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تا استفادُ اس رٍش اهَاج تخت تقَیت  ZnSهحاسثِ ی ساختار الکتزًٍی ٍساختار ًَارّای اًزصی : نامهعنوان پايان

 ضذُ خطی تا پتاًسیل کاهل
 دکتز هجتثی جعفزپَر :استاد مشاور           صالحی           ...دکتز حوذا :راهنمااستاد 

               ًظزی جاهذ حالت: گرايشفیشیك                     : رشته   کارضٌاسی ارضذ                  : ي تحصيليدرجه

 علَم: دانشكدهداًطگاُ ضْیذ چوزاى اَّاس             :محل تحصيل

  :تعداد صفحه                   88 هاُضْزیَر: تاريخ فارغ التحصيلي

ی تاتعی چگالی، ثاتت ضثکِ، هذٍل حجوی، ًَارّای ًظزیِ ،RSفاس ،WZفاس، ZB فاس، ZnSتزکیة : هاي كليديواژه

 پَضاًی، چگالی حالت، چگالی اتز الکتزًٍیاًزصی، ّن

 :چكيده

ٍ  (WZ)ٍرتسایت ،( (ZBتلٌذرٍی سِ فاسدر  ZnSساختاری ٍ الکتزًٍی تزکیة  تًاهِ، خصَصیادر ایي پایاى       

خطی  تخت تقَیت ضذُ هحاسثات تا استفادُ اس رٍش اهَاج .تزرسی ٍ هحاسثِ قزار گزفتِ است هَرد (RS)ًوك طعام

 اًجام  Wien2kر افشاّای هختلف ٍ ًزمی تاتعی چگالی ٍ تا تقزیة، در چارچَب ًظزیِ(FP-LAPW)کاهلتا پتاًسیل 

تزاتز تا   ZBاًذ تزای ساختارّای ضثکِ کِ در هحاسثات تِ کار رفتِثاتت. گزفتِ است


A409/5=a ، ساختار ٍرتسایت

تزاتز تا


A81/3=b= a،


A23/6=c   تزای ًوك طعام ٍ 


A 06/5 =a تاضٌذهی. 

پذیزی ٍ ّای ضثکِ، هذٍل حجوی، تزاکناس جولِ ثاتت ZnSخصَصیات ساختاری تزکیة ًاهِپایاىدر ایي        

ًتایج تِ دست . هحاسثِ ضذُ استGGA96 ، GGA91 ٍ LDAتقزیة  سِپذیزی ًسثت تِ فطار در هطتق تزاکن

ّا ساسگاری تیطتزی تا ًتایج ًسثت تِ سایز تقزیة GGA96آهذُ تیاًگز ایي است کِ هحاسثات تا استفادُ اس تقزیة 

 تا حالت تذٍى ی ًیش اًجام ضذ کِ تفاٍت هحسَسیاسپیيقطثص هحاسثات تا در ًظز گزفتي  چٌیي ّن. تجزتی دارد

    .       ًذاضت  یاسپیي قطثص

تلٌذرٍی ٍ فاس ٍرتسایت تَدُ ٍ اس فاس  کوتز ًوك طعامپذیزی فاس  دّذ کِ تزاکنُ دست آهذُ ًطاى هیًتایج ب       

 .ضَداعوال فطار تاعث فطزدگی تلَر هی ّوچٌیي تزاکن پذیزی تلٌذرٍی ٍ ٍرتسایت تقزیثاً یکساى ّستٌذ

کِ در  کِ ایي تلَر یك ًیوزساًا تا گاف ًَاری پْي است دّذساختار ًَارّای اًزصی ًطاى هی اس طزف دیگز        

تز  ییذیّای اًزصی ًیش تأٍ چگالی حالت غیز هستقین است RSایي گاف ًَاری هستقین ٍ در فاس  ZB ٍWZ ّای فاس

 قطثی یٍالاًسکَکِ تزکیة دارای یك پیًَذ دّذ سثات چگالی اتز الکتزًٍی ًطاى هیّوچٌیي هحا. ایي هَرد است

 ًتایج تِ دست آهذُ ساسگاری خَتی تا ًتایج. ر استکوتدر فاس ًوك طعام اس دیگز فاسّا  ٍالاًسیکٍکِ خاصیت  است

