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 چکیده  اطلاعات مقاله

 27/01/1400: دريافت مقاله

 18/07/1400پذيرش مقاله: 

 
ن ماده به عنوا ه،يلاتک میگال دیسولف یو نور یکیرفتار الکترون یمقاله حاضر به بررس

. پردازدیم یگروه چهارم و پنجم جدول تناوب یهابا اتم دهیفلزات واسطه، آلائ دیمونوکالکوژن

تابع  با استفاده از ،یچگال یتابع هيبر نظر یو مبن استایس یافزارمحاسبات در بسته نرم

 یکیر الکترونساختا زیاست. آنالصورت گرفته افتهي میتعم بیش بيو تقر یتبادل یهمبستگ

و  eV 3/2 شکاف نوار یخالص دارا میگال دیسولف هيلاتک دهدیماده نشان م نيا

 یناخالص یهاساختار، اتم نيا یبر رو یاثرات ناخالص یمنظور بررس. بهباشدیم میرمستقیغ

 یساختارها یاعمال شدند. غلظت ناخالص میاتم گوگرد و گال تیدر موقع 5و  4 یهاگروه

بسته به نوع  یناخالص نيحضور ا دهندینشان م یسازهیشب جي. نتاباشدیم %14/1 دهیآلائ

ز، به فل یهادمهین تیاز ماه یمنجر به گذار ،یمکان تیدر موقع یریو قرارگ یاتم ناخالص

ساختار  نيدر ا یسیبه مغناط یسیرمغناطیحالت غ ايو  میبه مستق میرمستقیغ یهادمهین

اتم گوگرد منجر  تیدر موقع Sb یاتم ناخالص یریعنوان نمونه بکارگبه کهی. بطورگرددیم

 کهیدر حال شود،یم یهادمهین یشدن شکاف انرژ میشدن ماده و مستق یسیبه مغناط

را با  میرمستقیغبودن ساختار با شکاف نوار  یهادمهین تیماه میآن با اتم گال ینيگزيجا

 دهیساختار آلائ یخواص نور ،یکی. علاوه بر خواص الکترونکندیشکاف کمتر حفظ م یانرژ

با  دهیآلائ هيلاتک GaSساختار  دهندینشان م جيقرار گرفت. نتا لیو تحل هيمورد تجز زین

 و ینور کیالکترون ک،ینانو الکترون یکاربردها یرا برا ینجم راهعناصر گروه چهارم و پ

 .کندیباز م کینترونیاسپ

 

 واژگان كلیدی:

  م،یگال دیسولف

 تابع دی الکتريک،

  ،یناخالص

 .هیاصول اول

 

 

 2مقدمه-1
 وانعنآن به آمیزموفقیت برداریلايهو  گرافن پس از کشف

 بعدی نسل توسعه تحول عمیقی برای بعدی،دو هماد يک

 از .[1-6] استگرفته صورت نانوالکترونیک ادوات

 الکترونی توان به رسانشمی گرافنهای بارز ويژگی

کرد.  زياد اشاره سختی و بالا رسانندگی گرمايی بالستیک،

 فرمی تراز مجاورت در خطی ساختار نواری وجود اين با

 ديراك هایفرمیون و بی جرم هایبه ظهور الکترون منجر

                                                 
  nayeri@iauyazd.ac.irمسئول:  سندهينو کی* پست الکترون

 رانيا زد،ي ،یدانشگاه آزاد اسلام زد،يبرق، واحد  ی. گروه مهندس1

 رانيا زد،ي ،یدانشگاه آزاد اسلام زد،يبرق، واحد  یروه مهندسگ. 2

 راني، ااسلامشهر ،یبرق، واحد اسلامشهر، دانشگاه آزاد اسلام ی. گروه مهندس3
3 Dichalcogenide 

 آن در استفاده نع ازاست و اين موضوع ماآن گرديده در

 .[7] شودنانوالکترونیکی می هایافزاره

 بعدی نوين ازمواد دو تحقیقات در خصوص زمینه، اين در

 هایفرصت است زيرا ممکن است، برخوردار اساسی اهمیت

های خاص جهت کاربردهای مختلف با ويژگی را جديدی

از قبیل  گرافنديگر، مشابه بعدی مواد دونانودهند.  ارائه

 3و دی کالکوژنید [10] ، فسفرن[9] ، ژرمانن[8]سیلیسن 

بخش دلیل دارا بودن خواص رضايتبه [11] فلزات واسطه

mailto:nayeri@iauyazd.ac.irایمیل
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در صنايع الکترونیک، اپتوالکترونیک،  آنها و کاربرد وسیع

