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 ایندیم نیترید  نوری  های ساختاری، الکترونی وبررسی ویژگی 
 

 نواصر  ای، ناد+ *یحمدا.. صالح 
 ایران، اهواز، گروه فیزیک، دانشکده علوم، دانشگاه شهید چمران اهواز

 

 ورتسایت و نمک  ، بلندروی در سه فاز   ایندیم نیترید   نوری های ساختاری، الکترونی و  ویژگی   ، مطالعه در این    چكيده: 
و با استفاده   تابعی چگالی  یۀ ها با استفاده از روش شبه پتانسیل، در چارچوب نظر مورد بررسی قرار گرفت. محاسبه  طعام 

نرم ساخته شده    بیش پایسته و    دو شرایط بار   در های مورد استفاده  پتانسیل اسپرسو انجام شد. شبه - ای کوانتوم از کد محاسبه 
همب   و  تبادلی  نوع ستگی آن تابعی  از  نتیجه   ∘𝑃𝐵𝐸  و   𝐿𝐷𝐴 ،  𝐺𝐺𝐴  ها  باشد.  نشان می می  فاز  ها  ترکیب در  این  دهد که 

 فاز نمک طعام دارای گاف نواری غیرمستقیم است،    در   گاف نواری مستقیم و   با   یک نیم رسانا   بلندروی ورتسایت و  
اتم    pو    s  های اوربیتال اتم نیتروژن و در نوار رسانش مربوط به    s  اوربیتال ترین سهم در نوار ظرفیت مربوط به  که بیش 

تری پذیری کم دهد که فاز ساختاری نمک طعام تراکم پذیری نشان می های به دست آمده از تراکم ایندیم است. نتیجه 
 ، ضریب شکست الکتریک دی ترکیب از جمله تابع    نوری های  ویژگی چنین    هم   دارد.   نسبت به دو فاز ساختاری دیگر 

 های موجود سازگاری دارد.های به دست آمده با دیگر داده و تابع اتلاف محاسبه و نتیجه 
 

 . نظریۀ تابعی چگالی، ایندیم نیترید، گاف نواری، ضریب شکست، تابع اتلاف  واژگان کليدی:
 

KEYWORDS: density functional theory, InN, band gap, refractive index, electron  energy loss Spectroscopy 

 

 مه مقد
  ، III-V رسانای یم ن   عنوان   به   (InN)  نیترید ایندیوم    ی اخیر ها سال در 

  ولت الکترون  0/ 7-1/ 8  علت داشتن گاف انرژی مستقیم در حدود  به
کوچک، تحرک الکترونی بالا،    ثرؤم مانند جرم    یگانههای  یژگیو  و

خوب، شیمیایی  پایداری  بالا،  پیزوالکتریک  فعال    ثابت   ترکیبی 
مانند  الکتریکی و  هایهقطع  در های گرمایی،  حسگر  اپتوالکتریکی 

طیفی فرابنفش،    ۀبازو دیودهای لیزری که در    دیودهای گسیل نور
ساختارهای معمول   .]1 [است  شده  شناخته  کنند،یم  کار  سبز  آبی و

نیترید و  ،ایندیوم  هستند  ورتسایت  بالا    در   و   بلندروی   فشارهای 
ایندیم نیترید دارای   یک گذار از ساختار ورتسایت به سنگ نمک دارد. 
  مطالعه   ن ی ا   در   باشد که سه ساختار ورتسایت، بلندروی و نمک طعام می 

هر سه فاز    در  د یترین  میندیا  نوری  و  یالکترون  ،ی ساختار  یهایژگیو
 

 Email: salehi_h@scu.ac.ir+                                                  دار مکاتبات                                                                                      عهده  *

طعام   بلندروی، نمک  و  بررس  ورتسایت   ولی.  گرفتقرار    یمورد 
[.  2باشد ]پایدارترین ساختار ترمودینامیکی آن، ساختار ورتسایت می

توسط  مطالعه که  نواری  گاف  اولیه  تجربی     فولی و    تانسلیهای 
سال   انداز  میلادی  1986در  به  مستقیم  نواری  گاف  شد   ه انجام 

نشان    ولتالکترون  9/1 سال  3]  دادرا  تا  مقدار میلادی   2004[.   ،
بیان نشد. برای مدت  شد ها تصور میمشخصی برای گاف نواری 

