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   HgTe يو الکترون ی ساختار ی ها  ي ژگيابتدا به ساکن و ی همطالع

 متفاوت  ی در فازها
 

 ي ، پيمان امير ي زينب ايزد ،  +*ي حمدالله صالح 

 رانيد چمران اهواز، اهواز، اي ک، دانشکده علوم، دانشگاه شهيزيگروه ف

 
فشار  يو فازها  يدار بلندرو يدر فاز پاتلوريد  وه  يب جيترک   يو الکترون  يساختار  يها  يژگين کار ويدر ا : ده ي چك 
سنگ  يبالا نمک  اورتورومبيهگزاگونال،  و  ي،  بررسيکلرسزيم  ک  مورد  محاسبگرفتقرار    يد  استفاده   هاه.   با 

کوانتوم اسپرسو صورت گرفت؛  يو با استفاده از بستۀ محاسبات يچگال يۀ تابعيل در چارچوب نظرياز روش شبه پتانس
و هگزاگونال    ي ب، در دو فاز بلندروين ترک يا  ي ساختار نوار  ي مدار بر روـ    نيکنش اسپر برهميتأث  يمنظور بررس  و به 

نسب   هامحاسبه صورت  منحن  يتيبه  گرفت.  انجام  م   ـ  يانرژ  ي هايکامل  نشان  ترک يحجم  که   ب  يدهند 
افزايتلورجيوه   با  از  يد  فشار  بلندرو ش  ساختار  يفاز  فاز  س  يبه  سپس  يهگزاگونال  و  کرده  گذار   نابار 

کند. يگذار مکلريد  م  يک و سزي، اورتورومبينمک سنگ  يساختار  ي ب به فازهايب به ترت يتر فشار ترک شيش ب يبا افزا
نوار  هايهمحاسب ا  دادنشان    ي ساختار  ترک يکه  پاين  فاز  در  بلندرويب  نوار  ييرسانامين   ي دار  گاف   صفر    يبا 

س هگزاگونال  فاز  در  نيو  غ  ييرسانامينابار  و  کوچک  گاف  مستقيبا  مير  محاسيم  و  هايباشد   کامل،   يتينسب  به 
تصح جزئيبس  ي هاحيسبب  رو  يار  هميم  ديتلورجيوه  ب  يترک   گوناگون  يفازها  يبر  ايچن شود.  محاسبي ن     هاهن 

فشار  يبرا فاز  سنگ  يبالا  سه  سزياورتورومب،  ينمک  و  پ  يفلز  ي هايويژگکلريد  م  يک  بيرا   کند. يم  ين يش 
نشان دهنديرتلو  جيوه ب  يترک   يابرالکترون  يشکل چگال پ  ه يد  م  يقو  يکووالانس  يوندهايحضور  اتمي در   ي هاان 

 باشد.يب مين ترک يا
 

 . يحجم؛ ساختار نوار ـ  يانرژ ي؛ منحنيچگال يۀ تابعي؛ نظرتلوريد  وه يج  : ي د ي كل   ي ها واژه 
 

KEYWORDS: Mercury telluride; Density functional theory; Energy-Volume curve; Band structure. 

 

 مقدمه 
ش  ديتلورجيوه  ب  يترک فرمول  به   HgTe  ييايميبا   متعلق 

ساليم  II-VI  گروه  يرساناها مين در   يها بي رترکياخ  يهاباشد. 
XTe (X=Zn,Cd,Hg)    ژه  ي و    نوري  يهايويژگبه علت دارا بودن

بس  گرفته   ي ار ي موردتوجه  ] قرار  طورکل   [. 1اند  ترک ي ا   ي به     ها ب ي ن 
 اتاق  ي ل نور در دما ي گس  ي ژگ ي م و و ي مستق  ي ل داشتن گاف نوار ي به دل 
به    يبرا  يمناسب  يدايکاند درسلولمواد  ، يد يخورش  يهاکاررفته 

  اپتو الکتروني   يابزارها  و  ياک هستهيزيدر ف  xپرتو    يآشکارسازها
 

 ي معمول تلوريد در شرايط فشار  جيوه  [. ترکيب  2،  3ديگر هستند ]
مکعب  يدارا سطح  يفاز  فضا  (ي)بلندرو   يمرکز   ( 216)  ييباگروه 

F4̅3m  ي ا گاف نواريصفر    يبا گاف نوار  ييرساناهاميبوده و به ن 
  يي بالا به ساختارها   ي ب در فشارها ي ترک ن  يباشد. ايمعکوس معروف م

کامل   هايي ي ويژگ با   طور  حالت    به  ساختار  از   دار  ي پا متفاوت 
معمول  فشار  م   ي در  ترک ي همچن   کند. ي گذار  علت ي ج   ي ها ب ي ن  به    وه 
ارب بودن  اصلي نوار ظرفدر    dتال  يدارا     ي ساختار  يها  يژگي، ويت 

 E-mail: salehi_h@scu.ac.ir+                                                                                                                                                   عهده دار مکاتبات    
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[. 4،5]دارا هستند    II-VI  گروه  يگر اعضاياز د  يمتفاوت   يو الکترون 
  ي ريپذتراکم  (1)جمنيباربرن  ياول  يبرا  يميلاد  1940سال    در