ی و اتهای تحقیقانرژی، زمینه ذخیرهکاتالیزورها و وسايل 

  اندصاص دادهالعاده زيادی را به خود اختپژوهشی فوق

گروه  يک که های سولفید گالیملايهاخیراً تک .[13-12]

بعدی هستند، دو فلزات واسطه 1کالکوژنیدمونو مواد از پايدار

 تجربی روش چندين از استفاده آمیزی بابه طور موفقیت

 رشب تکنیک از ها استفادهاند. يکی از اين روششده سنتز

 .[14-15] است 2Si/SiOبسترهای  روی بر میکرومکانیکی

جدول  III-Vگروه  هادی دو بعدی ازنیمه گالیم، سولفید

 پیوندهای گالیم، سولفید هایلايه در هاتناوبی است. اتم

 کنند.برقرار می با يکديگر قوی کووالانسی-يونی

 الهدنب در يکپارچه صفحه چهار از سولفید گالیم از لايه هر 

 تشکیل (S-Ga-Ga-S) سولفور -گالیم-گالیم-سولفور

 صلو ديگر لايه به واندروالسی ضعیف نیروی با است وشده

بنابراين نیروهای پیوند با ناهمسانگردی بسیار شود. می

ای وجود دارد. با توجه به بالايی در اين ساختار لايه لايه

 ضعیف واندروالسیِ نیروهای ها،لايه بین برهمکنش آنکه

 ادهاستف با را هالايهتوان تکاعتقاد بر آن است که می است،

کرد  جدا ساختار توده از آزمايشگاهی ساده هایروش از

يه لاتک گرافن است برخلافداده نشان قبلی مطالعات .[14]

 هایمحدوديت به که صفر بودن شکاف انرژی آن منجر

 يهلاشود، تکمی نانوالکترونیکی کاربردهای در بسیاری

هادی غیرمستقیم با شکاف انرژی يک نیمه گالیم، سولفید

همچنین  .[16-19]ولت است  -الکترون 3/2در حدود 

 يه،لاماده سولفید گالیم تک های الکترونیکی و نوریويژگی

است و توده مورد مطالعه قرار گرفته و لايه چهار لايه، دو

دهد که رفتارهای الکترونیکی و نوری اين نتايج نشان می

ها دارد، به های آنبه تعداد لايهماده وابستگی شديدی 

د يابها شکاف انرژی کاهش میکه با کاهش تعداد لايهطوری

های بزرگتر انتقال و شدت طیف نوری به سمت طول موج

 توانند کانديدای مناسبی برایيابد. بنابراين، اين مواد میمی

. نکته قابل توجه آنکه [18]های قابل کنترل باشند نانوافزاره

 ایبرجسته مکانیکی خواص دارای گالیم سولفید يهلاتک

جهته را به های تکقادر است کشش آن و ساختار است

های دو جهته با اعمال کشش و تحمل کند %17 میزان

گالیم، نوارهای انرژی آن از حالت  سولفید لايهبزرگ در تک

ترازهای  نقش .[19-20] يابندتغییر می فلز به هادینیمه

                                                 
1 Monochalcogenide 

 خوبی به هادیادوات الکترونیک نوری، نیمه در ناخالصی

است و مقدار تابع کار برای سولفید گالیم بکر شده شناخته

 Be, Mg, Ca)گروه دوم و چهارم  هایو آلائیده شده با اتم

)Ge, Si, C, دهد که مقدار آن در حدود تابع کار نشان می

است. علاوه بر آن، آلايش ساختار سولفید  2MoS گرافن و

در بخش موهومی  شودهای مذکور سبب میگالیم با اتم

ای هتابع دی الکتريک سولفید گالیم آلائیده شده، بیشینه

دهنده آن است جديدی در منطقه مرئی ايجاد شود که نشان

تواند در ديودهای نوری و کاتالیزگر نوری که اين ماده نمی

صه خاستفاده شود. همچنین رفتار انتقالی اين ساختارها مش

 . در مطالعات تئوری[21]دهند فلزی را نشان می -اهمی

 لوريمآلائیده با ت سولفید گالیم هایلايهتک که اندداده نشان

تند هس آب برای کاتالیزگر نوری شکافت گزينه بهترين

وق ف ترانزيستور مبتنی بر سولفید گالیم . اخیراً ساخت[22]