است   ولتالکترون  2  ۀکه ایندیم نیترید دارای گاف نواری به انداز
های این ترکیب را با کیفیت شفافی تولید لایه توانستندچرا که نمی

توسط لایه نشانی فاز بخار   ایندیوم نیترید  رشد  تازگیولی بهکنند.  
رو-فلز رشد  و  آلی  م   ماده  پرتو  است وآراستی  شده  انجام   لکولی 

کند و آن را نزدیک به  که به حل موضوع گاف نواری آن کمک می
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ناحی  ولتالکترون  7/0 در  می فروسرخ    ۀو  کردن قرار  آلیاژ   دهد. 

بدین روش    کند.فراهم می  را با هر رنگی    نور   ایندیم نیترید امکان تولید 
دامنمی در  که  نوری  الکترونی  ابزارهای  مرئی  ۀتوان  طیف   کامل 

اثر    درهای کشسانی  یژگیو  ۀمحاسب  [.4کنند را تولید کرد ]کار می
با استفاده از   همکارانو    1کاننتوسط  میلادی    2004فشار در سال  

های یتالربوخطی با پتانسیل کامل با ا  ۀ یافتبهبودروش امواج تخت  
 [.5است ] صورت گرفته  Wien2kای و کد محاسبه 2گزیدهجای

سال    همکارانو    بچست ورتسایت میلادی    2006در  فاز   نیز 
 LDA+SICو گاف نواری را با استفاده از روش    این ترکیب را بررسی 

میلادی   2008[. در سال  6دست آوردند ]  به  ولتالکترون 7/1حدود  
ثر الکترونی ایندیم نیترید تحت فشار ؤهای الکترونی و جرم مویژگی

فشار،   افزایش  با  که  شد  مشخص  و  قرارگرفت   موردمطالعه 
 [.  7یابند ]ثر الکترونی ایندیم نیترید افزایش میؤگاف نواری و جرم م

با استفاده از تقریب   همکاران و    جانوتی میلادی    2012در سال  
 Vaspای  ساختار نواری ایندیم نیترید را با کد محاسبه   HSE  هیبریدی 
  [.8]  دست آوردند   را به ولت الکترون   6/0وگاف نواری   کردند محاسبه 

های آن نیز  های ترکیب در حالت انبوه ؛ ویژگی بر بررسی ویژگی  افزون 
توان   می  که  است  گرفته  قرار  موردبررسی  نیز  نانو  حالت   در 

  و   Dan[؛   9] میلادی    2015در سال    همکاران و    Hussainبه کارهای  
سال   همکاران     همکاران و     Giovanne، [10] میلادی    2017  در 
( فاز ساختاری نمک  1)   [. شکل 11]   اشاره نمود میلادی    2019در سال  

 اند. رسم شده   xcrysdenافزار  دهد که با نرم طعام این ترکیب را نشان می 
 

 بخش نظری 
 های محاسبه روش 

محاسبه های  ساختار الکترونی با استفاده از روش ابتدا به ساکن  
اسپرسو  کوانتوم  کد   توسط  چگالی  تابعی  نظریۀ  درچارچوب 

موج  باشبه پایۀ  در  انجام شدندپتانسیل  بست[12]   تخت  این  در   ۀ. 
شم با استفاده از روش    -  ای کوهنذرههای تکای معادلهمحاسبه

های ظرفیت برحسب امواج پتانسیل و بسط توابع موج الکترونشبه
می حل  ]تخت  با 13شود  چگالی  تابعی  روش  در  که  جا  آن  از   .]

موج تخت، حجم محاسبه از  بالا استفاده  انتخاب  بنابراین  ،ست  اها 
ها  های بلور را توصیف کند و حجم محاسبه که بتواند ویژگی پتانسیلی  شبه 

دهد،  کاهش  در   را  است.  برخوردار  بسیاری  اهمیت  جا    از   این 
   (GGA) های شیب تعمیم یافته های بارپایسته با تقریب پتانسیل از شبه 

 

1 Kanoun 

                      
 )ب(                                  )الف(                                                    

 سلول واحد اينديم نيتريد در فاز )الف( ورتسايت و )ب( بلندروی  -  1شکل  

 
بلوری    ۀ پارامترهای اولیه شبک   . استفاده شد   (LDA)و چگالی موضعی

آنگستروم استفاده   =3a=  ،71 /5c/ 55صورت  تجربی به    های از داده 
های همگرایی لازم، انرژی قطع موج  پس از انجام آزمون   .[14]شد  
ها در نظر  برای انجام محاسبه  8×8×5ریدبرگ و مش یکنواخت    90

 گرفته شد.
 

