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 نظریـۀ هـاي فیزیکـی گـالیم بیسـموت بـا اسـتفاده از       بررسی برخـی ویژگـی   :نامه پایانعنوان 
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  فیزیک: گروه  علوم: دانشکده  د چمران اهوازهیش: دانشگاه

   93 :تعداد صفحه                                           :تاریخ فارغ التحصیلی

، مـدهاي فونـونی، ظرفیـت    سـاختار نـواري  ، چگالی تابعی نظریۀ، م بیسموتگالی :ها کلید واژه

  ، محاسبات نسبیتیگرمایی
فـاز  در گـالیم بیسـموت   ترکیـب   دینامیکیو  الکترونیهاي ساختاري،  در این تحقیق ویژگی

 ،پتانسیل با استفاده از روش شبهمحاسبات . بررسی شده استپایدار بلندروي و دو فاز احتمالی 
انجـام شـده    اسپرسـو  کوآنتوم محاسباتی بستۀاستفاده از با  و چگالی تابعی نظریۀدر چارچوب 

انـد و تـابعی    نـرم سـاخته شـده    پایسته و فـوق هاي مورد استفاده با شرایط بار پتانسیل شبه .است
محاسبات نسبیتی کامل ساختار نـواري  . باشدمی GGAو  LDAها از نوع  همبستگی آن -تبادلی
 يو داراي گاف جزیی بـا مقـدار  فلز است  گر این است که این ترکیب در فاز بلندروي شبه بیان

پذیري  نتایج حاصل از تراکم. باشد کلرید فلز می نمکی و سزیم و در دو ساختار سنگمنفی است 
کلریـد   کی بیشتر و از فـاز سـزیم  نم پذیري ساختار بلندروي از فاز سنگ تراکمدهد که  نشان می
 ،کلریـد  نمکـی و سـزیم   کند که فازهاي سنگ نمودار پراکندگی فونونی مشخص می. کمتر است

فـاز  محاسبه شده براي  ترمودینامیکی هاي ویژگی .باشند فازهاي ناپایداري براي این ترکیب می
  .دنبا قوانین تجربی مطابقت خوبی داربلندروي 



  پیشگفتار

GaZ(Zترکیبات As, Sb,...)= ،گـروه (صـر گـالیم   ترکیباتی دوتایی از عنIII ( عنصـري از  و
ها رسـانا  نـیم باشـند؛   در سـاختار بلنـدروي مـی    ییرسـانا  نیمداراي خاصیت  ، کههستند V گروه

، از جمله در دیودهاي نـوري، دیودهـاي لیـزري جهـت انتقـال      صنعتکاربردهاي بسیاري در 
ا .هاي خورشیدي با قابلیت عملکرد بالا دارند ها و سلول دي وي ها، خواندن و نوشتن دي داده ام 

IIIترکیبات  Bi- هاي رسـانا  نـیم  سـایر بـه  نسـبت   اي هقابـل توج ـ  میزان بهIII V-   متفـاوت
  .گیرند می خود بهفلزي  و خاصیت شبه باشند می

IIIي رسـانا  نـیم طی نیم قرن گذشـته، بـر روي ترکیبـات     V-    مطالعـات نظـري و تجربـی ،
اکثر این مطالعات بر روي موادي که شامل تنها چهار ردیف از . اي صورت گرفته است گسترده

,Sbعناصر یعنی  As, P, N, In,Ga, Al, B ترکیـب بیسـموت بـا     .انـد  باشند، صورت گرفتـه  می
IIIترکیبات  V-فلـز هسـتند،    و شـبه  رسـانا  نـیم جالب و جدیدي را که شامل ترکیبـات   ، مادة
)بنـابراین آلیاژهـاي  . کنـد  حاصل می )III V Bi-  اراي پتانسـیل قـوي جهـت اسـتفاده در    ، د-

فروسـرخ و نزدیـک بـه فروسـرخ و      ۀلیزرهاي دیودي و آشکارسازهاي نـوري فعـال در ناحی ـ  
  . باشند می 1چهارگانه پیوندهاي خورشیدي  سلول
هـاي  ویژگـی  بررسـی بـه  نامـه   پایـان ، در این 2گالیم بیسموت دلیل اهمیت کاربردي ترکیب به