 خاموشنسبت جريان حالت روشن به حالت  با نازك

(ON/OFF) گزارش بالا الکترونی قابلیت تحرك و 

. چن و همکارانش نیز با استفاده از [23]است شده

محاسبات اصول اولیه، تأثیر ناخالصی را با بکارگیری شش 

و شش نوع اتم فلز   F)و  H)  ،B،C ،N ،O نوع اتم غیر فلزی

های بر روی ويژگی Ni)  وV) ،Cr ،Mn ،Fe  ، Co واسطه

مورد مطالعه قرار  GaS الکترونیکی و مغناطیسی تک لايه

 GaS در تک لايه S ها دريافتند تهی جایآن [.24دادند ]

های فلز واسطه به طور خود به به سختی توسط ناخالصی

های مورد شود و در میان تمام خالصیخودی اشغال می

است. چون  pکانديد مناسبی برای ناخالصی نوع  Nاشاره، 

ها حالات ناخالصی آن نزديکتر به بیشینه نوار ظرفیت نه تن

 -272/0است بلکه، دارای انرژی جانشینی منفی، معادل با 

با توجه به مطالعات و تحقیقات  باشد.ولت می-الکترون

 یايیشیم و فیزيکی خواص تنظیم مواد سبب فراوان، آلايش

ها شده و بنابراين مطالعه ساختارهای سولفید گالیم آن

با وجود  .است برخوردار بالايی اهمیت شده ازآلائیده

ن متأسفانه تاکنوصنايع نوری کاربردهای فراوان اين مواد در 

 هاهای اپتیکی آنمطالعه نظری جامعی در خصوص ويژگی

است. به همین منظور در تحقیق حاضر، به گزارش نشده

 یهای ناخالصاين مواد با اعمال اتم نوریهای بررسی ويژگی

محاسبات  کارگیریبه با اين پژوهشپردازيم. مختلف می

 ا درهای گالیم و گوگرد رجايگزينی اتم ابتدا به ساکن، تأثیر
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های گروه چهارم جدول تناوبی تک لايه سولفید گالیم با اتم

 و همچنین Pb و  C ،Si،Ge ،Snشامل 

 بر Sb و N ،P، As های گروه پنجم جدول تناوبی شاملاتم

 نوری اين ماده بررسی و های الکترونیکیويژگی روی

 شگستر برای تواند راهیحاضر می پژوهش نتايج کنیم.می

 بالقوه کانديد يک عنوان به سولفید گالیم لايه تک عملکرد

فراهم  های نورینانو افزاره در کاربردی هایبرنامه برای

 .نمايد

 روش محاسبات-2

 (DFT) تابعی چگالی محاسبات بر مبنای رهیافت نظريه

بر اساس  (SIESTAسیاستا ) توسط کد محاسباتی [25]

