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  يرسانامين يو ساختار يالكترون يهايژگيو ةمحاسب

  B)4( تيدر فازهگزاگونال ورتسا (MgSe) ديم سلنيزيمن

 (DFT) يچگال يتابع ةيبا استفاده از نظر
 

 يحسن نظر، +*يحمدالله صالح
 کيزيد چمران، گروه فياهواز، دانشگاه شه

 
 ، يريتراکم پذ ،يله  ثابت شبکه، مدول حجمازجم يو الکترون يساختار يهايويژگن مقاله يا در ده:يچك

 (MgSe) ديم سلنيزيمن يرسانامين يابرالکترون يچگال ها وحالت يچگال، يانرژ ي، ساختار نوارهاحجم يسازنهيبه
 شدۀ تيتخت تقو امواجروش استفاده از باها همحاسب رد.يگيقرار م يمورد بررس 4Bساختار يدرفازهگزاگونال برا

)ل کامليسباپتان يخط )FP LAPW، يچگال يتابع ۀينظر درچارچوب (DFT) افزار ازنرم وبااستفاده Wien2k 
 ن يچنهم. دهديرا نشان م در نقطۀeV 7/2 ميمستق يک گاف نواري آمده دستبه يهانتيجه گرفت. صورت

  است و II-IV يهابيترک يها يژگيهد، که از ود يب نشان ميترک نيا يرا برا يونيت يک خصوصي
 دارد. يخوب يگران سازگاريد يهادست آمده از روشبه يو نظر يتجرب يهاهجيبا نت

 .MgSe؛  FP-LAPW ؛يانرژ يساختار نوارها ؛يمدول حجم :يديكل يهاواژه

KEYWORDS: Bulk modules; Energy band structure; FP-LAPW; MgSe. 

 

 مقدمه
 پهن يگاف نوار رسانا بامياژ نيك آلي (MgSe) نديم سليزينم

 يك نظريزيف يهاهك  و مطالعيباشد که در صنعت الكترونيم
د يکلكوژن يخاک ييايمواد قل دسته در زمرهو دارد  ياژهيگاه ويجا

 ن ماده يباشد. ايمAEC (C=Sr,C,O,Se  ،AE=Mg ) به شكل
 ةبا ثابت شبك 1B ز، نمك طعامدو فا يدارا  fcc يبا ساختار مكعب

 Å64/5 a= 3 يرو وساختارB ةبا ثابت شبك  Å19/5 a=  
 يهات با ثابتيهگزاگونال ورتسا ن ساختاريچنهم .]9[ باشديم

 بر  افزون [.2است] =Å 327/4 c و  =Å 965/6a=b  ةشبك
 نازك آن  يهاهيرشد لا يکه بررو ياريبس يتجرب يکارها

 با استفاده از گوناگون ينظر يارهاک  [7،6صورت گرفته است  ]
 يقو يب همبستگي، تقرTB-LMTO ،ياتم ۀب کريتقر يهاروش

 

آن انجام شده  يو ساختار يالكترون ،يکشسان يهايويژگروي 
 مانندرسانا مين يكيل الكترونيب در وساين ترکي[. ا5،4است ]

  و يكياپت يزرهايل هايفناوريو  يوديد يقيتزر يزرهايل
 [. 3،7ف کاربرددارد  ]يظر يهانيماش
 

 بخش نظري
 هيچارچوب نظر در FP-LAPW روش با استفاده ازها همحاسب

 و (GGA) افتهيم يب تعميش يهابيتقر با (DFT) يچگال يتابع
 .]1ـ  99[انجام گرفته است  Wien2k بانرم افزار (LDA) يموضع يچگال

  2a.uMTR=(Mg) و  2.2auMTR=(Se) پارامترها به صورت
 ياتم يهکر ن انتخاب با توجه به شعاعيکه ا اندانتخاب شده

 salehi_h@scu.ac.ir mail:-+E                                                                                                                                             عهده دار مکاتبات*
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 های مغزه، شبه مغزه و ظرفيت.ـ تقسيم بندی الکترون3جدول 

