعی نیمه موضعی و  SR

xE  قسمتی از انرژي تبادلی دقیـق
SLاسـتتار نشـده و  نهارتري فوك است که با پتانسیل کول

cE 
کسري  انرژي همبستگی تابعی نیمه موضعی است و پارامتر 

از تبادلی دقیق هارتري فوك است که جـایگزین تبـادلی نیمـه 
طـور خلاصـه بـه تـوان بـه ) را می2شود. رابطۀ (موضعی می

   :]34[صورت زیر نوشت 

)3(  .   HSE SL HF SL
xc xc x xE E E E  

تر جرم مؤثر با استفاده از تابعی هیبرید دقیق ۀبه منظور محاسب
HSE ابتدا گاف انرژي ترکیبات مورد نظر با تغییر پارامتر آلفا ،

ــپس ــد و س ــیم ش ــود تنظ ــی موج ــایج تجرب ــا نت ــابق ب   مط
 bgfitHSEمحاسبات جرم مؤثر با تابعی مذکور با نام اختصاري 

)bgfit: Band Gap Fit .انجام شد (  
  
  تایج و بحث. ن3
  . پارامترهاي ساختاري1 .3

خـواص سـاختاري  ۀهمان طور که گفته شـد، بـراي محاسـب
هـاي تابعی GGA- PBEو  LDAهـاي رایـج علاوه بر تابعی

نیـز مـورد اسـتفاده قـرار  GGA- WCو  SOGGAجدیـدتر 
گرفتنــد. بــراي هــر تــابعی، ابتــدا ترکیــب مــورد نظــر را در 

س نمودار انرژي کل بر هاي مختلف محاسبه کرده و سپحجم
 ]35[حالت مورناگان  ۀدست آمده را با معادلحسب حجم به 

  برازش دادیم:

)4(  
'

' ' '
.

  
       
  
  

0
0

0 0 0

0 0 0

1
1 1

T

V
B

B V B VV
E E

B B B
  

'و  0Bحجم تعادلی،  0V، حالت ۀدر این معادل
0B  بـه ترتیـب
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 .TlAsو  GaAs ،InAs ،InSbخواص ساختاري مواد . 1 جدول

  مشتق مدول انبوهه (GPa)مدول انبوهه  (Å)ثابت شبکه تابعی  ماده

GaAs  

LDA 607/5 4/74  66/4 

GGA- PBE 487/5 69/60  09/5  
SOGGA 641/5 6/71  1/5  

GGA- WC 664/5 5/69  54/4  

 کار دیگران
GGA- WC 664/5(الف) (الف) 62/4  (الف) 98/68  

LDA 603/5(ب) (ب) 269/4  (ب) 03/75  
   - - -  (ت) 5/75 (پ)653/5 تجربه

InAs 

LDA 030/6 9/59 79/4 

GGA- PBE 191/6 92/48  39/4  
SOGGA 906/6 47/57  61/4  

GGA- WC 092/6 69/55  76/4  

 کار دیگران
GGA 195/6(ج) (ج) 94/4  (ج) 1/48  
LDA 026/6(ب) (ب) 99/4  (ب) 16/60  

   - - -  (ج) 58 (چ)058/6 تجربه

InSb 

LDA 453/6 65/46 78/4 

GGA- PBE 636/6 87/37  37/4  
SOGGA 497/6 59/44  65/4  

GGA- WC 523/6 39/43  59/4  

 کار دیگران
GGA 64/6(ر) (ر) 43/4  (ر) 37  
LDA 456/6(ر) (ر) 51/4  (ر) 46  

   - - -  (ز) 46 (ز)478/6 تجربه

TlAs 

LDA 175/6 38/50 11/5 

GGA- PBE 358/6 01/39  53/4  
SOGGA 206/6 90/47  87/4  

GGA- WC 248/6 09/46  66/4  

 کار دیگران
GGA 213/6(ض) (ض) 8/4  (ض) 8/43  
LDA 169/6(ص) (ض) 86/4  (ص) 53/51  

   - - -   - - - (ص)180/6 تجربه
  .]19[ض -]41[ص -]40[ز -]39[ر -]38[چ - ]7[ج -]37[ت -]36[پ -]2[ب -]24[الف