 و بحث  هانتیجه
 های ساختاری ویژگی

مدول حجمی معیاری از سختی بلور است، به بیان دیگر مدول  
ها را زمانی که جهت  ۀتغییر شکل در همحجمی تمایل اجسام به  

در   ثابت  میجهت  ۀهمنیروی  وارد  میها  بیان  چنانچه شود  کنند. 
انداز به  حجم  واحد  در  مورد  dP  ۀفشار  حجم  یابد   نظر  افزایش 

توان مدول  یابد. از نسبت این دو عبارت، می کاهش می  dV  ۀ به انداز
 .]15[صورت زیر نوشت  حجمی را به

 

𝐵 = −𝑉
𝑑𝑃

𝑑𝑉
(1                                                             )  
 

بیش کمیت  این  سختهرچه  بلور  باشد  خاصیت تر  و  تر 
  ها در فاصلۀ انتظار داریم اتم تر است و در نتیجه  پذیری آن کمتراکم

 (B)  تعادلی و مدول حجمی   ۀ بک ش باشند. ثابت  دورتری از هم قرار داشته  
انرژی بر حسب حجم   کارگیری معادلۀبا به    مورناگون در منحنی 

های شبکه، های به دست آمده از ثابت آمده است. نتیجه دست  به  
تراکم و  آن  مشتق  حجمی،  در  مدول  و پذیری  ورتسایت  ساختار 

است.  های موجود آورده شده  همراه با دیگر داده   1  بلندروی در جدول
 LDAشود مقدار مدول حجمی در تقریب  می  دیدهگونه که  همان

به  انتظار نمیبزرگ  GGAتقریب    نسبت  از   ،باشدتر است که دور 
تقریب  ثابت   دارهای مق   زیرا  در  شبکه  به    LDAهای    GGAنسبت 

 و از آن جا که   تر است بنابراین در این تقریب بلور سخت   تر هستند. کوچک 

2 Full potential augmented plane-wave plus local orbitals 

method (FP-LAPW+LO) 

(1)  Kanoun (2)  Full potential augmented plane-wave plus local orbitals  

method (FP-LAPW+LO) 
 

https://pubs.rsc.org/en/results?searchtext=Author%3ADan%20Liang
https://link.springer.com/article/10.1007%2Fs00214-019-2418-1#auth-1
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 های ديگران همراه با نتيجه کاراين   در  مشتق آن، مقدارهای محاسبه شده برای پارامترهای ساختاری، مدول حجمي و - 1 جدول
های محاسبه شده کمیت LDA GGA کار نظری دیگران کار تجربی  فاز ساختاری  
 ]16[3/54 3 /52 ]17[ ،3 /55]12[ 3/52 3/45 𝑎(A∘)  ثابت شبکه 

تفاز ورتسای  

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 2/54 0/56 0/28،   56/ 0 -
5/71 0 /52 ]17[ ،0 /35]12[ 5/67 5/55 c(A∘) ثابت شبکه 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 2/80 0/70 5/73،  5/68 -
125[148 ]  20/58،146/121[18 ]  3/172  140/7 B(GPa) 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 12/56 37/84 3/2،     16/96 -
- 4/30   ،4/40 6/18 4/73 B0

′ 
- - 0 /005 0 /007 Κ(GPa)−1 

4/98 5 /96]17[  ،4 /94]12[ 4/70 4/60 𝑎(A∘)  ثابت شبکه 

 فاز بلندروی 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 7/63 5/62 0/80،    19/67 -
137 147 /24    ،122/10 169/2 143/4 B(GPa) 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 2/44 15/10 16/93    ، 0/16 -
- 4/37    ،4/64 4/07 4/01 B0

′ 
- - 005/0  006/0  Κ(GPa)−1 

 

         
 )ب(                                                  )الف(                         

ورتسايت    نمودار  -  2  شکل ساختار  در  نيتريد  اينديم  نواری   ساختار 
 LDA)ب(  و GGAبا استفاده از تقريب )الف( 

 
بیش مقدار  است  بلور  سختی  از  معیاری  حجمی  دارد.  مدول  تری 

مینتیجه نشان  مدول حجمی  بلندروی سختهای  فاز   تر دهد که 
 از فاز ورتسایت است. 