 آرايش الكتروني ظرفيت آرايش الكتروني شبه مغزه آرايش الكتروني مغزه اتم

Mg 21s 22s 23s 62p 

Se 21s 63p2  3s6 2p22s 44p 24s 103d 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

با استفاده  MgSe-4B منحني انرژی بر حسب حجم ساختار ـ3 شکل
  .GGA96 از تقريب

 
ت يظرف يهاحالت يجداساز يبرا اند.وندها انتخاب شدهيطول پ و

که باتوجه به  گرفتدبرگ مبنا قرار ير -4 يانرژ مغزه، يهاازحالت
 شبه مغزه  مغزه، يهام الكترونيتقس يچگونگ ،ين انرژيا
 يشبكه که به صورت تجرب يهاثابت است.آمده 9 ت در جدوليظرف و

 =Å327/4c و =Å965/6a=bاند آن استفاده شده از هاهمحاسب در
 داده شدمد نظر قرار  يانرژ ييبرنامه همگرا يباشد. در اجرايم

 ييدبرگ همگراير 22924/2يبا اختلاف انرژ چرخه و 99 که با
د شده است. يج تخت تولمو 9662يين همگرايا يبرا .ايجاد شد

ك يآن  يازاکه بهنقطه بوده  422تعداد نقاط درنظرگرفته شده 
 ييپارامتر همگرا جاد شده است.يا mesh)-(k 49292 ةشبك
maxkR  ها را هيتعداد پا ن پارامتريکه ا شدانتخاب  7برابر با 

 کند.يکنترل مهاهدر محاسب
 

 و بحث هانتيجه
 ينالكترو يهايويژگ الف:

 پس از 4B ب در فازيترک يساختار يهايويژگ ةمحاسب يبرا
 ب را يواحد ترک ةتخاي يانرژ خودسازگار، يهاهانجام محاسب

و پس از  اش وردشيتعادلحجم  دور گوناگون يهاحجم يازابه

  .شدبر حسب حجم رسم  ينمودار انرژ يهاهانجام محاسب
ت که تنها ب انجام شده اسيهر سه تقر درها هن محاسبيا

 آورده شده است. 9در شكل  GGA96ب ينمودارمربوط به تقر
به حجم محاسبه و سپس  يانرژ يوابستگها هن محاسبيا در

ساختار  ي[ برا92( ]9حالت مورناگون) ةبا به کار بردن معادل
نسبت  ي، مشتق مدل حجميثابت شبكه، مدول حجم ت،يورتسا

  به دست آمده يهانتيجهمحاسبه شد.  يريبه فشار و تراکم پذ
سه يگران مقايد يو تجرب ينظر يهاهجيآورده و با نت 2در جدول 
 شده است.
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  يهاهجيشود، نتيم ديده 2 جدول که در گونههمان
 يو نظر يتجرب يهانتيجهبه  GGA96 انجام شده با يهاهمحاسب

 يو پارامترها يتعادل ي، انرژيعادلتر است.حجم تكيگران نزديد
  د.يآيبرحسب حجم به دست م ينه کردن انرژيکم باشبكه 

ت يورتسا فاز يها بران اتميبه ن فاصليتركيگر نزديد سوي از
  ندارد يبستگ ياعمال يب هاين فاصله به تقرين است که ايا انگريب

 ينظر دارمق يبرا ها برابر وبيتقر ةهم در يتجرب ةثابت شبك يو برا
 است. گونهنيهم هم

 
 بار مؤثر

 يهايويژگ ةمطالع که در يگريد ياز جمله پارامترها
  يهامؤثر اتم بار باشد،يمورد توجه م يهابيترک يساختار

 ب،يترک ين بار و انحراف آن از بار اسميزان ايآن است. م ةل دهنديتشك
 ،7 جدول در باشد.يب مورد نظر ميوند در ترکيانگر وجود نوع پيب

 MgSe بيترک ۀل دهنديتشك يهااتم يبار مؤثر محاسبه شده برا
 آورده شده و با  GGA و LDA يهابيت در تقريدر فاز ورتسا

 اند.سه شدهيها مقان اتميا يبار اسم
ز ين ين است که در فاز مورد بررسيا بيانگرجدول  يداده ها