  
مدول انبوهه و مشتق آن هستند. نتایج محاسبه شده براي مواد 

بــه همــراه نتــایج تجربــی و نتــایج  1مــورد نظــر در جــدول 
  اند.محاسباتی دیگران آورده شده

پارامتر شـبکه  LDAدهند که، تابعی نتایج حاصل نشان می
در  ؛کنـدکمی بیشتر محاسبه می GGA- PBEرا کمتر و تابعی 

، کـه GGA- WCو  SOGGAدیـدتر ج ۀحـالی کـه دو نسـخ
هستند، پـارامتر شـبکه  GGAتري نسبت به هاي پیشرفتهتابعی

کننـد را نسبت به مقادیر تجربی بـا دقـت بهتـري محاسـبه می
 . همچنین نتایج حاصل در توافق خوبی با نتایج حاصل از]28[
ر دیگران هستند. با بررسی نتایج محاسبه شده بـراي مـدول کا

و  LDA ،SOGGAهـاي شـود کـه تابعیانبوهه، مشـاهده می
GGA- WC  این پارامتر را با دقـت بسـیار خـوبی نسـبت بـه

 کنند. در مورد مشتق مـدول انبوهـهمقادیر تجربی محاسبه می
کـه ها مناسب هستند. درضمن باید اشاره کردنیز همین تابعی
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 .TlAsو  GaAs ،InAs ،InSbگاف انرژي مواد . 2 جدول

 (eV)گاف انرژي 

  GaAs InAs InSb TlAs  ماده          تابعی   
LDA 302/0 0/0 0/0 188/0- (indirect) 

GGA- PBE 538/0  0/0  0/0  052/0 - (indirect) 

SOGGA 511/0  0/0  0/0  105/0 - (indirect) 

GGA- EV 136/1  346/0  317/0  0/0  
TB- mBJ 620/1  630/0  444/0  0/0  

SOGGA+SOC 401/0  0/0  0/0  241/0- (indirect) 

TB- mBJ +SOC 527/1  531/0  229/0  0/0  
  (پ) (LDA) - 104/0  (ب) 2/0EV) -(GGA  (الف) (mBJ)593/0  (الف) (mBJ)56/1 کار دیگران
 1/86-  (چ)  (ج) 25/0  (ث) 42/0  (ت) 52/1 تجربه

  .]9[ چ -]46[ ج -]45[ ث -]44[ ت -]41[ پ -]39[ ب -]43[ الف
  

دقـت  GGA- EVتـابعی  ۀوسـیلانرژي کل محاسبه شـده بـه 
هایی کـه بـه توصـیف کمیت ۀکافی را ندارد، لذا براي محاسب

دقیق انرژي تبادلی نیاز دارند، از قبیـل حجـم تعـادل، پـارامتر 
طور کلی خواص ساختاري، تـابعی شبکه و مدول انبوهه و به 

  .]23و  7[مناسبی نیست 
  
  . خواص الکترونی2 .3

بینــی در پیش SOGGAبــا توجــه بــه موفقیــت بــالاي تــابعی 
حاصل  ۀهاي شبکترکیبات مورد نظر، از ثابت ۀهاي شبکثابت

خواص الکترونـی و گـاف انـرژي  ۀاین تابعی براي محاسب از
  ،LDA ،GGA- PBE ،SOGGAهـــا (توســـط ســـایر تابعی

GGA- EV ،TB- mBJاستفاده شـد. همچنـین اثـر اسـپین (- 
 TB- mBJو پتانسیل تبـادلی  SOGGAمدار را در مورد تابعی 

دست اعمال کرده و گاف را در حضور این تصحیح نسبیتی به 
 2گـاف انـرژي، در جـدول  ۀیج حاصل از محاسـبآوردیم. نتا
اند. در همین جدول نتایج تجربی و کار دیگران نیز آورده شده