 
 های الکترونی ویژگی

 ساختار نواری

  نظر توان اطلاعاتی درمورد ماهیت بلور از  از ساختار نواری می
 گاف انرژی در صورت وجود و نوع آن را   ۀ رسانا یا نارسانا بودن، انداز 

های ساختار  دست آورد. گاف نواری یکی از سودمندترین جنبهبه  
و الکتریکی    نوریهای  مقدار زیادی روی ویژگینواری است و به  

های همراه چگالی حالتگذارد. نمودارهای ساختار نواری به  ثیر میأت
 اند. ولت رسم شدهترون الک  10تا    -15انرژی    ۀالکترونی کلی در باز

 نمودارها تراز فرمی بر روی انرژی صفر قرار دارد که نمودارها  ۀ در هم 

  
 )الف(                                                              )ب(                              

نمودار ساختار نواری در ساختار بلندروی با استفاده از تقريب  - 3 شکل
 LDAو )ب(  GGA)الف( 

 
نقطه  است. شکل با  داده شده  نشان  نواری    3و    2  های چین  ساختار 

با   تقریب ترکیب  از  و    LDAو    GGAهای  استفاده  است  شده  رسم 
شود نوارها تراز فرمی را قطع نموده و هیچ گافی  می   دیده گونه که  همان 
گاف نواری   PBE⸰ با استفاده از تقریب  4 در شکل  ولی شود.  نمی دیده  

شود که مقدار این گاف برای فاز وورتسایت  می دیده    Γ  ۀ مستقیم در نقط 
باشد. وجود  ولت می الکترون   3/ 8ولت و برای فاز بلندروی  الکترون   1/ 8

رسانایی ترکیب ایندیم نیترید دارد. تطابق آن  ییدی بر ویژگی نیم أ گاف ت 
باشد.  تر کارهای پژوهشی مورد توجه می های تجربی در بیش با نتیجه 

گاف نواری به دست آمده برای این ترکیب در فاز ورتسایت    ، 2  در جدول 
ها برای مقایسه  های گوناگون همراه با دیگر نتیجه لندروی با تقریب و ب 

این جدول    آورده شده  از  این است  می  دیدهاست. آن چه  که  شود 
از تقریب  نتیجه  به دست آمده   نسبت به کارهای دیگران؛   PBE⸰های 

 آن چه باعث تفاوت   های تجربی سازگاری بهتری دارد. ولیبا نتیجه
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 های ديگران ولت(و مقايسه با نتيجهگاف نواری محاسبه شده برای ترکيب اينديم نيتريد در دو فاز ورتسايت و بلندروی )بر حسب الکترون - 2جدول 
محاسبه شده  کمیت فاز  [ 14کار تجربی ] کار نظری دیگران PBE⸰ تقریب GGA تقریب LDA تقریب   

Γۀگاف نواری در نقط ورتسایت  0 0 8/1  7/1 [17]،  82/0 [12 ]  89/1 – 7 /0  
Γۀگاف نواری در نقط بلندروی  0 0 8/3  ]19[ 1/31 ،]12 [  0/59 9/0 – 7/0  

 

        
 )الف(                                                                  )ب(                      

برای ساختار    PBE⸰با استفاده از تقريب    نمودار ساختار نواری  -  4  شکل
 )الف( بلندروی و )ب( ورتسايت 

 
تقریب این  محاسبدر  است  تبادلی  ۀها  پتانسیل  همبستگی  -مقدار 

تبادلی، جایگزین  ۀمقدار دقیق تری از جمل PBEاست که در روش 
تقریب  ۀجمل در  یافته  تبادلی  تعمیم  شیب  و  موضعی  چگالی  های 
شود و تصحیح مربوط به بخش تبادلی است. این تقریب گاف  می

از   انرژی با استفاده  ۀدر محاسببخشد. بنابراین  نواری را بهبود می
یابی به تقریبی مناسب  مورد توجه دست ۀهای گوناگون، نکتتقریب