. پایـدار پرداختـه شـده اسـت     این ترکیب در فـاز ، فونونی و ترمودینامیکی ، الکترونیساختاري
  :باشندزیر می شرح بهنامه  مطالب ارائه شده در این پایان

ترکیب مورد نظـر و برخـی از کارهـاي تجربـی و     احتمالی ساختارهاي  معرفیبه  ،اولفصل 
  .شده بر روي این ترکیب اختصاص یافته است انجامنظري 
هـاي لازم بـراي   کترونی، تقریبال تک نظریۀاي و رهذ بسهاي سیستم مطالعۀبه  ،دومفصل در 

 چگـالی  تـابعی  نظریـۀ اي و همچنین ذره تک به معادلاتاي ذره بس گونۀشرودینگر معادلۀتبدیل 

                                                 
1 The quadruple junction solar cell 
2 Gallium-Bismuth (GaBi) 



 پیشگفتار

IX 

  . است پرداخته شده
هـاي   ویژگـی  مطالعـۀ و  بررسـی بـه  یم شده است، اولین بخـش  به دو بخش تقسفصل سوم، 

دومـین   در و پـردازد  مییب در فاز پایدار این ترک ترمودینامیکیساختاري، الکترونی، فونونی و 
مکعبی احتمـالی آن   این ترکیب در دو فاز و فونونی هاي ساختاري، الکترونی ویژگینیز، بخش 

  .گیرند مورد بررسی و مطالعه قرار می
 .اند مراجع آورده شدهانتشارات و  ،کار ۀامگیري، پیشنهاداتی جهت ادنتیجهنیز در انتها 
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  مقدمه
IIIگروهبه متعلق  گالیم بیسموتترکیب  V- بوده رسانا نیماکثر ترکیبات این گروه  .باشد می 

ا. کاربردهاي بسیاري در صنعت دارندو  اربیتالوجود  علت بهگالیم بیسموت، ترکیب  ام S6  اتم
نسـبت   اي هقابـل توج ـ  میـزان  بـه ی است که یها داراي ویژگی ،آن نسبیتی  بررسی بابیسموت و 

IIIهايرسانا نیم سایر به V- اي که ساختار نواري معکوسی براي این  گونه به ،باشند متفاوت می
  .]1[ فلزي این ترکیب باشد هاي شبه یکی از ویژگی دهندة د نشانتوان میترکیب یافته شده که 
ت هی ـهاي شیمیایی از نظر انتقال چگالی بـار ظرفیـت، سـه ما    ت پیوندهیبا تجزیه و تحلیل ما

دهد که ترکیبـات   محاسبات چگالی بار ظرفیت نشان می. شود میها نشان داده  متفاوت از پیوند
III Bi- جز به BBi  شبیه سایر ترکیباتIII V-  اتم بیسـموت   سمت بهبا انتقال بار کوچکی

   .]1[ کنند کند، رفتار می که نقش آنیون را ایفا می
IIIهايرسانا نیمدر میان  V-ترکیبات شامل ، Bi از جملهInBi,GaBi, AlBi, BBi خـوبی   به
خـود   هاي اخیر بـه  سال ها و آلیاژها، مهندسین و دانشمندان علاقمند بسیاري را در سایر ترکیب

IIIکـه اکثـر ترکیبـات    ،رود شده انتظار مـی  انجام مطالعاتبه با توجه . جذب نموده است Bi- 
یسـموت بـه   بنـابراین اضـافه نمـودن ب   . باشـند داشته  بایستی گاف نواري کوچک یا حتی منفی

IIIهايرسانا نیم V- فلـز هسـتند،    و شـبه  رسانا نیمجالب و جدیدي را که شامل ترکیبات  مادة
 و اپتیکـی بسـیاري از   هاي الکترونی همیت زیادي در ویژگیکند؛ و از این حیث از ا حاصل می