 .دست آهذُ تَسط دیگزاى داردتجزتی ٍ ًظزی تِ
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 پیش گفتار

دس فاصّای ًوک ( ZnS)سٍیساختاسی ٍ الکتشًٍی تشکیة سَلفیذتِ تشسسی خَاظ حاضش ًاهِ دس پایاى

 سٍی تشکیثی تا ساختاسّای هتفاٍت است کِ فاصّایسَلفیذ. طعام، تلٌذسٍی ٍ ٍستسایت پشداختِ ضذُ است

سٍی دس سَلفیذ .ضَداد هیایجتاضٌذ ٍ فاص ًوک طعام آى تحت فطاس پایذاس آى تلٌذسٍی ٍ ٍستسایت هی

تِ فاص ٍستسایت  C1060دهای اتاق ٍ فطاس جَ داسای ساختاس تلٌذسٍی است کِ تا افضایص دها دس دهای 

ساختاس ًوک طعام سا پیذا  GPa16تا افضایص فطاس دس حذٍد یة سَلفیذسٍیتشک ّوچٌیي .کٌذگزاس پیذا هی

 . کٌذهی

تِ دلیل  ٍتاضذ هی II-IVی ًیوشساًاّای اص خاًَادًُیوشساًای تا گاف ًَاسی پْي  تشکیة سَلفیذسٍی  یک

ّا ٍ LED تَاىٍجَد ایي گاف ًَاسی دس ٍسایل ًَسی کاستشد صیادی داسد کِ اص جولِ کاستشدّای آى هی

 . ّا سا ًام تشد LCDٍسایل ضة تاب ٍ 

دست آهذُ تا ًتایج تًِاهِ دس ایي پایاىتشای فاصّای هختلف  اًجام ضذُدست آهذُ اص هحاسثات ًتایج تِ

 . تَسط دیگشاى هقایسِ ضذُ کِ ساصگاسی خَتی تا ًتایج دیگشاى داسد

 

 :تاضٌذًاهِ تِ صَست صیش هیتشتیة هطالة دس ایي پایاى

ختِ فصل اٍل تِ تشسسی خَاظ تشکیة سَلفیذسٍی ٍ هطالعات اًجام ضذُ تش سٍی ایي تشکیة پشدا     

ّذایت گشهایی ٍ گزاس فاص آى  ،تشکیة، خَاظ ساختاسی ٍ الاستیکی ساختاسّای هتفاٍت ایي. ضذُ است

ّای سضذ تلَس ایي تشکیة ٍ سٍش تْیِ آى دس آصهایطگاُ هَسد تشسسی قشاس گشفتِ ضذُ است ّوچٌیي سٍش

 .ضذُ استتیاى 

ّای هْن جْت تثذیل تِ تشسسی تقشیةکٌین ٍ سپس ای سا تشسسی هیرسُّای تسسیستنفصل دٍم دس     

 .پشداصینکَّي هیٍ ی تاتعی چگالی ٍ تیاى قضایای ٌَّّثشگای، ًظشیِرسُای تِ تکرسُی تسهعادلِ

ًَاسی  هختلف ّایسپس تِ تشسسی ًظشیِدادُ ٍ ضن سا هَسد تشسسی قشاس  -فصل سَم هعادلِ کَّي     

ًْایت ساختاس کلی کذ هحاسثاتی هَسد استفادُ سا تشسسی  پشداصین ٍ دسی کَّي ضن هیتشای حل هعادلِ

 .کٌینهی

ام ٍ ٍستسایت تشکیة تش سٍی فاصّای تلٌذسٍی، ًوک طعهحاسثات اًجام ضذُ فصل چْاسم دس     

 ٍ الکتشًٍی تشکیة اص جولِ تْیٌِ دس ایي فصل خَاظ ساختاسی. گیشدهَسد تشسسی قشاس هیسَلفیذسٍی 

ّا ٍ چگالی تش سٍی تشکیة، تشاکن پزیشی، ساختاس ًَاسّای اًشطی، چگالی حالتساصی حجن، تأثیش فطاس 

تا ًتایج  سپسفاصّای هختلف تا ّن ًٍتایج حاصل دس اًتْا دس . یشدگالکتشًٍی هَسد تشسسی قشاس هی اتش