محاسب نتیجه-پتانسیل  ۀبرای  با  که  است  تجربی  همبستگی  های 
  ؛ GGAو    LDAهای  تقریب  توان گفت کهسازگار باشد. در کل می

)شبهتقریب موضعی  ولی  موضعی(های  هیبریدی    هستند   توابع 
فوک،   ـ  همبستگی هارتری  ـ  ادلیبا در بر داشتن سهمی از انرژی تب

 بخشند. می  ها بهبودها را نسبت به این تقریب نتیجه

 
 های الکترونی چگالی حالت 

های ترابردی ویژه در پدیده این تابع در فرایندهای الکترونی به  
الکترون  برای  آن  از  استفاده  با  است.  مهم  بلور بسیار  یک  های 

محاسب   افزون  می   ۀبر  نواری  گاف  سهم مقدار  به   توان  مربوط 
تعیین نمود. کننده در ترکیب را  های شرکت اتم   هر یک از   اوربیتال 
  های های کل بر حسب انرژی در تقریب طیف چگالی حالت   ( 5) در شکل 

و   ورتسایت  ساختارهای  برای  گستر   بلندروی گوناگون   ۀ در 
شکل الکترون   10تا    - 15 این  در  است.  شده  رسم  صفر ولت  ها 

شده است.   چین نشان دادهانرژی، مقیاس تراز فرمی است و با نقطه 
نمودار چگالی که می   پارامتری  ترینمهم  از  های کلی  حالت   توان 

 ورتسایت نواری است، که در ساختارهای    استخراج کرد گاف 

        
 )الف(                                                              )ب(                          

حالت  -  5شکل   چگالي  نيتريد نمودار  اينديم  ترکيب  برای  کلي   های 
 GGAدر ساختار )الف( ورتسايت و )ب( بلندروی با استفاده از تقريب 

 

        
 )الف(                                                                )ب(                     

های های اتمهای جزئي مربوط به اوربيتالنمودار چگالي حالت  -  6شکل  
 )الف( اينديوم و )ب( نيتروژن درساختار ورتسايت 

 
بلندروی   های  و  تقریب   شود، نمی   دیده   گاف  GGAو    LDAدر 

 باشد. که دور از انتظار نمی 
 های گوناگون در نوارهای اوربیتال برای بررسی چگونگی مشارکت  

های جزئی برحسب  طیف چگالی حالت  6رسانش و ظرفیت در شکل  
تقریب از  استفاده  با  ورتسایت  در ساختار   ۀدر گستر  GGA  انرژی 

ها صفر ولت رسم شده است. در این شکلالکترون  10تا    -15انرژی  
 چین نشان داده شده است. انرژی، مقیاس تراز فرمی است و با نقطه

های  های جزئی مربوط به اوربیتالنیز چگالی حالت  7  در شکل
با استفاده از تقریب   بلندرویگوناگون ترکیب ایندیم نیترید برای فاز  

GGA  .آورده شده است 
این نمودار    pو    sهای  شود که اوربیتال گونه برداشت می ها، این از 

 ر ایجاد د   اتم نیتروژن نقش پر رنگی را   pمربوط به اتم ایندیوم و اوربیتال  
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 )الف(                                                              )ب(                        

های های اتمهای جزئي مربوط به اوربيتالنمودار چگالي حالت  -  7شکل  
 )الف( اينديوم و )ب( نيتروژن ساختار بلندروی 

 
کنند. با توجه به چگالی نوارهای انرژی در اطراف تراز فرمی ایفا می 

به علت پر بودن، سهم ناچیزی را   Inاتم    dهای جزئی، اوربیتال  حالت 
اوربیتال    ۀ ی داراست. مشارکت عمد های کلی و جزئدر چگالی حالت 

p   حالت   25/2  ای به اندازۀ وار ظرفیت است و قله اتم نیتروژن، در ن 
ترین اتم ایندیم نیز بیش  sولت در دو ساختار دارد. اوربیتال  بر الکترون 