  اند. جهت مقایسه آورده شده
با بررسی نتایج محاسبه شده براي گاف انـرژي مشـخص 

گاف را  LDA ،GGA- PBE ،SOGGAهاي شود که تابعیمی
 ؛کنندبینی میشتر از نتایج تجربی پیبه طور محسوسی کوچک

تواننـد انـرژي اي دارنـد و نمیها شکل سـادهچون این تابعی

تبادلی همبستگی و مشتق بار را به طور همزمان با دقت تولید 
 LDAدهنـد کـه، تـابعی ها نشان می. نتایج این تابعی]7[کنند 

تر از و آن هـم کوچـک SOGGAتر از تابعی گاف را کوچک
کننـد. همچنـین نتـایج نشـان محاسـبه می GGA- PBEتابعی 

هاي قبلی گـاف نسبت به تابعی GGA- EVدهند که تابعی می
جدیـدي از  ۀنسـخ GGA- EVکند. تابعی هتر محاسبه میرا ب

GGA تواند توصیف بهتري براي پتانسیل تبـادلی است که می
ارائه کند، ولی در توصیف انرژي تبـادلی نـاموفق اسـت. ایـن 

شـود، در نتیجـه تابعی به جدایی بهتر ترازها از هـم منجـر می
 ۀنـخواص الکترونی و به ویژه گاف نـواري گزی ۀبراي محاسب

شود، کـه با بررسی نتایج مشخص می. ]23 و 7[مناسبی است 
گـاف انـرژي بهتـرین  ۀبراي محاسب TB- mBJپتانسیل تبادلی 

در این است که  TB- mBJگزینه است. قدرت پتانسیل تبادلی 
توانـد گـاف انـرژي نـیم گانـه، می به عنوان یک پتانسیل چند

هـا ها را با دقت بیشتري نسبت به دیگـر روشرساناها و عایق
 محاسبات آن، هـم مرتبـه بـا محاسـبات ۀهزین محاسبه کند و

GGA ــراي محاســب ــرژي، پتانســیل ۀرایــج اســت. ب   گــاف ان
TB- mBJ هاي هیبریدي و همان دقتی را دارد، که روشGW 

محاسباتی بسیار بـالاتر دارنـد. لـذا ایـن روش بـراي  ۀبا هزین
. ]42[گاف نواري با دقت کافی بسیار مناسـب اسـت  ۀمحاسب

گاف نـواري  ۀدر محاسب TB- mBJتنها اشکال پتانسیل تبادلی 
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TlAs(SOGGA)  TlAs  InSb  InAs  GaAs  

 SOGGA یتابع TlAs یبدر مورد ترک ،TB- mBJ+SOC یتبادل یلپتانس بامحاسبه شده  ينوار ساختارهاي (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) .1شکل 
  .است شده لحاظ نیز
  

هاي محاسبه شده، انـدکی از ترکیبات فوق، این است که گاف
مـدار باعـث بـاز  -ترند. اعمال اثر اسپینمقادیر تجربی بزرگ

شـود. بـا شدن ترازها از یکدیگر و در نتیجه کاهش گـاف می
اعمال این اثر، نتایج ایـن پتانسـیل بـه مقـادیر تجربـی بسـیار 

بر اساس محاسـبات انجـام شـده، بهتـرین شوند و نزدیک می
همراه بـا  TB- mBJگاف، پتانسیل تبادلی  ۀروش براي محاسب

  مدار تشخیص داده شد.  -اثر اسپین
ــام تابعی ــده، در تم ــی ش ــات بررس ــب ترکیب ــاي اغل ه

ــراي  ــا ب ــتند. تنه ــتقیم هس ــاف مس ــتفاده داراي گ ــورد اس م
ــب  ــا تابعی TlAsترکی ــده ب ــبه ش ــاف محاس ــاي گ ، LDAه