دارا ترونیک  اسپین ۀپای  ترانزیستورها و وسایل بر هاي خورشیدي، جمله لیزرها، سلول از ابزارها
  .]2[ دباش می

و  2مادوري ،]1[ 2006و همکارش در سال  1وسط فرهاتتشده  انجام هاي بررسیبه با توجه 
فـاز مکعبـی   این ترکیب در فشـار معمـولی در   کید سایرین، أو ت ]3[ 2008همکارانش در سال 

هـاي   مقایسـه بـا ترکیـب    از همچنـین  ؛شـود  میمتبلور ) بلندروي( دو اتمی ۀبا پای مرکزسطحی

                                                 
1 M. Ferhat 
2 D. Madouri 
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هاي متفاوت در فازهاي  در فشار توان میچنین انتظار داشت که این ترکیب را  توان میگروه،  هم
  .]1[ یافت )CmCmبا گروه فضایی( ارتورومبیکو  3کلرید سزیم، 2نمکی سنگ، 1ایتسورت

از نظـر  همچنـین  اند و  که فازهاي فشار بالاي این ترکیب تاکنون بررسی نشده اینبا توجه به 
بـا در   ؛ لـذا براي این ترکیب مشخص نشده اسـت فازي تجربی ترتیب پایداري یا ترتیب گذار 

ترین ترکیب  که نزدیک( گالیم آنتیموانترکیب اولین فاز تحت فشار نظر گرفتن این موضوع که 
III-V  نامـه سـه سـاختار     اسـت، در ایـن پایـان    نمکی سنگ) باشد می بیسموت گالیمبه ترکیب

  .گیرند مورد بررسی قرار می کلرید سزیمو  نمکی سنگبلندروي، مکعبی 
ترکیـب گـالیم    دهنـدة   هـاي عناصـر تشـکیل    قبل از بررسی فازهاي مورد نظر، ابتـدا ویژگـی  

  .شود بیسموت آورده می

  رکیب گالیم بیسموتت دهندة  هاي عناصر تشکیل بررسی ویژگی 1- 1

اکلوین جامد است،  298که در دماي گالیم، عنصري فلزي است  حـدود دمـاي   ی یدر دمـا  ام
در  31و با عـدد اتمـی    gr/mol 723/69جرم اتمی آن . باشد اتاق همانند سزیم و جیوه مایع می

سـاختار  . اسـت کلـوین   2477جوش این عنصر  نقطۀ گیرد؛ در جدول تناوبی قرار می IIIگروه 
  .آورده شده است) 1-1(جدول در  الکترونی این عنصر

با عدد اتمـی   Vو در گروه  gr/mol 980/208است که جرم اتمی آن  يفلزجامدي  ،بیسموت
سـاختار  . باشـد  کلوین می 1837جوش آن  نقطۀکلوین و  544ذوب آن  نقطۀ .گیرد قرار می 83

  .ه شده استآورد )1-1(جدول در  نیز الکترونی این عنصر

                                                 
1 Wurtzite (W) 
2 Rocksalt (NaCl) 
3 CsCl 
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  .ساختار الکترونی عناصر تشکیل دهندة ترکیب گالیم بیسموت: 1-1  جدول
  

 ساختار الکترونی  اتم

میگال  2 2 6 2 6 10 2 11s 2s 2p 3s 3p 3d 4s 4p   

2 بیسموت 2 6 2 6 10 2 6 10 14 2 6 10 2 31s 2s 2p 3s 3p 3d 4s 4p 4d 4f 5s 5p 5d 6s 6p   

 .شود سه ساختار مورد نظر پرداخته می معرفیبه در ادامه 

  بلندروي ساختار 2- 1

 .باشـد  مـی سـاختار بلنـدروي    داراي )فشار معمـولی (حالت پایدار در  گالیم بیسموتترکیب 
 .]4[ باشـد  می موآنگستر 33/6برابر با آن  تجربی شبکۀو ثابت  F43mگروه فضایی این ساختار

یک چهارم قطـر   ندازةا به یکدیگر بهکه نسبت  ،تشکیل شده است fccاین ساختار از دو ساختار 
و  fcc شـبکۀ روي یـک    گـالیم  هـاي  اتـم با قرار دادن  صورت که این بهاند؛  جا شده هاصلی جاب