اگر  دارد  نوار ظرفیت  در  را  ترتیب   مشارکت  به  اوربیتال  دو  چه هر 
مشارکت   ولی مشارکت چشمگیری هم در نوار رسانش و ظرفیت دارند  

 pهای تر از اوربیتال اتم نیتروژن در نوار ظرفیت بیش pهای اوربیتال 
باشد  شدگی این دو اوربیتال می هیبرید   ۀ دهند اتم ایندیم است که نشان 

می  نشان  را  کووالانسی  پیوند  به و یک  و  می   دهد  وسیله  توان این 
باشد. نتیجه گرفت که ایندیم نیترید دارای پیوند یونی کووالانسی می 

حالت  چگالی  اندازه    بیشینه  به  ایندیم   بر    0/ 8اوربیتال  حالت 
اوربیتال نیتروژن به اندازه   باشد و بیشینه چگالی حالت ولت می الکترون 

مشارکت    ۀ دهند ولت است. این مقدارها نشان  حالت بر الکترون   2/ 25
هاست. توجه به این نکته ضروری است که جمع این اوربیتال   ۀ عمد 

های کلی نیست، گاه برابر چگالی حالتهای جزئی هیچ چگالی حالت 
 کنند. واحد را اشغال نمی  ۀ ها کل فضای یاخت ها در اطراف اتمزیرا کره

 
 نوری های ویژگی

نواری   تا    ۀبازرساناها در  نیم  تربیش گاف  ولت  الکترون  4صفر 
میوتونفباشد.  می کافی  انرژی  با  به  هایی  منجر  تحریک  توانند 

. طیف  ها از نوارهای ظرفیت پر به نوارهای رسانش خالی شوند الکترون 
ساختار   ۀرساناها منبع وسیعی از اطلاعات را برای مطالعنیم  نوری

ویژگی برانگیختگینواری،  الکترونی،  شبکه  های  نوسانات  و   ها 
مبنای بسیاری از کاربردهای   هاویژگیدهد. این  در اختیار ما قرار می

لیزرها، دیودهای گسیل نور و آشکارسازهای نوری    مانندرساناها  نیم
 [. 20د ]هستن

         
 )الف(                                                                )ب(                

الکتريک نسبت به انرژی  سهم حقيقي تابع دی  نمودار تغيير  -  8شکل  
 )ب( بلندروی  و های فرودی در ساختار )الف( ورتسايتفوتون

 
الکترومغناطیسی   الکتریک برای توصیف پاسخ بلور به میدان تابع دی 

می به  می کار  آن  از  استفاده  با  و  ویژگیرود  ماده،   نوری های  توان 
 رسانندگی الکتریکی و کاربردهای تکنولوژیکی بسیاری را تعیین کرد

به صورت   𝜀(𝜔)که  = 𝜀1(𝜔) + 𝜀2(𝜔)    داده می ن  [  4شود ] شان 
آن   در  دی  𝜀1(𝜔)که  تابع  حقیقی  و  سهم  سهم    𝜀2(𝜔)الکتریک 

ضریب شکست و ضریب   باشد. رابطۀ می   الکتریک موهومی تابع دی 
 است:  ( 2)  ۀ الکتریک به صورت معادل خاموشی با تابع دی 

 

(2  )         𝜀1(𝜔) = 𝑛2(𝜔) + 𝑘2(𝜔),    𝜀2(𝜔) = 2𝑛(𝜔)𝑘(𝜔)  
 

𝑛(0)  ،ضریب شکست استاتیک  𝜀1(0)  جذر = √𝜀1(0)،   را نتیجه
 د. دهمی
 

 الکتریکسهم حقیقی تابع دی

 صورتالکتریک به های اصلی تابع دی مؤلفه ورتسایت در ساختار 
𝜀𝑥𝑥 = 𝜀𝑦𝑦 ≠ 𝜀𝑧𝑧   می می که  ساختار باشد  گرفت  نتیجه  توان 

 بلندرویساختار    باشد. گرد می   همسان   yو    xدر راستای    ورتسایت 
الکتریک در های اصلی تابع دی لفه ؤ م باشد و دارای تقارن مکعبی می 

𝜀𝑥𝑥  صورت   این ساختار به  = 𝜀𝑦𝑦 = 𝜀𝑧𝑧   است،که در سه راستایx  ، 
y   وz    با توجه به تطابق کامل نمودارهای گرد است.  همسان  𝜀𝑥𝑥    و