GGA- PBE ،SOGGA  وSOGGA+SOC  غیرمســـــتقیم
کـه محـل  دست آمـد. ایـن نکتـه را نیـز بایـد اشـاره کـردبه 
ــ ــه تابعی ۀقل ــت در هم ــراز ظرفی ــت و در ت ــان اس ــا یکس ه
ــرار دارد، در حــالی کــه محــل در  ۀنقطــ ــراز رســانش  ةق ت

 ۀجا شـده اسـت و در نقطـدر موارد گـاف غیرمسـتقیم جابـه
L ــاهده می ــمش ــه س ــود. در ادام ــار ش ــر چه ــواري ه اختار ن

همـراه بـا  TB- mBJترکیـب بـا اسـتفاده از پتانسـیل تبـادلی 
  اند. آورده شده 1مدار در شکل  -اثر اسپین

بــا  TlAs، ســاختار نــواري ترکیــب 1همچنــین در شــکل 
نیــز آورده شــده اســت. بــا  SOGGAاســتفاده از تــابعی 

ـــواري  کـــه گـــاف منفـــی دارد،  TlAsبررســـی ســـاختار ن
ــه پ ــد ک ــادلی مشــخص ش ــیل تب ــد نمی TB- mBJتانس توان

ــر روي  ــداقل ب ــاف را ح ــد و گ ــبه کن ــی محاس ــاف را منف گ
شــود کــه گــاف کنــد. همچنــین مشــاهده میصــفر تنظــیم می

آیـد در ضـمن گـاف دسـت میمنفـی بـه  SOGGAبا تابعی 

 TB- mBJمحاســبه شــده بــرخلاف نتیجــه پتانســیل تبــادلی 
  غیرمستقیم است. GGA- EVو 
  
  . جرم مؤثر3 .3

ــتفاده از تابعی ــا اس ــؤثر ب ــرم م ــت ج ــاي کمی   ،SOGGAه
GGA- PBE ،GGA- EV  و پتانسیل تبادلیTB- mBJ  بـدون

مدار و همراه با این اثر و در نهایت تـابعی هیبریـد  -اثر اسپین
bgfitHSE  اند. در هنگام آورده شده 3محاسبه شده و در جدول

ر آلفـا، گـاف استفاده از تابعی هیبریدي، ابتدا با تنظـیم پـارامت
 -TBنواري ترکیب با مقدار گاف نواري محاسبه شده به روش 

mBJ+SOC  منطبق شده و سپس جرم مؤثر بـا تـابعی هیبریـد
bgfitHSE  .محاسبه شد  

شود که نتایج همخوانی خوبی با نتایج دیگران مشاهده می
جرم مـؤثر  SOGGAکه تابعی  دارد و همچنین باید اشاره کرد

کنـد. ن را با دقت نسبتاً خوبی محاسبه میسبک و سنگی ةحفر
نتـایج را بهتـر  SOGGAنسبت بـه تـابعی  GGA- EVتابعی 

و  SOGGAهـاي کند. نتایج محاسبه شده بـا تابعیمحاسبه می
GGA- PBE دهند که براي ترکیبات با گـاف انـرژي نشان می

دست بزرگ، جرم مؤثر محاسبه شده کمتر از مقادیر تجربی به 
 شود که با کاهش جـرمنتایج محاسبات مشخص می آید. ازمی

و  SOGGAهـاي سـبک، نتـایج تابعی ةمؤثر الکترون و حفـر
GGA- EV  آیـد، دسـت میکه ابتدا کمتر از مقادیر تجربی بـه

شـود. همچنـین از تر از نتایج تجربی میافزایش یافته و بزرگ
جـرم مـؤثر را  GGA- PBEشوند که تـابعی نتایج دریافت می

 ترکیبات با گاف کوچک بسیار نزدیک به مقادیر تجربـی براي
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 .InSbو  GaAs ،InAsسبک و سنگین مواد  ةجرم مؤثر الکترون و حفر. 3جدول 