، Se هراتم يابر الكترون و Mg ، 69/9 اتم هر يطور متوسط برابه
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 MgSe-4B ديگران برای هایهآن با نتيج هکار و مقايساين پارامترهای ساختاری محاسبه شده در ـ 2 جدول

 کاراين  کار ديگران

نظري  يهانتيجه
]96[ 

نظري  يهانتيجه
]97[ 

تجربي  يهاهنتيج
[2] 

LDA GGA91 GGA96 
 تقريب

 پارامتر              

27/6 914/6 965/6 245/6 253/6 254/6 ( )a A  

36/4 725/4 327/4 136/4 167/4 121/4 ( )c A  

 تجربيمقدار درصد اختلاف با  43/2% 32/2% 71/2% - 9% 25/2

537/9 424/9 429/9 475/9 479/9 427/9 ( / )c a 

1/67 52 - 71/52 95/52 23/52 B(Gpa) مدول حجمي 

72/6 37/7 - 17/7 4/6 97/6 'B 

99-92 ×27/2 99-92 ×2 - 99-92 ×192/9 9/193× 92-99 99-92 ×122/9 2( / )m N تراکم پذيري 

 
  .MgSe ثر محاسبه شده برای اتم های ترکيبؤبار م ـ 5جدول 

FP, بار اسمي LAPW LDA , 91FP LAPW GGA , 96FP LAPW GGA 
 تقريب

 اتم

2 6542/9 6214/9 6949/9 Mg 

2 2734/2 2242/2 2769/2 Se 

 
 صورتآن به يوني شكلن يالكترون وجود دارد. بنابرا 27/2

/ /Mg Se
1 41 2  آن يسه  با فرمول اسميشود که در مقاينوشته م  23

22  SeMg، يوياز اختلاف الكترونگات يتواند ناشين انحراف ميا 
 دست آمدهبه يهانتيجهن آن باشد. يب يوني ونديجه پيدر نت ها ون اتميب

شتر از فاز بلند يازفاز نمك طعام و ب ترن فاز را کميا يونيت يخاص
 دهد. ينشان م يرو

 
 ر فشار يتأث يبررس

 يوابستگ MgSe ساختار يفشار رو يهارييتغ اثر يبررس يبرا
 :زير محاسبه شد ةق رابطيحجم به فشار از طر

(2    )                                   
/B

V P V B / B P


 
11 

 ديآيحجم برحسب فشار به دست م يهارييتغ معادلهن يبا توجه به ا
 2را با توجه به جدول  oB و 'oV، B هيحجم اولمعادله ن يا که در

  حجم به فشار ي. نمودار وابستگشودداده ميه قرار در رابط
 6B يساختار فاز در MgSe بيترک يبرا GPa222-922 ةدر باز

 ز مشخص است کهين نمودار نينشان داده شده است. از ا 2در شكل 
 ن يچنابد. همييش فشار حجم سلول واحد کاهش ميبا افزا

پارامتر  يهارييتوان تغيحالت مورناگون م ةبا استفاده از معادل
ها ريين تغينمودار ا را برحسب فشار به دست آورد. يتعادل ةشبك

نشان داده شده است که  7 شكل در a پارامتر يبرحسب فشار، برا
0a باشد.يپارامتر شبكه در فشار صفر م  

 ش فشارين نمودار مشخص است که پارامترشبكه با افزايا از
 دارد. يخوانهم يتجرب يهانتيجهابند که با ييکاهش م

 
 يالكترونساختار ب:

 یانرژ یساختار نوارها

 يهايويژگتوان به يهرماده م يانرژ يساختارنوارها ةبا محاسب
ت يفاز ورتسا يبرا MgSe يانرژ يبرد. ساختار نوارها يآن ماده پ
 رسم شده است.  6در شكل  گوناگون يخطوط تقارن يدر راستا
اس يبه عنوان مبدأ مق يمفر يز انرژيها نن شكليا ةدر هم

 ن فازيولت است. در ابر حسب الكترون ياس انرژيانتخاب شده و مق
 تواند يتر است که مشيگر بيتراکم خطوط نسبت به دو فاز د

 وند باشد.يل پيتشك يتر براشيل بيتما ۀدهندنشان
کنند يقطع نم را يفرم سطح يانرژ يز نوارهاين فاز نيدر ا