𝜀𝑦𝑦    ساختار ورتسایت   الکتریک حقیقی تابع دی   سهم تغییر    8  شکل در
. دی نشان داده شده است و های فر نسبت به انرژی فوتون و بلندروی 

شکل به  توجه  استاتیکی  نتیجه  ،8  با  شکست  ضریب   های 
آورده   3  ولدر جد  انهای دیگرهمراه نتیجه  به  zو    xراستای    دو  در

 . شده است
  هاکه این نمودار  شود می   دیده   8  شکل   سهم حقیقی   های از نمودار 

  ای که باشد. در ناحیه کمی از انرژی دارای مقدارهای منفی می   ۀ باز در  
𝜀1   وند ش منفی است امواج منتشر نمی. 
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   PBE⸰ با استفاده از تقريب بلندرویهای ضريب شکست استاتيکي محاسبه شده در ساختارهای ورتسايت و  نتيجه  - 3جدول 
[ 14کار تجربی ] [ 18کار نظری ]   PBE⸰ های محاسبه شده کمیت  فاز  

69/8  81/8  64/7  𝜀𝑥𝑥(0) 

 ورتسایت

94/2  96/2  76/2  𝑛𝑥𝑥 
- 68/0  1/6  نسبت به مقدار تجربی 𝑛𝑥𝑥درصد خطای   
91/8  69/8  65/7  𝜀𝑧𝑧(0) 
07/3  94/2  77/2  𝑛𝑧𝑧 
- 23/4  77/9 نسبت به مقدار تجربی 𝑛𝑧𝑧درصد خطای   

 
45/9  45/9  98/5  𝜀𝑥𝑥(0) 

69/3 بلندروی  69/3  44/2  𝑛𝑥𝑥 
- 0 56/31  نسبت به مقدار تجربی 𝑛𝑥𝑥درصد خطای   

 
 الکتریک سهم موهومی تابع دی

  . دهدرا نشان میالکتریک  نمودار سهم موهومی تابع دی  9  شکل
نشان داده شده است،  برای ساختار ورتسایت  گونه که در شکل  همان

ولت  الکترون 1/2الکتریک تا پیش از انرژی سهم موهومی تابع دی
می آرام  تغییراتی  تغییردارای  این  جذب هباشد.  علت  به  که  ا 

نواری   تواند منجر به گذارهای درونهای کم انرژی است میفوتون
انرژی   از  پس  بهالکترون   1/2شود.  موهومی  سهم  صورت   ولت 

 یابد که این امر بیانگر جذبی است که به دنبال آن ناگهانی افزایش می 
بین اتفاق میگذارهای  و  نواری  به الکترونافتد  با  آوردن    ها   دست 

گاف نواری را طی کرده و از نوار ظرفیت وارد نوار رسانش   ، این انرژی 
و   آغاز  ولت الکترون   2/ 8جذب از انرژی    بلندروی برای ساختار    شوند. می 
بیش    ولتالکترون  5/6در   خودبه  مقدار  رسد.  ترین  گذار   می  در 

الکترون تنها در همان شود که دی باعث میونواری فوتون فردرون
انرژی سمت  به  دارد  قرار  که  جابنواری  بالاتر  که  ههای  شود   جا 

یابد. انرژی الکتریک انعکاس میاین امر در سهم موهومی تابع دی
  نواری در گذار بین   . صورت پیوسته در نظر گرفت توان به یک نوار را می 

ور کرده  ها با جذب انرژی فوتون فرودی از گاف نواری عبالکترون
 شوند. و وارد نوار جدیدی در نوار رسانش می

 
 تابع اتلاف انرژی 

های  کمیتی مهم برای بررسی ویژگی   طیف اتلاف انرژی الکترون 
می  جامدات  میکروسکوپی  و  دربردارند ماکروسکوپی  طیف  این    ۀ باشد. 