 نمود. يريگرا اندازه HgSeو  HgTeيها بيترک
افزا   ي ميلاد   1961درسال    ( 3) ت ي اسم   و   ( 2) ر ي بل     ي ناگهان ش  ي متوجه 

ترک مقاومت  دريتلورجيوه  ب  يدر     ها آن  شدند.  kbar  16  فشار  د 
ن گذار که  يا  [.6اول نسبت دادند ]  ۀ ک گذار مرتبيبه    را  هاريين تغيا

گ اندازه  مطال  يها يريتوسط  و  پرتو    عۀمقاومت   ز  ين  xپراش 
 باشد. ي نابار م ي به فاز هگزاگونال س   ي از بلندرو   ي د شد، گذار ساختار يي تأ 

رو   يتجرب   يها يبررس ميتلورجيوه    يبر  نشان  که يد   دهد 
 رسانا م ي شبه فلز به ن   ک گذار از ي از فشار در معرض    ي ا بازه ب در  ي ترک ن  يا

ميو سپس   قرار  فلز  ايگيک  تغيرد.  با    هاريين  همراه  مقاومت  در 
، فاز اول، شبه فلز( به فاز  ZB)  ي رو  از فاز بلند  يساختار  يگذارها

 يرسانا( و سپس به فاز نمک سنگمينابار)فاز دوم، نيهگزاگونال س
در حضور فشار بر    يتجرب   يهاه[.  مطالع 7باشند ]ي)فاز سوم، فلز( م

ترکيا  يرو وجود  ي ن  فازيب  گذار  سنگ   يک  نمک  ساختار    ياز 
در سال    دهند.يک را نشان ميبا ساختار ارتورومب  يک فاز فلزيبه  

 يقو   يبا استفاده از روش بستگ  ليمک گو    شالمنميلادي    1979
با رسم ساختار   CdTeو  HgTe  يهاابرشبکه  ۀبه مطالع پرداختند و 

  ي مقدار گاف نوار  ي ب در فشار معمول ي ن ترک ي ا ه حالت انبو  ي برا  ي نوار 
آوردند دست  به  را    ( 5)روافو    (4)هوانگ  نيچنهم  [.8]  صفر 

گاپاسکال يگ  1/38فشار  ب در  ين ترکيا  يبرا ميلادي    1985در سال  
[.  9نمودند ]  ينيش بيد را پيکلرسزيم  از نوع    يک ساختار مکعب ي

 ۀبه مطالع  همکارانو    سوان  يميلاد  2011در سال    نيبرا  افزون
تقر   HgX(X=S,Se,Te)  ي ها سامانه   ي نوار   ساختار از  استفاده  ب  ي با 

QSGW  پرداختند و ن مدار  يکنش اسپکار بردن بر همو به  يد يبريه
 [. 10د شدند]يتلورجيوه ب يترک يبرا وارون يمتوجه ساختار  نوار

 

 بخش نظری 
 ها هروش انجام محاسب

  ۀ تبس  با استفاده از  و  يچگال  ي تابع  ۀيدر چارچوب نظر  هاهمحاسب
 ،يمحاسبات  ۀ ن بستيدرا  کوانتوم اسپرسو انجام شده است.  يمحاسبات

با استفاده از روش شبه  ـ  کوهن  ۀتک ذر   يهاهمعادل ل يپتانسشم 
تخت حل   هايموجت برحسب  ي ظرف  يهاوبسط تابع موج الکترون

محاسب  .شوديم پتانس  هاهدر  شبه  هاياز  شده   يل   ساخته 
 
 
 

يافته و تقريب چگالي  تقريب شيب تعميم  ۀي به روش بارپايسته بر پا
ب  ي ترک ن  يا  يساختار نوار   يبررس  ن دريهمچناستفاده شد.    يموضع

  ؛ ي ت ي رنسب ي غ   هاي ه محاسب   بر   افزون هگزاگونال    و   ي بلند رو   ي فازها   در 
صورت ن ـ مدار، محاسبات بهياسپ  يشدگاثر جفت  يبررس  منظوربه  
حرکت  اندازه    يستيبا  ياندازه حرکت مدار   افزون  يعني)  کامل  يتينسب
و   ي ا ه ي زاو  شود  گرفته  نظر  در   مجموع   هم  با  برابر  کل  حرکت     اندازه 

 مدار    ـ  ن ي ن برهم کنش اس ي است همچن   ي و مدار   ي ه ا ي اندازه حرکت زاو 
م انرژ  يباعث  الکترون ياسپ  يريکل سامانه به جهت گ  يشود  ن 

مدار گشتاور  به  شود  ينسبت  وابسته  نآن  است؛  ي(  شده  انجام   ز 
 ي ر نداشتن بر رويو تأث  هاهگونه محاسبنيا  يل حجم بالا يدلبه  ولي
  ، فازها   ر يسا  ، دريگاف نوار  يز بر روير ناچيتأث  يت ماده و حتيماه

ت که  ي ظرف   ي ها تال ي ارب   انجام گرفت.   ي ت ي رنسب ي صورت غ به   ها ه محاسب 
ها  آن  يبرا  ها ه شوند و محاسب   ي ل ها درنظر گرفته م ي ن شبه پتانس ي درا 
 4p5  ،2s5م  يو در اتم تلور  2s6  ،10d5وه  ياتم ج  يرود برايکار مبه
ها يم آزمون  انجام  از  پس  انرژ  ييهمگرا  يباشند.  مقدار   يلازم، 