  جرم مؤثر
*  روش  ماده

electron em m *
heavy hole em m  *

light hole em m  

GaAs 

SOGGA 037/0  337/0  037/0  
GGA- PBE 036/0  345/0  036/0  
GGA- EV 069/0  357/0  067/0  
TB- mBJ 090/0  383/0  089/0  

TB- mBJ + SOC 089/0  363/0  113/0  
bgfitHSE 065/0  334/0  064/0  

  (الف) 112/0  (الف) 372/0  (الف) 090/0 (mBJ)کار دیگران 
  (الف) 090/0  (ب) 350/0  (ب) 067/0  تجربه

InAs 

SOGGA 051/0  357/0  027/0  
GGA- PBE 026/0  400/0  026/0  
GGA- EV 035/0  425/0  035/0  
TB- mBJ 047/0  444/0  047/0  
mBJ + SOC -TB  044/0  411/0  057/0  

bgfitHSE 032/0  373/0  032/0  
  (الف) 044/0  (الف) 407/0  (الف) 036/0 (mBJ)کار دیگران 
  (الف) 027/0  (ب) 333/0  (ب) 026/0  تجربه

InSb 

SOGGA 023/0  301/0  023/0  
GGA- PBE 020/0  307/0  020/0  
GGA- EV 028/0  321/0  028/0  
TB- mBJ 032/0  338/0  031/0  

TB- mBJ + SOC 024/0  290/0  026/0  
bgfitHSE 019/0  296/0  019/0  

  (الف) 024/0  (الف) 292/0  (الف) 022/0 (mBJ)کار دیگران 
  (الف) 015/0  (ب) 263/0  (ب) 014/0  تجربه

  .]48[ب  -]47[الف 
  

توان گفـت کـه نتـایج تـابعی کند. با این وجود میمحاسبه می
GGA- EV جرم مؤثر ترکیبات با گـاف انـرژي  ۀبراي محاسب
 GGA- PBEکم مناسب هستند و نتـایج تـابعی ۀینبزرگ با هز
جرم مؤثر ترکیباتی که داراي گاف بزرگ هستند،  ۀبراي محاسب

بسیار مناسب است. نتایج محاسـبات جـرم مـؤثر بـا پتانسـیل 
با نتایج دیگران همخوانی داشت. بـا اعمـال  TB- mBJتبادلی 

مدار، شکل ترازهاي انرژي دچـار تغییـر کـوچکی  -اثر اسپین

 TB- mBJو جرم مؤثر محاسبه شده بـا پتانسـیل تبـادلی  شده
 مدار در مقایسه با نتـایج تجربـی بـا -همراه با تصحیح اسپین

شـود کـه اند. همچنین مشاهده میدست آمدهدقت بیشتري به 
تر، جرم مؤثر محاسبه شده با براي مواد با گاف انرژي کوچک

ت. اسـ GGA- EVبهتـر از تـابعی  TB- mBJ+SOCپتانسـیل 
براي جـرم مـؤثر  bgfitHSEنتایج محاسبه شده با تابعی هیبرید 

الکترون و حفره با مقادیر تجربـی همخـوانی خـوبی را نشـان 
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 PBEی تابعی ، (ب) تفاوت چگالی بار الکترونSOGGA(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) چگالی بار الکترونی گالیم آرسناید (الف) با تابعی . 2شکل 

بـا تـابعی  GGA- EV، (د) تفاوت چگالی بار الکترونـی تـابعی SOGGAبا تابعی  LDA، (ج) تفاوت چگالی بار الکترونی تابعی SOGGAبا تابعی 
SOGGA) ،تفاوت چگالی بار الکترونی پتانسیل تبادلی هـ (TB- mBJ با تابعیSOGGA ) تفاوت چگالی بار الکترونـی پتانسـیل تبـادلی وو (TB- 

mBJ+SOC  با پتانسیل تبادلیTB- mBJ.  
  