و در همه محاسبات،  استتقريب شبه پتانسیل انجام شده

کی کلیه محاسبات الکترونی. استپلاريزه اسپینی لحاظ شده

 مجموعهاز  همبستگی تبادلی و نوری با استفاده از تابع

در  PBE  [26]و بر اساس تابعی  يافتهتقريب شیب تعمیم

 تعريف DZP پايه به صورت مجموعهشده و نظر گرفته

 S هایبرای اتم ظرفیت الکترون های. پیکربندیاستشده

برای  .است )1p24s103d) و )4p23s (ترتیب به Ga و

ای در فاصله های خلاء،جلوگیری از برهمکنش بین لايه

های برای نانو ورقه z جهت راستای آنگستروم در 20حدود 

 است.شدهبعدی در نظر گرفتهسولفید گالیم دو

يکنواخت  بريلوئن با توزيع اول منطقۀ از بردارینمونه

 برای .است گرفته پک صورت-به روش مونخورست 9×9×1

 از نوری هایويژگی محاسبه و هندسه ساختار سازیبهینه

 .شودمی استفاده ولت-الکترون 400 قطع جنبشی انرژی

 10-6 سازگار آستانه همگرايی انرژی برای محاسبات خود

 هبهین کاملاً  اتمی هایموقعیت ولت تنظیم شد.-الکترون

 01/0کمتر از  نیروی وارد شده بر هر اتم به تا شوندمی

برسد. محاسبات نوری ساختارها با  متر بر ولت-الکترون 

 شود که دارای دومحاسبه تابع دی الکتريک بررسی می

سهم درون نواری و بین نواری است و گذارهای بین نواری 

وند. شبه دو نوع گذارهای مستقیم و غیر مستقیم تقسیم می

های نوری از گذارهای بین در اينجا برای محاسبه ويژگی

نواری غیر مستقیم که شامل پراکندگی فونون و دارای سهم 

م. کنیپوشی میاندکی در تابع دی الکتريک است، چشم

برای محاسبه سهم بین نواری مستقیم از قسمت موهومی 

الکتريک، بايستی روی همه گذارهای ممکن از تابع دی

                                                 
1 Principal value 

های اشغال نشده جمع بسته های اشغال شده به حالتحالت

از الکتريک های حقیقی و موهومی تابع دیمولفه شود.

ند باشکرونیک به شرح زير قابل محاسبه می-کرامزروابط 

[27:] 
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انتگرال  1بیانگر اين موضوع است که مقدار اصلی  در روابط فوق،

. بايد گرفته شود
r

 و 
i
بخش حقیقی و  معرف نیز به ترتیب

 موهومی تابع دی الکتريک هستند.

 و بحث جینتا-3

های ساختاری و فیزيکی در اين بخش ابتدا بر روی ويژگی

ان درك کنیم تا بتولايه دو بعدی بحث میسولفید گالیم تک

های اين ساختار داشت. بهتری از اثر آلايش بر روی ويژگی

های گروه چهار و پنج در ادامه، ساختار موردنظر با اتم

جدول تناوبی آلايش يافته و اثرات حضور ناخالصی بر 

مورد تجزيه و تحلیل قرار  ماده،خواص الکتريکی و نوری 

 گیرد. می

خالص و آلائیده شده با  GaSساختار هندسی -3-1 

 تناوبی و پنجم جدول های گروه چهارماتم

ده در شابر سلول سولفید گالیم بکر و خالص در نظر گرفته

اين مطالعه بعد از انجام محاسبات فرايند آرامش کامل در 

است. کادر لوزی شکل، سلول واحد شدهنشان داده (1)شکل 

گالیم و دو اتم گوگرد  اتم شامل دو اتم، اين ساختار با چهار

شده برای سولفید دهد. ثابت شبکه محاسبهرا نشان می

انگستروم است و همچنین طول پیوند  58/3لايه گالیم تک

انگستروم است  79/1بین اتمی گالیم با اتم گوگرد در حدود 

که در توافق خوبی با مقادير تجربی و تئوری گزارش شده 

 .[28و  19،16]در مقالات اخیر است 

های گروه چهارم و را با اتم  GaSدر گام بعدی، ساختار

 دهیم. در اين مطالعه ازپنجم جدول تناوبی آلايش می

 ,D=C, Si, Ge های گروه چهارم جدول تناوبی شامل اتم

Sn, Pb های گروه پنجم جدول تناوبی نظیر و از اتمD=N, 

P, As, Sb گردد. به منظور برای آلايش استفاده می

نامگذاری شدند.  Dپارامتر های ناخالصی با اتم سادگی،
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دو حالت کلی را برای هر گروه از عناصر   GaSساختاردر 