 .شددبرگ انتخاب  ير  50ب برابر بايقطع تابع موج تخت درهردوتقر
ک و  ي، اورتورومبي، هگزا گونال، نمک سنگيبلندرو   يفازها  يبرا

انتگراليدسزيکلر رو  يريگم  بر  ۀيناح  يبر  ترتياول  به   ب  يلوئن، 
ازمش   استفاده  و    8×8×8،   8×8×8،    8×8×6،  8×8×8کنواخت  يبا 

 يانرژ  ييدقت همگرا  حاضر،  يهاهمحاسب  . درشدانجام    15×15×15
 باشد.  يدبرگ مير 1×10-7 ۀاز مرتب

 

 و بحث  هانتيجه
 HgTe بيترک  یساختار  یپارامترها 

محاسب  يبرا ثابتييتع  ،هاهشروع  پارامترها  يهان  و    ي شبکه 
باشد   خود  يکه شبکه در حالت تعادل   ياست. هنگام  يالزام  دروني
.  شود و فشار وارد بر آن صفر است ي را متحمل نم   ي گونه تنش چ ي بلور ه 

به منظور   يشده است، ول   يريگاندازه  ين پارامتر به صورت تجربيا
 ي ها يويژگ  يهاهمحاسب  پيش از آغاز،  يمحاسبات   يهانتيجهد  ييتأ

ايساختار  که  است  لازم  بهي،  پارامتر  اين  شود.به  ترتينه   ب  ين 
بهبه اجرا  ي پارامترها  يسازنهيمنظور  از     vc-relax  يشبکه 

  ي ز مدول حجم ي ثابت شبکه و ن   ها ه محاسب   ي ها نتيجه استفاده شده است.  
  ي محاسبات   ي ها نتيجه   ب همراه با ي تقر   دو   در هر   ي و مشتق مدول حجم 

برا  يتجرب  يمقدارهاگران، و  يد  ب يمتفاوت ترک   يفازها  يموجود 
 
 
 

(1)  Brigman       (۴)  Huang 
(2)  Blair        (۵)  Ruoff 

(۳)  Smith 



 1399، 1، شماره 39دوره  ... HgTeيژگي های ساختاری و الکتروني و ساکن به ابتدا یهمطالع نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 55                                                                                           علمي ـ پژوهشي                                                                                              

 های ديگران.ـ پارامترهای ساختاری، مدول حجمي و تراکم پذيری محاسبه شده برای فاز بلندروی و مقايسه با نتيجه1 جدول

 [ 6نظري]کار [ 6کار تجربي ]
(با اسپين ـ  GGAکار حاضر)

 مدار 
 هاي محاسبه شده کميت (GGA)کار حاضر (LDA)کارحاضر 

 a(Å) ثابت شبکه 6/ 480 6/ 420 6/ 626 6/ 459 6/ 453

177 /67 365 /67 742 /72 152 /66 024 /68 3(Å)0V 

300 /42 600 /47 600 /39 600 /45 400 /43 (Gpa)0B 

----  ----- 080 /4 990 /4 120 /6 B ́ 

023 /0 021 /0 025 /0 022 /0 023 /0 1-K(Gpa) 

 
 گران.يد  یهاجهيسه با نت يفاز هگزاگونال و مقا یمحاسبه شده برا یر يو تراکم پذ  ي، مدول حجمیساختار  یـ پارامترها 2جدول 

 محاسبه شده هاي کميت (GGA)کارحاضر  (LDA)کار حاضر با اسپين ـ مدار  (GGAکار حاضر) [ 6کارنظري ] [ 6کار تجربي ]

 a(Å)ثابت شبکه  4/ 448 4/ 430 4/ 448 4/ 382 4/ 483

 c(Å)ثابت شبکه  10/ 126 9/ 910 10/ 126 10/ 028 10/ 022

 c/aنسبت  2/ 276 2/ 237 2/ 276 2/ 288 2/ 235

216 /173 598 /165  ----- 427 /168 292 /172 3(Å)0V 

 ----- 700 /57  ----- 600 /50 900 /52 (Gpa)0B 

 ----- ----  ----- 100 /5 220 /5 B ́ 

 ----- 017 /0  ----- 019 /0 0189/0 1-K(Gpa) 

 
 .ديگران هاینتيجهو مقايسه با  کلريدسديم ـ پارامترهای ساختاری، مدول حجمي  و تراکم پذيری محاسبه شده برای فاز 3جدول 

 هاي محاسبه شده تيکم (GGA)کار حاضر (LDA)کار حاضر [ 6کار تجربي ]

 a(Å)ثابت شبکه  975/5 641/5 5/ 830

538 /49 875 /44 327/53 3(Å)0V 

 ----- 000 /61 000 /64 (Gpa)0B 

 ----- 150 /5 370 /5 B ́ 

 ----- 016/0 015/0 1-K(Gpa) 

 

 آورده شده است؛   5تا    1هاي  جيوه تلوريد به منظور مقايسه در جدول 
 بر حسب فشار است.   ي مشتق مدول حجم   B́ و    ي مدول حجم   0Bکه  