ن نقطه يدارد. در ا  ةدر نقط eV7/2م يقمست يك گاف نواريو
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 4Bدر فاز  MgSe بيحجم سلول واحد ترک یهاريينمودار تغ ـ2 شکل

  .بر حسب فشار

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  4B در فاز MgSe بيترک هپارامتر شبک یهاريينمودار تغ ـ5 شکل

  .بر حسب فشار

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 
 .MgSe-4B ترکيب یانرژ یساختار نوارها ـ4 شکل

شوند. ينه نوار رسانش ظاهر ميت و کمينه نوار ظرفيشيب
باشد يتا صفرالكترون ولت م -eV92ت از ينوار ظرف يپهنا

 ر ياست که در ز گوناگون يکه مربوط به مشارکت اتم ها
 چگونگي 5 يهاشود. در شكليح داده ميدر مورد آن توض

 MgSe ۀل دهنديتشك يها اتم گوناگون يهاتاليمشارکت ارب
 نشان داده شده است. 6B يدر فاز مكعب

 s يهاتاليارب ۀالف( واضح است که مشارکت عمد 5از شكل )
 s يهاتاليارب ۀدر تمام نوار رسانش است و مشارکت عمد Mg اتم
 ب و د( 5که شكل ) يج(. در حال 5ت است شكل)يدر ته نوار ظرف Se اتم

 دهد که يرا نشان م Se و Mg اتم p يهاتاليمشارکت ارب
  يهاتاليارب است که مشارکت عمده روشند(  5از شكل )

p اتم Se باشد و از  يت و ته نوار رسانش مينوار ظرف يدر بالا
 اتم p يهاتاليارب ۀاست که مشارکت عمد روشن ب( 5) شكل
Mg ت يهم در نوار ظرف يدر بالا و وسط نوار رسانش و درصد کم

ز ين Se اتم d تاليشود که اربيده ميد (ـه 5) است. در شكل
 در نوار رسانش دارد. يمشارکت کم

فاز  يبرا گوناگون يهابيدرتقر يگاف انرژ 6در جدول 
سه شده است. يموجود مقا يهانتيجهگر يت محاسبه و با ديورتسا
سه گاف  ين فاز دارايشود ايده ميد اين جدولکه از  گونههمان
  دست آمدهبه يهانتيجهم است, که با يمستق ريم و سه گاف غيمستق

 دارد.  يخوب يخوان[ هم95، 97از مراجع ]
 
 کل یهاحالت يچگال

 هليبه وس يف انرژيع الكترون در طيتوز گفته شدکه  گونههمان
 کل  يهاحالت يشود. نمودار چگاليف ميها توصحالت يچگال

 يچگالرسم شده است. در نمودار  4در شكل  يبر حسب انرژ
است  يتراز فرم مكان ۀصفر نشان دهند ياس انرژيها، مقحالت

 که با خط عمود نشان داده شده است. 

 eV22 تا -eV92 ةمحدود ها درالكترون يز چگالين شكل نيدرا
 عنوان مبدأ درنظر به يفرم يانرژ رسم شده است.

 ة(درشكل نشان دهندeV3/2) ي. وجود گاف انرژشده است گرفته
 ترقيدق يبررس يبرا ب است.ين ترکيا ييرساناميت نيخاص

 ب ين ترکيا گوناگون يهاتاليمشارکت ارب يچگونگ
  يعني) يجزئ يهاحالت ي, چگاليانرژ يهاينوارساختار  در

 ها( را به صورت جداگانه حالت يدرچگال تاليمشارکت هر ارب
 موجود  يهاکه قله شدرسم  (هـالف تا ) 3 يهادر شكل
 کند. يد مييرا تأ 4 در شكل
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 .Seاتم  dو ه:  Seاتم  p د:  ، Seاتم   s ج:، :Mg اتمp ب: ،  Mgاتم   s الف:گوناگون،  یهاتاليارب یانرژ ینوارها ـ3 شکل