 .گیشی ًْایی اسائِ ضذُ استتجشتی ٍ ًظشی دیگشاى تشسسی ٍ ًتیجِ
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  مقدمه1-1

اص  ZnS. پٛدس ػفیذ سً٘ ٔبیُ ثٝ صسد اػتثٝ ؿىُ  ZnSسٚی یه تشویت ؿیٕیبیی ثب فشَٔٛ ػِٛفیذ

 IVIIBA٘یٕشػب٘بٞبی ٘ٛع دٚ ثب فشَٔٛ ؿیٕیبییٞب ی آٖوٝ ٕٞٝ ثٛدٜ monochalcogenidesیخب٘ٛادٜ

   .]1[ثبؿٙذٔی (ستؼبیتٚ) ٍٞضاٌٛ٘بَ ٚ (اػفبِشیت)ٔىؼجیٞبی پبیذاس آٖ دس فبصٞبی ضبِت. ٞؼتٙذ

ا٘ذ دس ػبختٝ ؿذٜ Sی ٚ یه كفطٝ Znی ٞبی ؿبُٔ یه كفطٝاص صٚج لایٝسٚی ٞبی پبیذاس ػِٛفیذضبِت

 ٞبی ٔتٛاِی ثٝ كٛست افمی خبثدب صٚج لایٝ ٞب یىی ثبلای دیٍشی لشاس ٌشفتٝ ٚلایٝدٚ ػبختبس صٚج  ٞش

  ZnS-w) )ستؼبیتٚسد اػت دسضبِی وٝ فبص اص ٘ظش اپتیىی ٕٞؼبً٘ (ZnS-z)ػبختبس ثّٙذسٚی]. 2[ا٘ذؿذٜ

ی ثب دٚ اتٓ دس ٞش یبختٝ fccثّٛسٞبی ثّٙذسٚی داسای ػبختبس .]1[ثبؿذٔی (c)ٕٞؼبٍ٘شد ثب ٔطٛس لغجی٘ب

دس ایٗ دٚ  .ثبؿٙذثب زٟبس اتٓ دس ٞش یبختٝ ٔی ٍٞضاٌٛ٘بَثؼیظ ثٛدٜ ِٚی ثّٛسٞبی ٚستؼبیت داسای ػبختبس 

٘ٙذ یىؼبٖ ٞبیی ٘یض ٔبی ثؼیظ ٚخٛد داسد ، أب ٔـبثٟتٞب دس یبختٝٞبیی ٔب٘ٙذ تؼذاد اتٓفبص اٌش زٝ تفبٚت

ای آٟ٘ب ٞبی ؿجىٝی ػْٛ تفبٚتِٚی ثؼذ اص ٕٞؼبیٝ. دٚخٛد داسْٚ تب ٕٞؼبیٝ د ثٛدٖ ؿىُ ػبختبسی آٟ٘ب

 .]3[ؿٛدٕ٘بیبٖ ٔی

ٚ  ٞبی ثبلادس تٛاٖ سد آٟ٘بوبسةإٞیت ٌبف ا٘شطی ثضسي ثٝ دِیُ ٞبی اخیش ثٝ ٔٛاد ٘یٕشػب٘بی ثب َدس ػب

 داسای ػبختبس دٔبی ثبلا ن تشویت ٘یٕشػب٘بی ٟٔٓ اػت وٝ دسی ZnS .دٔبٞبی ثبلا تٛخٝ فشاٚا٘ی ؿذٜ اػت

ثضسي ثٝ دِیُ ٚخٛد ٌبف ٘ٛاسی  ZnS٘یٕشػب٘بٞبی ثب ٌبف ٘ٛاسی ثضسي ٔب٘ٙذ. ]3[اػت (WZ)ٍٞضاٌٛ٘بَ

ٞبی  اپتیىی ٚ اِىتشٚ٘ی آٟ٘ب ٟٔٓ ثٝ ٕٞیٗ ػّت ٚیظٌی. س آثی داس٘ذٞبی ٘ٛوبسثشدٞبی صیبدی دس عَٛ ٔٛج

ٞبی ٘ٛسی ثب تشاوٓ ثبلا، ضبت ٕ٘بیؾ، ضبفظٝكفتٛاٖ ثٝ اػتفبدٜ دس اص خّٕٝ وبسثشدٞبی آٖ ٔی .]4-5[ٞؼتٙذ