نظر  بنا کار  تاکنون  موجود  اطلاعات  رو   يبر  سديم فاز    يبر 
 د انجام نشده است. يتلورجيوه ب يترک ديکلر

ميگونه  همان ديده  شبکه    يهانتيجه  شودکه   ثابت 
   LDAب  يتمام فازها نسبت به تقر  يبرا  به تقريب  GGAب  يبا تقر

هم ک ي نزد   ي تجرب   ي مقدارها به   است.  مقا ي چن  تر  در  تقر ي ن  با  ب  ي سه 
LDA ،   ب  ي محاسبه شده توسط تقر   ي مقدارهاGGA   انجام    ي با کار نظر

ن با اعمال  ي[. همچن7]  دارد  يترشيب  يخوانگران هميتوسط د  شده 
 ي، خطا يفاز بلندرو  ۀ ثابت شبک  ۀن ـ مدار در محاسبيکنش اسپبرهم

ن يکه ا  يسه با حالتي، در مقايتجرب  يمقدارهارا نسبت به    يترشيب
وارد   نشده،  گرفته  نظر  در  است.   هانتيجهجمله   کرده 

متفاوت   يدر فازها  يمدول حجم   يمحاسبه شده برا  يمقدارهااز  
افزايابييم  در با  بلندرويم که  فاز  از  فاز کلر  يش فشار  م يدسزيبه 

ش يافزا  ۀن امر نشان دهنديافته که ايش  يافزا  يمقدار مدول حجم 
 . باشديماده م يسخت
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 های ديگران.ـ پارامترهای ساختاری، مدول حجمي  و تراکم پذيری محاسبه شده  اين کار برای فازارتورومبيک و مقايسه با نتيجه4جدول 

 هاي محاسبه شده تيکم (GGA)کار حاضر (LDA)کار حاضر [ 6کارنظري ] [ 9کار تجربي]

 a(Å)ثابت شبکه  720/5 276/5 612/5 562/5

 b(Å)ثابت شبکه   458/5 012/5 194/6 152/6

 c(Å)ثابت شبکه  105/5 101/5 102/5 105/5

339 /87 674 /88 443 /67 688 /79 (Å)30V 

---- 700/124 700/180 200/188 (Gpa)0B 

---- ---- 440/2 600/2 B ́ 

---- 008/0 005/0 005/0 1-K(Gpa) 

 
 های ديگران.و مقايسه با نتيجه کلريدسزيم ـ پارامترهای ساختاری، مدول حجمي  و تراکم پذيری محاسبه شده برای فاز  5جدول 

 هاي محاسبه شده کميت (GGA)کار حاضر (LDA)کار حاضر [6نظري ] [ 6کار تجربي ]

 a(Å)ثابت شبکه  517/3 043/3 302/3 299/3

904/35 002/36 178/28 503/43 (Å)30V 

 ----- 200/277 500/230 400/269 (Gpa)0B 

 -----  ----- 270/1 000 /1 B ́ 

 ----- 003/0 004/0 003/0 1-K(Gpa) 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 . GGAو) ب(  LDAدر تقريب )الف(  تلوريدجيوه حجم برای فازهای متفاوت ترکيب  ـ های انرژیمنحني ۀمقايس ـ1شکل 
 
 بال  یفشارها در  ی فاز ی و گذارها یداريپا

حجم    ـ  ي انرژ  ي سامانه رسم منحن  ي داري ن پا يي تع   ي هااز راه   ي ک ي 
ازا م  يفازها   يبه  ايمتفاوت  از  منحنيباشد.   بر   افزون  ين 

 ز محاسبه نمود. ي توان فشار گذار را ن ي م   ي فاز   ي ب گذارها ي ترت   و   ي دار ي پا 
شکل   ازا    ـ  يانرژ  يهاي منحن  1در  به  متفاوت   يفازها   يحجم 

که  گونه  نب آورده شده است. همايد در هر دوتقريتلورجيوه  ب  يترک

ترتيم  دهيد تشکيشود  فازهايب  عبارت  يو    يساختار   يل  به  ا 
پايگرترتيد ترک  يفازها  يداريب  صورتيمتفاوت  به    ب 

ZincBlend→Cinnabar→NaCl→Cmcm→CsCl  باشد. يم 
ش از  استفاده  منحن يبا  مشترک  فازها   ـ  يانرژ  يها يب    ي حجم 

ميتلورجيوه  بلور    گوناگون  ساختاريد  گذار  فشار   ان  يم  يتوان 
 [: 11دو فاز متفاوت رامحاسبه نمود]

100 200 300 400 500
-134.9

-134.8

-134.7

-134.6

-134.5

 

 

E
n

e
rg

y
(R

y
)

Volume(a.u.^3)

 ZB

LDA

 

 

 Cinn

 

 

 

 

RS

 

 

 Cmcm   

 

  

 

 

 CsCl

100 200 300 400 500
-134.9

-134.8

-134.7

-134.6

-134.5

 

 

E
n

e
rg

y
(R

y
)

Volume(a.u.^3)

 ZB

GGA

 

 

 Cinn

 

 

 

 

RS

 

 

 Cmcm   

 

 

  

 

 

  CsCl

500            400              300             200             100 

  .a.u)3(حجم 

 