های گیريم. اتمدر نظر می Si, Ge, Sn, Pbجدول تناوبی 

ابتدا با يک اتم گالیم )در  GaSرا در ساختار  D ناخالصی

های نمايیم و سپس هريک از اتم( جايگزين میAموقعیت 

با يک اتم گوگرد )در   GaSرا در ساختار D ناخالصی

 نمايیم. با توجه به اينکه تعداد( جايگزين میBموقعیت 

اخالصی را در اتم است و يک اتم ن 88های کل ساختار اتم

-ساختارهای آلائیده جايگزين با اتم گالیم يا گوگرد می

 است. % 14/1نمايیم، غلظت ناخالصی ساختارهای آلائیده 

های الکترونیکی توسط خصوصیات قابل ذکر است ويژگی

گیرد. اختلاف در شعاع اتمی ساختاری تحت تأثیر قرار می

شود میهای جايگزين شده سبب ها با اتماين ناخالصی

اغتشاشی در ساختار هندسی سولفید گالیم پديد آيد و 

های الکترونیکی و نوری تواند ويژگیهمین امر می

 ساختارهای سولفید گالیم را تحت تأثیر قرار دهد.

 
الف: نمای بالا و ب: ديد جانبی ابر سلول سولفید  -1شکل 

شده در الف، بیانگر سلول گالیم تک لايه خالص. لوزی مشخص

 شده بااست. موقعیت اتم ناخالصی جايگزينواحد اين ساختار 

شده با و موقعیت اتم ناخالصی جايگزين A اتم گالیم با حرف

است. طول و زوايای شدهنشان دادهB اتم گوگرد با حرف 

 شود.پیوندها در الف مشاهده می

( برای D-S-Dθو  D)-Ga-D θ( و زوايای پیوند  S-DRو D -GaRهای پیوند )پارامترهای ساختاری محاسبه شده از قبیل طول -1جدول 

 جدول تناوبیهای گروه چهارم و پنجم ساختارهای آلائیده با اتم

 )درجه( وندیپ هیزاو
 وندیپ طول

 )انگستروم(
 ساختار

 یناخالص یهااتم

 مطالعه مورد

(º)Ga-D-Gaθ )Å(D-GaR تیدر موقع میاتم گال کيبا  نيگزيجا یناخالص اتم  A 

تم
ا

ها
 ی

وه
گر

 
رم

ها
چ

 

100/78 2/18 Si 

102/51 2/39 Ge 

91/31 2/57 Sn 

111/72 2/33 Pb 

(º)S-D-Sθ )Å(S-DR تیدر موقع میاتم گال کيبا  نيگزيجا یناخالص اتم  B 

106/61 2/31 Si 

106/11 2/33 Ge 

103/16 2/49 Sn 

100/27 2/51 Pb 

(º)Ga-D-Gaθ )Å(D-GaR تیدر موقع میاتم گال کيبا  نيگزيجا یناخالص اتم  A 

تم
ا

ها
 ی

وه
گر

 
جم

پن
 

124/72 1/74 N 

102/11 2/20 P 

102/10 2/42 As 

100/27 2/58 Sb 

(º)S-D-Sθ )Å(S-DR تیدر موقع میاتم گال کيبا  نيگزيجا یناخالص اتم  B 

113/48 1/93 N 

103/90 2/30 P 

101/13 2/37 As 

96/52 2/35 Sb 
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و  D -GaRهای پیوند )پارامترهای ساختاری از قبیل طول

S-DR  و زوايای پیوند ))D-Ga-Dθ وD-S-Dθ  ارائه  1( در جدول

 اند. شده

های ناخالصی به طور طول پیوند گالیم و يا گوگرد با اتم

يابد، علاوه بر آن ای کاهش و يا افزايش میقابل ملاحظه

ه واسطکند. اين موضوع بهزوايای پیوندی نیز تغییر می

نسبت به اتم  های ناخالصیاندازه کوچک و يا بزرگ اتم

  گالیم يا گوگرد است.

 GaSساختار های الکترونیکی و نوری ویژگی-3-2
 بکر و خالص

ابتدا رفتار الکترونیکی ساختار سولفید گالیم خالص را با 

دهیم. محاسبه ساختار نوار انرژی آن مورد بررسی قرار می

 يهلاساختار نوار انرژی پلاريزه اسپینی تک (الف–2)شکل 

        را در طول جهت پر تقارن بکر و خالص گالیمسولفید 

Г-Z--X-Г دهد. ناحیه بريلوئن نشان می 

شود نوارهای انرژی اسپین بالا و همانطور که مشاهده می

پايین بر هم منطبق بوده و تبهگنی بین نوارهای انرژی ديده 

 کي بکر و خالص سولفید گالیم لايهشود. همچنین تکمی

 3/2غیرمستقیم  انرژی با شکاف غیرمغناطیسیهادی نیمه

 ولت است که در توافق مناسبی با نتايج حاصله درالکترون

باشد. بخش موهومی و حقیقی طیف تابع می [19-18و 16]