در ایـن سـاختار در هـر    . گیـرد میساختار شکل  دیگر این fcc شبکۀبر روي  بیسموت هاي اتم
 و (0,0,0)صـورت  بـه هـا   یـک از آن  هـر بـه  پایه دو اتم وجود دارد که مختصات مربوط  نقطۀ

  .]5[ نشان داده شده است )1-1(شکل ساختار بلوري این فاز در . است )4/1,4/1,4/1(

  
  .]5[ روي ساختار فاز بلند: 1-1 شکل 
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  )RockSalt( نمکی سنگساختار  3- 1

در این ساختار پایه شـامل  . مکعبی مرکزسطحی است شبکۀ صورت بهاین ساختار  براوة شبکۀ
یکـه از یکـدیگر    یاختهنصف قطر اصلی  اندازة بهباشد که می اتم بیسموتو یک  گالیمیک اتم 

 قرار دارد )2/1,2/1,2/1( دراتم بیسموت و یک  (0,0,0)دراتم گالیم که طوري  ، بهفاصله دارند
  .]6[ ))2-1(شکل (

  
  .]6[ نمکی سنگساختار فاز : 2-1 شکل 

بنابر اطلاعات موجود تاکنون  .شوداحاطه میاول  همسایۀ اتم توسط شش اتمدر این بلور هر 
  .این فاز ساختاري انجام نشده استچ کار نظري و تجربی بر روي هی

  )CsCl( کلرید سزیمساختار  4- 1

هـاي گـالیم و    اتـم ایـن سـاختار از تعـداد مسـاوي     . اسـت  Fm3m گروه فضایی این ساختار
طـوري   مکعبی مرکزحجمی قرار دارند، به شبکۀکه روي نقاط یک  ،تشکیل شده است بیسموت
تقارن انتقالی این ساختار، . هستند ترین همسایگان هر یون هشت یون غیر همنوعش که نزدیک

مکعبی ساده که  شبکۀصورت یک بهدلیل،  همین بهکعبی ساده است و م براوة شبکۀهمانند یک 
 در مرکز مکعب، یعنـی در  و یک اتم بیسموت (0,0,0)در مبدأ یک اتم گالیماش متشکل از پایه

را  کلریـد  سـزیم فـاز  نمایی از ساختار  )3-1(شکل  .شودتوصیف می، باشدمی) 2/1,2/1,2/1( 
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  .چ کار نظري و تجربی انجام نشده استهیبر روي این فاز نیز تاکنون  .]7[ دهد مینشان 

  
  .]7[ کلرید سزیمساختار فاز : 3-1 شکل 

  در شرایط معمولی گالیم بیسموتب یترکمطالعات انجام شده بر روي  5- 1

سـاختاري،   هـاي  ویژگـی برخی شود،  ه میپرداخت نظري که در فصل سوم به آن در محاسبات
، قبـل از آن لازم  شـوند  ب گالیم بیسموت محاسـبه مـی  الکترونی، فونونی و ترمودینامیکی ترکی

ترکیب روي بر  کارهاي انجام شدهسپس و هاي شامل بیسموت  ترکیبساخت   روشکه  است
  .آورده شودبیسموت   گالیم

IIIرسـاناي   طی نیم قرن گذشـته، بـر روي ترکیبـات نـیم     V-    مطالعـات نظـري و تجربـی ،
اکثر این مطالعات بر روي موادي که شامل تنها چهار ردیف از . اي صورت گرفته است گسترده

,Sbعناصر یعنی  As, P, N, In,Ga, Al, B ا . انـد  باشند، صورت گرفتـه  می بـا بهبـود تکامـل     امـ
IIIمواد  مطالعۀراه براي  ،1رشد برآراستی  آوري فن V-  نظیرIII Bi-  هـاي اخیـر    که تا سـال
انجام شده بر روي ترکیب مورد نظـر   کارهايبه در ادامه  .]1[توجه مانده بودند، هموار شد  بی