5/134 - 

 
6/134 - 

 
7/134 - 

 
8/134 - 

 
9/134 

ی 
رژ

ان
(R

y
)

 

 

500            400              300             200             100 

  .a.u)3(حجم 

5/134 - 

 
6/134 - 

 
7/134 - 

 
8/134 - 

 
9/134 

ی 
رژ

ان
(R

y
)

 



 1399، 1، شماره 39دوره  ... HgTeيژگي های ساختاری و الکتروني و ساکن به ابتدا یهمطالع نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 57                                                                         علمي ـ پژوهشي                                                                                                                

 .ديگران هایهآن با نتيج  ۀمقايسهای محاسبه شده برای فشارهای گذار در کار حاضر و ـ نتيجه 6جدول 

 [ 12کار نظري ] کار تجربي
 کارحاضر 

P (Gpa) 
LDA GGA 

[6 ]4/1 3/2 7/2 2/1 Zinc blende→hexagonal 

[11  ]0 /8 7/5 4/8 7/7 hexagonal→ rocksalt 

[6 ]0/11 0/13 7/13 0/15 rocksalt→orthorombic 

[6 ]0/38 0/57 9/27 5/32 orthorombic →CsCl 

 

(1)                                                P1 p2

P1 p2

(E E )
P

(V V )

−
=

−
  

ب  يفشار گذار محاسبه شده در هر دو تقر  يمقدرها   6در جدول  
GGA    وLDA  سه يمقا  ينظر  و  يتجرب  يهانتيجه  با  گزارش شده و

د  گونههمان  است.  شده م يکه  برايده  فشار   GGAب  يتقر  يشود 
رو   يگذارازفازساختار  فضايبلند   (  F4̅3m( 216)  يي)گروه 

  گاپاسکال، ي گ   2/1  ( 211p3  يي )گروه فضا   نابار ي هگزاگونال س   ي ساختار   به فاز 
پاسکال، از فاز گايگ  7/7  ديکلرسديم  نابار به فاز  يهگزاگونال س  فاز  از

ارتورومب فاز  به  و  گايگ  15ک  ينمک طعام  فاز   سرانجامپاسکال  از 
فضا  کيارتورومب کلرCmcm  يي)گروه  فاز  به  سزي(    ميد 

از آن جا که    پاسکال محاسبه شد.  گايگ  32(  Fm3mيي)گروه فضا
افزا ميهر  در سامانه  با کاهش حجم  فشار معادل  برايش   يباشد 

پا فاز  از  فازهايگذار  به  م  يدار  بالا  را  يبايفشار  ست حجم سامانه 
 کاهش داد. 

برا  يهانتيجهاز   گذار  ج  يفازها  يفشار    تلوريد وه  يمتفاوت 
ب ياز تقر  به دست آمده  يهانتيجهم که  يابييب درميدر هر دو تقر

GGA    نسبت بهLDA  ب فشار گذار   يمقدارهابا    يترشي مطابقت 
ا  يتجرب به  توجه  با  مقايدارند.  در  که  تقرين  با   ، LDAب  يسه 

و   يثابت شبکه، مدول حجم   ۀني به  يمقدارهامربوط به    يهانتيجه
تقر در  گذار     ي مقدارهابا    يترشيب  يکينزد  GGAب  ي فشار 

ادام  ياز کار تجرب  به دست آمده را تنها توسط   هاهمحاسب  ۀدارند، 
 م.ياانجام داده GGAب يتقر

 
 ی ساختار نوار 

  يگاف نوار  ۀاندازتوان به  يبلور م  يبه کمک نمودار ساختار نوار
  ي ا حت ي و  ب  يق بودن ترکيا عايرسانا و  م يرسانا، ن  مانند  يهاي يويژگو  

  آن  بر  افزون برد.  ي م بودن پ ي ر مستق ي ا غ ي م  ي مستق  نظر به نوع گاف از 

 ي در گذارها   يتريرا که نقش اساس  ييهاتاليها و اربتوان اتميم
  ي هاتالينوع اربص  يتشخ  يکرد. برا  ييسامانه دارند شناسا  ياحتمال 

 ي نمودار چگال   يتوان از بررس يم  يساختار نوار   ير در گذارهايدرگ
نوارحالت ن  يتوان از ايا ميبهره برد،    يها در کنار نمودار ساختار 

ده و  يگزيجا ييبه لحاظ فضا d  يها تاليت استفاده نمود که اربي واقع
 .هستند دهيگزير جايغ pو  s يهاتاليارب
 

 ی بلندروفاز 

نوار راستا   يساختار  چگال   يدر  با  همراه  بالا  تقارن  با   ي نقاط 
  ي فرم  يآورده شده است. انرژ  2در شکل    يها در فاز بلندرو حالت

بر حسب الکترون ولت  ياس انرژيبه عنوان مبدأ انتخاب شده و مق
 باشد.  يم

چگال  نمودار  ميد  يکل   يهاحالت   ياز  حالتيده  که    ي ها شود 
  ي دارا الکترون ولت    -11تا  -14  يت در اطراف انرژينوار ظرف  يدرون

از    يناش  به طور عمده است که    766 /7(State/eV)  ي ک قله به بزرگ ي 
 باشد.  يم مياتم تلور sحالت 