 قابل مشاهده است. (ب-2)دی الکتريک نیز در شکل 

 GaSهای الکترونیکی و نوری ساختار ویژگی-3-3

 گروه چهارم جدول تناوبیهای آلائیده شده با اتم

ساختار نوارهای انرژی پلاريزه اسپینی  (4)و  (3)های شکل

به ترتیب يک اتم گالیم و يک  که سولفید گالیم، در حالتی

و A در موقعیت Si, Ge, Sn, P اتم گوگرد با اتم ناخالصی 

  دهد.جايگزين شده باشد، را نشان می B يا

دهد که نشان می (3) نتايج نوارهای انرژی در شکل

 ،Aدر موقعیت  Si, Ge, Snساختارهای دارای اتم ناخالصی 

 هیچ شکاف انرژی بین نوار هدايت و نوار ظرفیت ديده

عبارت ديگر به شود و تمامی ساختارها فلز هستندنمی

های ناخالصی فوق در ساختار گالیم سولفید بکارگیری اتم

گردد و تنها در حالتی فلز میهادی بهگذاری از نیمهمنجر به

شود، ساختار جايگزين اتم گالیم میPb که اتم ناخالصی 

غیرمستقیم و شکاف هادی با شکاف انرژی نظر نیمهمورد

 (د-3)ولت است. همانگونه که از شکل الکترون 1/2انرژی 

شود اين ساختار نسبت به حالت خالص به مشاهده می

 .تبديل شده است nهادی نوع نیمه

نتايج نوارهای انرژی پلاريزه اسپینی ساختارهايی با اتم 

و  3)شکل  Bو A در موقعیت  Si, Ge, Sn, Pbناخالصی 

دهد که کلیه ترازهای نوارهای اسپینی بالا و ( نشان می4

پايین بر روی يکديگر منطبق بوده و هیچ جداشدگی بین 

 شود. نتايج بیانگر اين موضوع است کهها مشاهده نمیآن

 کلیه ساختارهای مذکور غیرمغناطیسی هستند.

 

 )الف(

 

 )ب(

و ب(  خالص هيتک لا  GaSساختار  ینوار انرژالف(   -2شکل 

 طیف تابع دی الکتريک اين ساختار.
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 ینيگزيدر حالت جا هيتک لا GaS یساختار نوار انرژ -3شکل 

،  Ge ی،  ب( اتم ناخالصSi یبا الف( اتم ناخالص میاتم گال کي

 .Pb یو د( اتم ناخالص Sn یج( اتم ناخالص

  
 ینيگزيدر حالت جا هيلاتک GaS یساختار نوار انرژ -4شکل 

، Ge ی، ب( اتم ناخالصSi یاتم گوگرد با الف( اتم ناخالص کي

 .Pb یو د( اتم ناخالص Sn یج( اتم ناخالص
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 یبرا کيالکتر یتابع د ید( قسمت موهوم-الف -5شکل 

 بیاتم گوگرد به ترت کيکه  ی، در حالتGaS یساختارها

 باشدشده  Pbو Si, Ge Sn یاتم ناخالص نيگزيجا

 
 یبرا کيالکتر یتابع د یقید( قسمت حق-الف -6شکل 

 Siیناخالصاتم گوگرد با اتم  کيکه  ی، هنگامGaS یساختارها

Ge, Sn  وPbشده باشد. نيگزيجا 
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که  یدر حالت GaSساختار  یانرژ نوارهای( د–الف -7شکل 

 نيگزيجا Sbو  As, P, N یاتم ناخالص کيبا  میاتم گال کي

 باشد.شده

گردد، هنگامی که يک مشاهده می (4)همانگونه که از شکل 

 ,C, Si, Geبا يک اتم ناخالصی  GaSاتم سولفور از ساختار 

Sn  در موقعیت B  جايگزين شود، ساختارهای جديد همه

هادی و دارای شکاف انرژی مستقیم هستند. بیشترين نیمه

در  Si شکاف انرژی مربوط به ساختار دارای اتم ناخالصی

ولت است. از اين موضوع الکترون 8/1به میزان B موقعیت 

های نانو و توان برای مهندسی شکاف نوار در افزارهمی

 اهمیتدر ادامه با توجه به اپتوالکترونیک استفاده نمود.