جرم  ۀدادند. بر اساس نتایج حاصل بهترین روش براي محاسب
است. تنها ایراد ایـن روش  bgfitHSEمؤثر روش تابعی هیبرید 

خواص اپتیکـی  ۀبالاي محاسبات آن است. براي محاسب ۀهزین
مواد، مهم است که گاف درست محاسبه شده باشـد تـا محـل 

در خواص اپتیکی درست محاسبه شود. لذا با توجه بـه ها قله
در حضـور و در غیـاب  TB- mBJاین مطلب پتانسیل تبادلی 

خـواص  ۀمدار و تابعی هیبرید بایـد بـراي محاسـب -اثر اسپین
  اپتیکی مناسب هستند.

 . چگالی الکترونی4 .3

 ۀهاي مختلف استفاده شده براي محاسببه منظور تحلیل تابعی
و اخـتلاف  SOGGA چگالی بار الکترونی تابعی گاف انرژي،

رسـم شـده  SOGGAها با تابعی چگالی الکترونی سایر تابعی
) رسم 110است. چگالی بار الکترونی بر روي سطوح بلوري (

شـود، کـه . الـف مشـخص می2شده است. با توجه به شکل 
ــابعی  ــی در ت ــار الکترون ــع ب ــا در محــل اتم SOGGAتوزی ه

ها کاهش ا دارد و با فاصله گرفتن از محل اتمبیشترین مقدار ر

 (الف)

Ga 

As

(ب

A
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(ج

A
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هاي یابد. همچنین اختلاف چگالی بار الکترونـی در شـکلمی
هاي دهند که توزیع بار الکترونی در تابعی. ب و ج نشان می2

GGA- PBE ،LDA  وSOGGA  بسیار به هم شبیه است و در
هایی ها تفاوتبیشتر نقاط رفتار یکسانی دارند، اما در محل اتم

هـا چگـالی بـار شود، ازجملـه ایـن کـه در مرکـز اتمدیده می
اسـت و بـا  SOGGAبیشـتر از تـابعی  LDAالکترونی تابعی 

فاصله گرفتن از مرکز اتم چگالی بار الکترونـی کمتـر شـده و 
کمـی از  ۀبه طـوري کـه بـا فاصـل ؛شوددوباره کمی بیشتر می

ر الکترونـی چگالی بـا ۀشود. مقایسمرکز اتم تغییرات صفر می
دهد کـه . د) نشان می2(شکل  SOGGAو  GGA- EVتابعی 
چگالی بار الکترونی را در مرکز هر دو اتـم  GGA- EVتابعی 

گیرد. تفاوت قابل توجهی که گالیم و آرسنیک کمتر در نظر می
هـاي قبلـی، شود این است که، در مقایسه با تابعیمشاهده می

تر شده و تم آرسنیک بزرگتغییر چگالی بار الکترونی اطراف ا
تر شده است که باعث شـده برعکس اطراف اتم گالیم کوچک

چگـالی  ۀگاف با دقت بسـیار بهتـري محاسـبه شـود. مقایسـ
(شـکل  SOGGAبا تابعی  TB- mBJالکترونی پتانسیل تبادلی 

است با این  SOGGAو  GGA- EVتابعی  ۀ. و) شبیه مقایس2
نی اطراف هـر دو اتـم در تفاوت که، کاهش چگالی بار الکترو

خصوص در اطـراف بیشتر است به  TB- mBJپتانسیل تبادلی 
تـري گـاف بزرگ ۀاتم گالیم که در نهایـت منجـر بـه محاسـب

چگـالی بـار  ۀشده است. با مقایس GGA- EVنسبت به تابعی 
ــادلی  ــیل تب ــی پتانس  TB- mBJ+SOCو  TB- mBJالکترون

مـدار، در  -پینکنش اسـشود که در حضـور بـرهممشاهده می
مرکز اتم آرسنیک با کاهش چگالی مواجه هسـتیم و همچنـین 

تري از اطراف اتم آرسنیک با افزایش کم چگـالی فضاي بزرگ
و چگـالی الکتـرون نزدیـک مرکـز اتـم  استالکترونی مواجه 

. با توجه به این که براي ترکیبات استگالیم با افزایش مواجه 
هاي تجربی به تر از دادهبزرگ TB- mBJحاضر گاف با تابعی 