پنج    الکترون ولت   - 6/ 5تا    - 7/ 8  ي ت و در اطراف انرژ ي نوار ظرف   ۀ ان ي در م 
 ي حالت تبهگن   اند وکرده  يپوشانوجود دارند که با هم هم   ينوار انرژ

چنهب .هم  است  آمده  چگاليوجود  نمودار  از  محالت  ين   توان يها 
ايدر که  اربيافت  با  متناظر  نوارها  جا  d  يهاتالين  هستند. يتم  وه 

متناظر  يدهد، نوارهاينشان م يگونه که نمودار ساختار نوار  همان
  ي هاحالت   يبرخوردارند و چگال  ي کم   يپاشندگاز  d   يهاتاليبا ارب

آن به  بقمربوط  به  نسبت  ب  ۀيها  مشيترازها   باشد. يتر 
اربيا فرمتالين  تراز  از  م  يها  و  بوده  نتيدور  که يتوان  گرفت   جه 

  ي هاعاملاز    يک يان دو اتم ندارند.  يوند ميجاد پي در ا  ير چندانيتأث
 يهاتاليارب  يمشابه بودن انرژ،  ي ديبريه  يهاتاليجاد اربيمهم در ا

بنابرا  ياتم شکل  ياست.  از  در  د  يآيبرم  2ن     پايان که 
ظرف  حوال ي نوار  در  و  چگال ي فرم   ي انرژ   ي ت   از    يناش  ها حالت   ي ، 
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 ها )راست(. )چپ( همراه با منحني چگالي حالتGGA ودار ساختار نواری ترکيب تلوريد جيوه در فاز بلندروی در تقريب نم ـ2شکل 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

بلندروی    ـ3شکل   فاز  در  جيوه  تلوريد  ترکيب  نواری  ساختار  نمودار 
 .کنش اسپين ـ مداربادرنظرگرفتن برهمGGA درتقريب 

 

وه ياتم ج  pو    s  يها م و حالتياتم تلور   p  يهاحالت  يدشدگيبريه
نزديم در  شده   يها حالت  يچگال  يفرم  يانرژ  يکيباشد.  اشغال 

ن ساختار يبر عدم وجود گاف در ا  يان نشانهيمخالف صفر است و ا
هيم رسانش  نوار  در  ج  s  يها تاليارب  يدشدگيبريباشد.   وه ياتم 
بر وجود   ياها نشانهي دشدگيبرين هيباشد، ايم غالب مياتم تلورp و  
م  يکووالانس   يوندهايپ ايدر  مي ان  اتم  دو  شدن ين  دور  با   باشد. 

اتم   pتال  يوه کم رنگ شده و اربي اتم ج  sتال  ير اربيتأث ياز تراز فرم
 شود.  ين ميگزيوه جايج

نوار  گونههمان ساختار  نمودار  در  پاينيبيم  يکه  نوار  ييم  ن 
 pوه و  ياتم ج  s  يهاحالت   يپوشاناز هم  يناش  Γ  ۀرسانش در نقط 

تلور اياتم  در  است.  کميم  نقطه  و  ۀنين  نوار   ۀنيشيب  نواررسانش 
 ۀن امر منجر به صفر شدن اندازي شوند که ايت با هم مماس م يظرف
ايم  ينوار  گاف نتيشود.  بين  ب  يترک  يفلزشبه  يويژگانگر  يجه 

جيتلور پايد  فاز  در  بلندرو يوه  با    يدار  و     ي هانتيجهاست 
دست   دبه  توسط  سازگارميآمده  ]يگران   که   گونههمان  [.6باشد 
 ن ـ مدار يکنش اسپشود، در نظر گرفتن برهميم  ديده  3  در شکل

 ۀياز مناطق ناح  يدر برخ  ين رفتن تبهگنيه سبب از بيدر حالت پا
بيد،  شويلوئن مياول بر اثر اسپي ان ديا به  با اعمال   مدار ـ  ن  يگر  

ن يينوارها شکسته و به سمت بالا و پا  يهايه، تبهگنيدر حالت پا
   ي( و در راستا ولت  الکترون  -8  تا-6  ۀ)در باز  شوديده ميکش
ا  ييجز  يگاف ميرا  ايجاد  که  و  يکين  يکند  بارز    يها يژگياز 
  دار ي که در حالت پا   ي در صورت   (. 3  )شکل   د ي آ ي فلزها به حساب م شبه 
(. 2  )شکل  ز وجود داردين  يشود و در نوارها تبهگنينم  ديده  يگاف
ذکرن  يچن  هم انجام    شايان  در  که  برهمهامحاسبهاست   کنش ، 
اندازه   S.L  يهجمل  مدار؛ـ    نياسپ لحاظ شده است؛ که طبق آن 

گر  يدکيبا   يسيطور مغناطبه ينيو اسپ يمدار يا هيزاو يهاحرکت 
م ايجفت  از  حقيشوند،  ناشين  الکترون يم  يقت  که حرکت   شود 

  ي س ي دان مغناط ي ن م ي کند؛ که ا ي جاد م ي ا   ي س ي دان مغناط ي در مدار خودم 
  ي هانتيجهشود و  ياعمال م  يني اسپ  ياهياندازه حرکت زاو  يبر رو