کارگیری نانو مواد تحت بررسی در ادوات نوری به محاسبه به

-ستقیم میهای نوری ساختارهايی با شکاف انرژی مويژگی

ها برای کاربرد در ادوات نوری پردازيم. اين گونه سیستم

باشند زيرا گذارهای بین نواری غیرمستقیم شامل موثر می

پراکندگی فونون هستند و دارای اتلاف انرژی هستند. سهم 

حقیقی و موهومی تابع دی الکتريک برای ساختارهای مورد 

نشان  (6)و  (5)مطالعه با شکاف انرژی مستقیم در شکل 

قسمت حقیقی و  (6)و  (5)های شکل است.شدهداده

موهومی را برای ساختارهای با شکاف انرژی مستقیم نشان 

دهد. موقعیت مکانی اولین قله در قسمت موهومی در می

نزديکی مقدار انرژی شکاف نوار انرژی است. با جايگزينی 

ز یت اهايی با عدد اتمی و شعاع اتمی بزرگتر اين موقعاتم

ن يابد. اولیمنطقه ماوراء بنفش شیفت میمنطقه مرئی به

پیک طیف موهومی تابع دی الکتريک در منطقه مرئی قرار 

 شود. دارد و در منطقه ماوراء بنفش تقويت می

 GaSساختار های الکترونیکی و نوری ویژگی-3-4
 های گروه پنجم جدول تناوبی  شده با اتمآلائیده

، ساختار نوارهای انرژی پلاريزه اسپینی (8)و  (7)های شکل

 N،P  ،AsSbناخالصی  يک اتم سولفید گالیم را هنگامی که

 B و ياA با يک اتم گالیم و گوگرد به ترتیب در موقعیت 

همانگونه که از شکل  دهند. باشد، نشان میجايگزين شده

گردد در تمامی حالات، جايگزينی اتم گالیم مشاهده می (7)

های ناخالصی گروه پنجم در سولفید گالیم سبب شده مبا ات

 هادی غیرمغناطیسی با شکافکه سولفید گالیم رفتار نیمه

نواری غیرمستقیم را نشان دهد. مقادير انرژی شکاف نوار 

نتايج نوارهای  اند.لیست شده 2اين ساختارها در جدول 

 ,Asدارای اتم ناخالصی  انرژی پلاريزه اسپینی ساختارهای

P, N  وSb  در موقعیت Bد( نشان می-الف8های )شکل-

دهد که نوارهای اسپینی بالا و پايین بر يکديگر منطبق 

 ها از بین رفته است و اين موضوعنیستند و تبهگنی بین آن

های با اتمB گويای آن است که اگر اتم گوگرد در موقعیت 

جايگزين شود، ساختارهای  5ه گروه مورد مطالع

 شود. سی ايجاد میغیرمغناطی
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يک اتم  هنگامی که GaSنوارهای انرژی ساختار  -8  شکل

 Sbو د(  As، ج( P، ب( Nگوگرد با اتم ناخالصی الف( 
 گردد.میجايگزين 

، شکاف نوارهای انرژی برای (و ج الف-8)مطابق نتايج شکل 

های بالا و پايین در حالت جايگزينی اتم گوگرد با اسپین

غیرمستقیم است ولیکن همانطور که در شکل  Asو N اتم 

شود، شکاف انرژی ديده می (P)جايگزينی با اتم ب(-8)

، پايیناسپین بالا غیرمستقیم و شکاف انرژی اسپین 

  .مستقیم است

 
الف( قسمت حقیقی و ب( بخش موهومی تابع دی  – 9شکل 

الکتريک برای اسپین بالا و پايین برای ساختار سولفید گالیم 

. در اين دو شکل منحنی قرمز Bدر موقعیت  Sb آلائیده با اتم

 هد. درنگ اسپین بالا و مشکی رنگ اسپین پايین را نشان می

شکاف نوارهای  Sb حالت جايگزينی با اتمهمچنین تنها در 

های بالا و پايین، مستقیم است و همین امر انرژی اسپین

موجبات بکارگیری اين مواد در ادوات اسپینترونیک نوری 

 را فراهم نمايد.