ٕٞیٗ ثٝ . اؿبسٜ وشد.... ٞبی ٘ٛسی ٚسػب٘بٞبی ؿفبف، لغؼبت ِیضس ضبِت خبٔذ، آؿىبسػبصٞبی ٘ٛسی، ػَّٛ

 .]1-5[دس عشاضی ٚ آ٘بِیض ٚػبیُ ثؼیبس ٟٔٓ اػت ٞبی آٟ٘ب،ی ٚیظٌیػّت دا٘ؾ ٔب دسثبسٜ
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 :پشداصیٓٔی تشویتثٝ ثشسػی ػٙبكش تـىیُ دٞٙذٜ ایٗ  اوٖٙٛ

 اوؼیظٖ یٚ اص خب٘ٛادٜ خذَٚ تٙبٚثیدس  (VI)كّی ٌشٜٚ ؿـٓؿیٕیبیی ا ػٙبكشیىی اص  ٌٌٛشد یب ػِٛفٛس

ٌٌٛشد یه  .ٌشدد ٔی ثبص پیؾ اص تبسیخاوتـبف ایٗ ػٙلش ثٝ . ثبؿذ ٔی 16آٖ  ػذد اتٕیٚ  Sآٖ  ٕ٘بد. اػت

ػِٛفیذ ٚ  ٞبی وب٘یصسد سً٘ وٝ دس  ٞبی ثّٛسٔضٜ ٚ زٙذ ظشفیتی اػت وٝ ثیـتش ثٝ ؿىُ  ، ثیثٛ ثی فّضغیش

ٌٌٛشد یه ػٙلش ضیبتی ٚ لاصْ ثشای تٕبٔی ٔٛخٛدات ص٘ذٜ . دثبؽ آیذ ؿٙبختٝ ؿذٜ ٔی دػت ٔی ثٝػِٛفبت 

اػتفبدٜ  وٛدٞبیٗ ػٙلش ثٝ كٛست اِٚیٝ دس ا. اػت ٞب پشٚتئیٗٚ  اػیذ آٔیٙٛٞب٘یبص ػبخت ٚ ٔٛسد  ثٛدٜ

.  ؿٛد ثٝ وبس ٌشفتٝ ٔی ٞب وؾ ضـشٜٚ  ٞب وجشیت، ٞب ّٔیّٗ، ثبسٚتتش دس  ِٚی ثٝ كٛست ٌؼتشدٜ ،ؿٛد ٔی

 تٛاٖ ثٝٔی اصخّٕٝ ایٗ تشویجبتوٝ  آٚسد ٚخٛد ٔیةٜ یٛ٘یفّض اػت ا٘ٛاع تشویجبت غیشٌٌٛشد یه زٖٛ 

تشویجی  ٚٚست آصاد ٌٌٛشد ثٝ ف .اؿبسٜ وشد ( HgS )خیٜٛػِٛفیذ ٚ (CuS)ٔغػِٛفیذ، ( ZnS)سٚیػِٛفیذ

ٞبی ٔیب٘ی دس تشویجبت ؿیٕیبیی ٚ فشآٚسدٜ یآٖ ثشای تٟیٝ ِٚی ثیـتشیٗ وبسثشد ثؼیبسی داسد ٔلشف ٔٛاسد

 ٚ تٟیٝ وٛدٞبی فؼفبت وـبٚسصیٞبی اخیش دس كٙبیغ  ثیـتشیٗ ٔلشف ٌٌٛشد دس ػبَ. زشخٝ كٙؼت اػت

  .ثٛدٜ اػت

سٚی فّضی اػت ثٝ . ثبؿذٔی 30ٚ ػذد اتٕی آٖ  Znَٚ تٙبٚثی اػت وٝ ٕ٘بد آٖ سٚی یىی اص ػٙبكش خذ

ؿٛد ٚ دس ضیٗ اضتشاق سً٘ ػجض ثشالی تِٛیذ  سً٘ ػفیذ ٔتٕبیُ ثٝ آثی وٝ ثش اثش سعٛثت ٞٛا تیشٜ سً٘ ٔی