  ي ر در مقدار انرژييتغ  يکي،  S.L ۀاز وارد کردن جمل  به دست آمده
 باشد.يدارش ميدر فاز پا  يمنف  يش گاف نوارينما  يگريب و ديترک

حال ا  يدر  تأثيکه  برهمکنش  ماه  ير ين  شبهيبر   ب يترک  يفلزت 
 نداشته است.  يگاف نوار ۀو انداز

 
 هگزاگونال  یفاز ساختار

 د در فاز هگزاگونال همراه با يتلور جيوه    ي ساختار نوار  4در شکل  
 ها نشان داده شده است. حالت يچگال 
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 های الکتروني )راست(. )چپ( همراه با منحني چگالي حالت   GGAلوريد در فازسينابار در تقريب  جيوه ت نمودار ساختار نواری ترکيب   ـ4شکل 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

ترکيب    ـ  5شکل   نواری  ساختار  فازجيوه  نمودار  در   سينابار   تلوريد 
 کنش اسپين ـ مدار.با در نظر گرفتن برهم GGAدر تقريب 

 
ميان در  موجود  اربيتال  ۀنوارهاي  از  ناشي  ظرفيت   dهاي  نوار 

نيز بيان شد   پيشکه  گونه  باشند، اين نوارها همانهاي جيوه مياتم
  باشند. ها زياد مي جايگزيده و تخت هستند و چگالي حالت متناظر با آن 

هايي که در ايجاد گاف نواري سهيم هستند  در اين ساختار اربيتال
 باشند. هاي جيوه مياتم s و  pهاي تلوريم و اتم  pهاي حالت

  Mبه    A  ۀ در اين ساختار يک گاف نواري غير مستقيم از نقط

اين دارد. يعني  الکترون   وجود  اين  افزونها  که  از گاف  بر  بايد   که 
لازم است در مسيري افقي با    M  ۀعبور کنند، براي رسيدن به نقط

ثابت   ازاي    وليانرژي  نمايند   K  گوناگون  مقدارهايبه   حرکت 
بود. خواهد  همراه  فونون  يک  گسيل  يا  جذب  با  امر  اين    و 

هگزاگونال   فاز  نواري  گاف  محاسبه   16/0ميزان  ولت   الکترون 
حالت چگالي  منحني  از  آمده  دست  به  گاف  با  که  است  ها  شده 

مدار )شکل  ـ    کنش اسپيننظر گرفتن برهم  در  با  و  همخواني دارد

گاف5 اين  بزرگي  مقدار    (  افزا  25/0به  ولت   افته ي  شيالکترون 
ماه در  نيو  اي ترک  ييمرسانايت  در  تغيب  فاز  محسوسيين    ير 

نکرده است.يا تاکنون ه  جاد    يچ کار تجربيبنابر اطلاعات موجود 
زم الکترون  ۀنيدر  رو   يساختار  س  يبر  هگزاگونال   نابار يفاز 

را    به دست آمده   يهانتيجهب انجام نشده است که بتوان  ين ترکيا
 سه نمود. ي با آن مقا

 
 يمدسزيم و کلريدسدي کلر یساختار  یفازها

شکل )-6)  در  و  ترت-6الف(  به  نواريب(  ساختار  نمودار     ي ب 
سنگ نمک  فاز  دو  منحنيدسز يوکلر  يهر  همراه  به  را    يچگال  يم 

منطقه    يانرژ  ي نوارها   م.ياآورده  يکل  يهاحالت مرز  از  عبور   با 
فرم خاص  يتراز  به  منجر  و  کرده  قطع  فلزيرا   ب يترک  يت 

ا ميدر  فاز  دو  نزدين  در  فرم  يکيشوند.    p  يها تاليارب  يتراز 
هم هم  با  اتم  دو  ايم  يپوشان هر  و  اربيکنند  سهم تالين   ها 

مشارکت   چگونگيها دارا هستند.  ان اتم يوند ميجاد پيرا در ا  ييسزاهب
باشد. يو هگزاگونال م  ين دو فاز همانند فاز بلندرويها در اتاليارب
ساختار  يبرا هي دسديکلر  يفاز  کار يم  نظر   يتجرب  يچ    يو 

 ست. يدر دسترس ن
 

 ک ي ارتورومب یفاز ساختار

ا دليدر  به  ساختار  اين  نوارهايل  که   نوار    يبالا   يانرژ  ين 
، که منطبق يرا قطع کرده و به سمت مبدأ انرژ  يتراز فرمت  يظرف

فرم تراز  م  يبر  جابجا  فلزيشوند،  ي است،  ساختار    ديده   يک 
 و    ين ساختار نسبت به دو ساختار بلندرو ي(. در ا7شود )شکل  يم

انرژ سمت  م  يهايبه  حرکت  افزايبالا  منجر  يکند.  فشار   ش 
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 های الکتروني )راست( در فاز الف( نمک سنگي و  تلوريد )چپ( همراه با منحني چگالي حالتجيوه ـ نمودار ساختار نواری ترکيب  6شکل 
 ب( کلريدسزيم.