مدار باعث کاهش انـدکی  -آید، تأثیر تصحیح اسپیندست می
  شود.گاف می ةدر انداز

  

  گیري. نتیجه4
در این تحقیق، ما مطالعات ابتدا به ساکن را بـا روش پتانسـیل 

تـابعی چگـالی  ۀخطی، در نظری ۀکامل امواج تخت بهبود یافت
بـه  III- Vورد ترکیبـات هاي مختلف در مـبراي بررسی تابعی

متنـوعی از مقـادیر گـاف  ةکار گرفتیم. ترکیبات منتخب گستر
، (InAs)، گـاف متوسـط (GaAs)گاف بزرگ  :انرژي را دارند
. خواص ساختاري (TlAs)و گاف منفی  (InSb)گاف کوچک 

هـاي شامل ثابت شـبکه، مـدول انبوهـه و مشـتق آن بـا تابعی
LDA ،GGA- PBE ،SOGGA  وGGA- WC  مورد محاسـبه

بینــی پیش SOGGAقـرار گرفتنـد. مشــخص شـد کــه تـابعی 
بخشد و ها بهبود میخواص ساختاري را نسبت به سایر تابعی

 III- Vخواص ساختاري ترکیبـات  ۀبهترین گزینه براي محاسب
است. سپس خواص الکترونی مواد مذکور شامل گاف انرژي، 

ک و سـنگین ساختار نواري و جرم مؤثر الکترون و حفره سـب
هـاي خـواص الکترونـی، از تابعی ظمحاسبه شدند. در محاسب

SOGGA ،GGA- EV  و پتانسیل تبـادلیTB- mBJ  و تـابعی
TB- استفاده شد. دریافتیم که پتانسیل تبادلی  bgfitHSEهیبرید 

mBJ مدار منجر بـه مقـادیر گـاف  -در حضور تصحیح اسپین
شـود. همچنـین بـا هاي تجربی مینواري بسیار نزدیک به داده

ترکیبات مـذکور بـا  ۀرسم ساختار نواري مشخص شد که هم
گـاف مسـتقیم  TB- mBJو پتانسیل تبادلی  GGA- EVتابعی 

 -LDA ،GGAهـاي نتـایج تابعی TlAsدارند. تنها براي مـاده 

PBE  وSOGGA دهنــد. در گــاف انــرژي را منفــی نشــان می
، SOGGA ،SOGGA+SOCهـاي جرم مؤثر از تابعی ۀمحاسب

GGA- PBE ،GGA- EV ،TB- mBJ ،TB- mBJ+SOC  و
 -استفاده شد. مشاهده شد که اثر اسپین bgfitHSEتابعی هیبرید 

مدار باعث بهتر شدن نتایج جـرم مـؤثر در مقایسـه بـا نتـایج 
شود. همچنـین دریافـت شـد کـه تـابعی هیبریـدي تجربی می

bgfitHSE یج تجربـی بهترین نتایج جرم مؤثر را در مقایسه با نتا
دهد. با رسم چگالی بار الکترونی گالیم آرسناید با دست میبه 

هـایی کـه توزیـع هاي مختلف، مشخص شـد کـه تابعیتابعی
چگالی بار الکترونی اطراف اتـم گـالیم و آرسـنیک را همگـن 

ها و کنند و تابعیاند، گاف را کوچک محاسبه میمحاسبه کرده
ترونی اطراف اتم آرسـنیک و پتانسیل تبادلی که چگالی بار الک

تر توزیـع همچنین فضاي بین اتـم گـالیم و آرسـنیک را دقیـق
کننـد. در اند، گاف را با دقت بسـیار بهتـري محاسـبه میکرده



  ۱، شمارة ۲۰جلد   فریهاشم دجوادیعرب و س ی، علیصادق نیحس، کوین محمدیعل  ۴۸

  

  

  .کنندگیرند، گاف را بهتر محاسبه میبهتري در نظر میها را با دقـت خواهی اتمهایی که قدرت الکترونحقیقت تابعی
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