 
ن مورد يحالت ها در ا يرسد با توجه به تراکم چگال يبه نظر م

اد است, که ين فاز زيا يوند برايل پيتوان گفت که احتمال تشكيم
 Mgو  Seاتم  pتال يمشارکت در نوار رسانش مربوط به ارب ۀعمد

 هم در آن مشارکت دارند. Mgاتم  s يهاتاليباشد اگر چه اربيم

 ب  يترک يابر الکترون يچگال

 يچگونگبار است، در واقع  يهمان چگال که يابرالكترون يچگال
 ع باريزان توزيدهد. با توجه به ميها را نشان مع بار در اطراف اتميتوز

ص داد. يها را تشخن آنيوند بيتوان نوع پيها مدر اطراف اتم
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 .گرانيد یسه با کارهايمقا و کارنيا در یانرژ یگاف نوارها ةمحاسب ـ4 جدول

 کاراين  کار ديگران
 گاف انرژي

 LDA GGA91 GGA96 [94کارنظري] [93کارنظري] [97روش تجربي]

63/2  729/9  152/9 2/7 2/3 2/3  (eV) 

- - - 6/2 6/2 6 M (eV) 

- - - 5/3 5/5 5/5 A (eV) 

 M غير مستقيم غير مستقيم غير مستقيم غير مستقيم - -

 K غير مستقيم غير مستقيم غير مستقيم غير مستقيم - -

 A غير مستقيم ستقيمغير م غير مستقيم غير مستقيم - -

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 .MgSe-4B های ترکيبچگالي حالتنمودار  ـ 6 شکل

 
ن يوند بيبودن پ يقو ۀاتم نشان دهند ن دوياد الكترون بيتراکم ز

را  يترفيوند ضعين دو اتم، پيتراکم کمتر الكترون ب ها است وآن
تراکم  ۀدبار نشان دهن يدهد. نمودار چگاليها نشان من آنيب

توان يآن م يو از رو باشديم گوناگون يهامكان ها درالكترون
تراکم  يدر چه نقاط تر وشيتراکم الكترون ب يچه نقاط افت دريدر

  يمكعب  MgSe بيترک يابرالكترون ياست. چگال ترالكترون کم
 نشان داده شده است. 7 دو و سه بعد در شكل در (992) ةصفح در

است.  Mgبزرگتر از  Seون يشود که  يده ميدر هر دو شكل د
ن است که يعلت اوجود دارد که به Se به Mg ك انتقال بار ازيو 

Se وتر ازيالگترونگات Mg  ونياست. تراکم خطوط در اطراف Se 

 گرفتن الكترون دارد. يبرا يترشيل بين اتم تمايدهد که ا ينشان م
 يا برار يونيت يك خصوصيبار محاسبه شده  يهاعيتوز

 دهد.  يرا نشان م Mg-Se يوندهايپ
 

 يريگجهينت
ة يدر چارچوب نظر FP-LAPW با استفاده از روشها همحاسب

 يهايويژگ يهاهانجام گرفته است. محاسب يچگال يتابع
 ياختلاف دارد و يخوب يخوانهم يتجرب يهارابا مقد يساختار
دهد که يشان من يساختار الكترون يهاهجينت دارد. % 43/2 حدود

ن يوچندeV 3/2 ةم به اندازيك گاف مستقي يدارا ه در نقط
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       Seاتم  dه:   Se    اتم p د:          Se اتم  sج:           Mgاتم pب:             Mgاتم sالف:  ، های جزئيچگالي حالت ـ 0شکل
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 .ب: در دو بعد همراه با درصد مشارکت الف: در سه بعد، (331) ةدر صفح MgSe-4Bنمودار چگالي ابرالکتروني برای ترکيب  ـ 8شکل 

 
 يد نوارهايز در تائيها نحالت يباشد و چگال يم ميرمستقيگاف غ

 ين چگاليچنهم دهد.يرا نشان م (eV3/2) يك گاف نواري يانرژ
باشد که  يب مين ترکيدر ا يونيوند يك پيانگر ينما يبر الكترونا

گر روش ها يدست آمده از دبه يو نظر يتجرب يهانتيجهبا 
 دارد. يخوب يسازگار
 

 22/3/5231 رش :يپذ خيتار   ؛   22/22/3231افت :يدر خيتار
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