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 های الکتروني )راست( در فاز ارتورومبيک.تلوريد )چپ(همراه بامنحني چگالي حالتجيوه ـ نمودار ساختار نواری ترکيب 7شکل 

 
هگزاگونال انرژي فرمي افزايش يافته و با افزايش فشار تراز فرمي  

نوار گاف  ترک  يکاهش  فلزگونه  رفتار  بروز    ديتلورجيوه  ب  يو 
 .شوديم  گوناگون يساختار  يدر فازها

 ي ابر الکترون ي چگال

  دهد. ي ها را نشان م ع بار اطراف اتم ي توز   چگونگي   ي ابرالکترون   ي چگال 
 چگالي ابر الکتروني ن متناسب با  ي مع   ۀ ي الکترون در هر ناح افتن  ي احتمال  
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 (، 440)  ۀ(، )ب( فاز هگزاگونال سينابار در صفح110) ۀروی در صفح بلند تلوريد در )الف( فازجيوه چگالي ابرالکتروني ترکيب  ـ  8شکل 
 (.440) ۀدر صفح کلريدسزيم  (،و )د( فاز 110)  ۀ)ج( فاز نمک سنگي در صفح

 
تراکم   يکه ابرالکترون  ياهيناح  ن احتمال دريباشد. ايه ميآن ناح  در
م ترخواهد بود.  شيب  داشته باشد  يترشيب به  توجه  توز ي با  ع  ي زان 

ص داد. ي ها را تشخ ن آن يب وند  ي توان نوع پ ي ها م باردراطراف اتم 
وند و تراکم  ي بودن پ   ي قو   ۀ ها نشان دهند ن اتم ي اد بار ب ي تراکم ز 

دهد.  ي را نشان م   ي تر ف ي ضع   وند ي اتم پ   ن دو ي ها ب تر الکترون کم 
وه و  يعنصر ج يويالکترونگاتزان اختلاف  ي با توجه به کم بودن م 

مقيتلور طبق  بر  الکترونگاتيوم  م13]نگ  يپائول  يوياس  توان ي[ 
اينت در  که  گرفت  ترکيجه  پ ين  موجود يب  م   وند  اتم ي در  به  ان  ها 
ز ي م  کووالانس   ي اد ي زان  نوع  الکترون   ي چگال   8باشد. شکل  ي م   ي از    ي ابر 

 دهد.  ي فشار بالا نشان م   ي دار و فازها ي د را در فاز پا ي تلور جيوه  ب  ي ترک 
به کلکوژن  يهاب يدرترک  يطور کلبه  وه  يوه، جيج  يهامربوط 

الکترون   اتم  sبا دو  الکترون    يها خود و  با چهار   خود    pکلکوژن 
نوع    از  ترشيب  وندهايپ  يها بين ترکيدرا  کنند.ي وند شرکت ميدر پ

  ي چگال  يها از شکل  [.14باشند ]ي م  3sp  يد شدگيبريباه  يکووالانس
الکترون ميچن  يابر  بر  ميآين  دواتم جي دکه  ويان  تراکم يتلور  وه   م 

  يوندهايپ  حضور  بر  ياشانه  ادني ن تراکم زيا  وجود دارد.   ياريبس  بار
 

 باشد. يان دو اتم ميم يکووالانس
 

 یريگجهينت
 دهند ي نشان  م   ي مدول حجم   ي ر ي گ از اندازه   به دست آمده   ي ها نتيجه 

  نرم بوده  به نسبت   ي ب ي ترک   ي دار بلندرو ي در فاز پا  د ي تلور جيوه  ب  ي که ترک 
فشار بالا از فاز    يب در فازها ين ترکيا  يبرا  يو مقدار مدول حجم 

 ي هايمنحن  يابد.  بررسييش مي افزا   ديکلرسزيم  به فاز    يبلندرو 
برا  ـ  يانرژ ترک  يفازها   يحجم  ب ي ترت  دي تلورجيوه  ب  ي متفاوت 

 دهد: ير نشان ميفازها را به صورت ز يداريپا
ZincBlend Cinnabar NaCl Cmcm CsCl→ → → →  

نوارها  يبررس چگال  يانرژ  يساختار   ب ي ترک  يها حالت  يو 
م  ديتلورجيوه   اينشان  که  ترکيدهد  بلندروين  فاز  در    ي ب 

  يمربوط براه هاي باشد. محاسبي صفر م يبا گاف نوار ييرسانامين
کوچک   يبا گاف نوار  ييرساناميت نيهگزاگونال خاص يفاز ساختار

  ي فلزت شبهيماه  يتينسب  يهاحيکند. اعمال تصحيم  ينيبشيرا پ
بلندرو يترک فاز  در  را  هگزاگونال،  يب  فاز  در  و  کرده  حفظ   ، 

 

 ( ب) )الف( 

 (د) ( ج)
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 ن يچن  دهد. هميش ميرا افزا  يگاف نوار  يپهنا  يبه صورت جزئ
انتظار   طبق  بالا   يبرا  هانتيجه بر  فشار  فاز  سنگ   يسه  ،  ينمک 

کلريارتورومب و  ساختار يدسزيک  پ  يفلز  يم   کند  يم  ين يبشيرا 
افزا که  نواريچرا  گاف  کاهش  سبب  فشار  فلزگونه    يش  رفتار   و 

  گوناگون   ي در فازها   ي ابر الکترون   ي . نمودار چگال شود ي ن ساختارها م ي ا در  
 باشد. يم HgTeب يدر ترک ي کووالانس  يوندهايانگر حضور پيب
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