انرژی شکاف نوار و ثابت استاتیک ساختار سولفید  2جدول 

های ناخالصی در گالیم تک لايه را در حضور اتم

 دهد.را ارائه می Bو  Aهای مکانی یتموقع

نیز قسمت حقیقی و موهومی ساختار سولفید  (9)شکل 

نشان  Bرا در موقعیت Sb اتم ناخالصی  يافته باآلايشگالیم 

 دهد. می

موقعیت مکانی اولین قله در قسمت موهومی برای اسپین 

بالا قبل از موقعیت مکانی اولین قله برای اسپین پايین است 

 های نوارهای انرژی مطابقت دارد.اين موضوع با شکافکه 
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 هادی ساختارهای آلائیده مورد مطالعهولت(، ثابت استاتیک و نوع نیمه)الکترونشکاف انرژی  -2جدول 
 یهادمهینوع ن

   D: میمستق

  In:میرمستقیغ

 

 کیاستات ثابت

  یشکاف انرژ

 ولت(-)الکترون

  یاتم ناخالص

-- -- Gapless Si ا ب نيگزيجا یناخالص اتم

در  میاتم گال کي

 A  تیموقع

-- -- Gapless Ge 

-- -- Gapless Sn 

In 82/3  2/1 Pb 

D 08/1  1/8 Si ا ب نيگزيجا یناخالص اتم

در  گوگرداتم  کي

 B  تیموقع

D 08/1  1/7 Ge 

D 09/1  0/84 Sn 

D 12/1  0/81 Pb 

In 01/1  1/60 N ا ب نيگزيجا یناخالص اتم

در  میاتم گال کي

 A  تیموقع

In 1 0/86 P 

In 01/1  1/43 As 

In 01/1  1/44 Sb 

In 48/0  

01/0  

Up:2/05 

Down:0/45 

N  

ا ب نيگزيجا یناخالص اتم

اتم گوگرد در  کي

 B  تیموقع

Up: In 
Down: D 

31/0  

01/0  

Up:1/99 

Down:0/52 

P 

In 42/0  

03/0  

Up:2/01 

Down:0/46 

As 

D 61/0  

05/0  

Up:2/047 

Down:0/39 

Sb 

 نتیجه گیری-4
به منظور مطالعه اثر ناخالصی بر روی ساختار سولفید گالیم 

های الکترونیکی و نوری اين ماده در حضور لايه، ويژگیتک

محاسبه  DFTناخالصی و در حالت ذاتی با بکارگیری 

های مورد مطالعه در اين پژوهش شامل گرديد. ناخالصی

باشند که در عناصر گروه چهارم و پنجم جدول تناوبی می

گرفتند. نتايج های گالیم و گوگرد قرارموقعیت اتم

های ناخالصی سازی حاکی از آن است که حضور اتمشبیه

Si ،Ge  وSn ار ترفتار فلزی ساخدر مکان اتم گالیم منجر به

، Pbشود در حالیکه جايگزينی اتم گالیم با اتم ناخالصی می

کند. علاوه بر اين حضور هادی ساختار را حفظ میرفتار نیمه

های ناخالصی فوق الذکر در موقعیت مکانی اتم گوگرد اتم

هادی مستقیم با هادی غیرمستقیم به نیمهگذاری از نیمه

شوند که اين یهای شکاف نوار متفاوتی را موجب مانرژی

موضوع در بکارگیری اين ساختار برای کاربرد در ادوات 

اپتیکی حائز اهمیت است. همچنین استفاده از عناصر گروه 

-پنجم جدول تناوبی در موقعیت اتم گوگرد منجر به

د دهنها نشان میگردد. اين يافتهمغناطیسی شدن ماده می

رای تواند راهی بحضور ناخالصی در اين ساختار می

مهندسی شکاف نوار و تنظیم خواص اپتیکی و مغناطیسی 

بعدی برای کاربرد در ادوات اپتوالکترونیک و مواد دو

 اسپینترونیک فراهم نمايد.
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