  .شود پرداخته می
 2001را از سـال   GaBiتوان شروع مطالعات بر روي ترکیب  موجود می اطلاعاتبه با توجه 

xو همکارانش بر روي آلیاژ 2کار تجربی ورما واسطۀ به 1 xGaAs Bi دانست؛ که در این بررسـی   -
جـدول  ها در  نتایج آن. محاسبه کردند Gنقطۀرا در  GaBiترکیب فاز بلندروي مدهاي نوسانی 

                                                 
   1 the epitaxial growth technology 
    2 P.Verma 
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  .]8[است  آورده شده )1-3(
1آلیـاژ   هدف اصـلی آن  که و همکارانش در بررسی 1جانوتی 2002سال در  x y x yGaAs N Bi- - 

و بـا اسـتفاده از    دادنـد نیز مورد مطالعه قـرار  را در ساختار بلندروي  GaBiترکیب  ،بوده است
 ،2افزار وین پتانسیل کامل توسط نرم روش بهو امواج تخت بهبودیافتۀ خطی  چگالی تابعی نظریۀ
همچنین ساختار نـواري  ). )2-1(جدول ( استخراج نمودند ساختاري این ترکیب را هاي ویژگی

کنید، محاسبه  مشاهده می) 4-1(شکل  که در طور هماننواري ردن گاف آو دست بهرا جهت آن 
  .]9[ کردند

  
توسط جانوتی و براي ترکیب گالیم بیسموت در فاز بلندروي ساختار نواري محاسبه شده  :4-1 شکل 

  .]9[همکارانش 

8در در این تحقیق، گاف نواري اصلی آن 6cnG G®  محاسبه شد ولت الکترون -45/1برابر با.  
ده از پراش پرتو مکارانش در یک کار تجربی با استفاو ه 3فرانسئور 2003پس از آن در سال 

x  1و در بررسی گاف نواري آلیاژ x xGaAs Bi- ، ترکیب  شبکۀثابت توانستندGaBi   را مقـداري
  .]4[ دآورن دست بهآنگستروم  33/6رابر با ب

ورمـا و   مطالعـات بـه  تـر نسـبت    و همکارانش در یک بررسی جامع 4سئونگ 2005در سال 
                                                 
1 A. Janotti 
2 Wien2K 
3 S. Francoeur 
4 M. J. Seong 
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1همکارانش، بر روي مدهاي نوسانی آلیاژ x xGaAs Bi- ن امـا بینی پراکندگی ر با استفاده از طیف
و آلیـاژ  GaBi ،GaAs، مدهاي نوسانی اپتیکی را براي ترکیب Gمرکزي نقطۀتنها در  توانستند

1 x xGaAs Bi- 10[آورده شده است  )3-1(جدول نتایج این بررسی در . محاسبه کنند[.  
ساختاري و الکترونی برخـی ترکیبـات گـروه    هاي ویژگی  2زائوییو  1فرهات 2006در سال 

III V- نظیرBBi, AlBi,GaBi, InBi افزار  نرمدر این روش که از . را مورد بررسی قرار دادند
. ))2-1(جـدول  ( محاسـبه کردنـد  را  GaBi پارامترهاي سـاختاري استفاده شده، برخی از  وین

رسـم  را  GaBi، ساختار نواري ترکیب GGA(3( یافته شیب تعمیمهمچنین با استفاده از تقریب 
 بـه نسـبت   LDA(4( چگالی موضعیشدند که تقریب نکته و متذکر این  ؛))5-1(شکل (کردند 
  .]1[ دهد می دست بهي براي گاف نواري تر مقدار دقیق یافته شیب تعمیم تقریب

  .بلندرويترکیب گالیم بیسموت در فاز براي پارامترهاي ساختاري محاسبه شده : 2-1  جدول
  

 ]1[ نتایج فرهات ]9[ نتاج جانوتی  پارامترها

a (Ǻ) 324/6  
GGA: 47/6  

LDA: 28/6  

B (GPa) 1/45  
GGA: 96/35  

LDA: 37/46   

B¢  9/4  
GGA: 87/4  

LDA: 55/4  
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