الکترون  جمعی  دسته  )پلاسمون تحریک  ظرفیت  به  های    درون ها( 
سهم    وارون   باشد. تابع اتلاف اشغال شده در نوار رسانش می   های ت حال 

 . [2]   آید دست می ه  ب   ( 3)   ۀ معادل الکتریک مختلط است و از  موهومی تابع دی 
 

EELS(ω) = Im [1 ε1 + iε2
⁄ ] =

−ε2

ε1
2+ε2

2 (3  )                                

        
 )الف(                                                              )ب(                           

الکتريک نسبت به انرژی  نمودار تغيير سهم موهومي تابع دی -  9شکل 
)الف( ورتسايت    برای ساختار     PBE⸰  های فرودی با استفاده از تقريب فوتون 

 x)ب( بلندروی در راستای  و  zو  xدر راستای 

 
در واحد طول برای   Eاین تابع متناسب با احتمال اتلاف انرژی 

طیف در  ترین قله  یک الکترون در حال عبور از محیط است. شاخص
به انرژی  قلاتلاف  می  ۀ عنوان  شناخته  بیانگر  پلاسمونی  که  شود 

دربرانگیختگی است.  محیط  در  بار  چگالی  جمعی  بلور    های  یک 
 پلاسمونی مربوط   ۀقل  پلاسمونی وجود دارد.  ۀامکان وجود چند قل

.  شود پلاسما نامیده می   بسامد منطبق بر آن    بسامد   به نوسان پلاسما است و 
شک باز  10ل  در  در  انرژی  اتلاف  ولت  الکترون  24  تا  صفرۀطیف 

  16صفر تا    ۀساختار ورتسایت و بازدر  zو    xدو راستای  مربوط به  
  PBE⸰  تقریب  ولت مربوط به ساختار بلندروی با استفاده ازالکترون

است.   شده  ورتسایت  رسم  ساختار  درراستای  در  قله    xبلندترین 
  ولت الکترون   10/ 5  در انرژی   zو در راستای  ولت  الکترون   12/ 1  در انرژی 

است. گرفته  بلند  قرار  بلندروی  ساختار  راستای  در  در  قله    xترین 
 ولت قرار گرفته است. الکترون 4/0در انرژی 

با توجه به نمودار اتلاف انرژی الکترون، در ساختار ورتسایت و  
شده که    آغازولت  الکترون  9/1و    0/ 9بلندروی به ترتیب از حدود  

 مربوط به گاف نواری مستقیم بالای تراز فرمی است و برای ساختار 
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 )الف(                                                              )ب(                        

نمودار طيف اتلاف انرژی اينديم نيتريد با استفاده از تقريب    - 10شکل 

⸰PBE   های )الف( ورتسايت و )ب( بلندروی ساختاردر 

 
 5/10و    1/12به ترتیب برابر    zو    xورتسایت انرژی در راستاهای  

انرژی را   بلندروی بیشینه اتلاف   4/10است و برای فاز ساختاری 
 های بینم که در واقع همان انرژی مربوط به پلاسمون ولت می الکترون 

 حجمی است. 
 

 گیرینتیجه
ساختار نواری ترکیب ایندیم نیترید در  هر سه    مطالعهدر این  

،  LDA هایتابعی چگالی و تقریب ۀفاز ساختاری با استفاده از نظری

GGA    و⸰PBE  نتیجه شد.  چگالی  محاسبه  و  نواری  ساختار  های 
دهد که ایندیم نیترید یک گاف  دست آمده نشان میهای بهحالت

چنین   ولت دارد. همالکترون  2/2  ۀبه انداز   Γ  ۀنواری مستقیم در نقط
   ترین سهم در نوار ظرفیت مربوط دهد که بیشها نشان می نتیجه

های  اتم نیتروژن و در نوار رسانش مربوط به اوربیتال s به اوربیتال  
s  و   pچنین مدول حجمی ترکیب ایندیم نیترید    اتم ایندیم است. هم

و   ورتسایت  ساختار  دو  از  طعام  نمک  بیشساختار  و بلندروی   تر 
  تری داد. پس این ساختار سختی بالا و تراکم پذیری تراکم پذیری کم 

دست آمده از های به تری نسبت به دو ساختار دیگر دارد. نتیجهکم
سهم    بیانگر  نوریهای  ویژگی با  نواری  ساختار  تقریبی  انطباق 

 چنین برابری تقریبی گاف نواری   الکتریک و همدی  موهومی تابع
  هادست آمده در بسیاری از موردهای به  است.  نتیجه  نوریبا گاف 

 های موجود سازگاری خوبی دارد. با دیگر داده
 

 
 

1398/   11/  28 پذیرش : تاریخ    ؛  1398/   08/  04 دریافت :  تاریخ
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