اػتفبدٜ سٚی اص ٔٛاسد . ثبؿذ ٔی آِٛٔیٙیْٛ ٚ ٔغ زٟبسٔیٗ فّض ٔٛسد اػتفبدٜ دس د٘یب ،ٚی ثؼذ اص آٞٗس .وٙذ ٔی

.  تٛاٖ آِیبطٞبی ٔختّف ٚ فٛلاد ٌبِٛا٘یضٜ سا ٘بْ ثشد ٔی

 زٍبِی ،38/65ٚصٖ اتٕیداسای  ایٗ فّض
3cm

gr 133/7 ٚ ٝرٚة ی٘مغC/ 83419 دسخٝ ٕٞسٙیٗ  ،ثبؿذٔی

ایٗ فّض  .ثبؿذٔی یخذَٚ تٙبٚة IIBدسٌشٜٚ 2داسای ظشفیتثٛدٜ ٚ  5/2ثش ضؼت ٚاضذ ٔٛٞغ  آٖ ػختی

 .اػت 63،60، 65، 69،  72،71ٞبی سادیٛاوتیٛٚایضٚتٛح 64، 66، 68، 70ٞبی عجیؼیداسای ایضٚتٛح

http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D8%AF%D9%88%D9%84_%D8%AA%D9%86%D8%A7%D9%88%D8%A8%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%DA%A9%D8%B3%DB%8C%DA%98%D9%86
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D9%85%D8%A7%D8%AF
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%AF%D8%AF_%D8%A7%D8%AA%D9%85%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%DB%8C%D8%B4_%D8%A7%D8%B2_%D8%AA%D8%A7%D8%B1%DB%8C%D8%AE
http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%86%D8%A7%D9%81%D9%84%D8%B2&action=edit&redlink=1
http://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%A9%D8%B1%DB%8C%D8%B3%D8%AA%D8%A7%D9%84
http://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%A9%D8%A7%D9%86%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D8%AF_%D8%A2%D9%85%DB%8C%D9%86%D9%87
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D8%B1%D9%88%D8%AA%D8%A6%DB%8C%D9%86
http://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%A9%D9%88%D8%AF
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D8%A7%D8%B1%D9%88%D8%AA
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%84%DB%8C%D9%91%D9%86
http://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%A9%D8%A8%D8%B1%DB%8C%D8%AA
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%D9%85%D9%88%D9%85_%D8%AD%D8%B4%D8%B1%D9%87%E2%80%8C%DA%A9%D8%B4
http://fa.wikipedia.org/wiki/%DB%8C%D9%88%D9%86
http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%D9%88%D9%84%D9%81%DB%8C%D8%AF_%D8%B1%D9%88%DB%8C
http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%85%D8%B3_(%DB%B2)_%D8%B3%D9%88%D9%84%D9%81%DB%8C%D8%AF&action=edit&redlink=1
http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%AC%DB%8C%D9%88%D9%87_(%DB%B2)_%D8%B3%D9%88%D9%84%D9%81%DB%8C%D8%AF&action=edit&redlink=1
http://fa.wikipedia.org/wiki/%DA%A9%D8%B4%D8%A7%D9%88%D8%B1%D8%B2%DB%8C
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 ٚ اػیذٞب خلای خبوؼتشی ٔتٕبیُ ثٝ آثی لبثُ ضُ دس خٛاسی ثبلبثّیت زىؾ ثب ٘شْ ٚ ػفیذ یسٚی فّض 

. ثبؿذٔی آة غیشلبثُ ضُ دس ٚ ثبصٞب

سٚی دسآِیبطٞبیی ٕٞسٙیٗ . ٌیشی وٙذصدٌی آٟ٘ب خّٛؿٛد تب اص صً٘ اػتفبدٜ ٔیوبسی فّضات سٚی ثشای آة

 دِیُٜثش٘ح ة. سٚدوبس ٔیٜ ة ٘یض ...ٚ ٞبی ٔختّف ِطیٓ ٘مشٜ إِٓب٘یفشَٔٛ ،فّض ٔبؿیٗ تطشیش ،ثش٘ح ٘ظیش

ٚس ٌؼتشدٜ دس سٚی ثٝ ط. صدٌی ٚ خٛسدٌی وبسثشدٞبی ٚػیؼی داسدٔمبٚٔت دس ثشاثش صً٘ اػتمبٔت ٚ

ٞب ٔٛسد ضتٛی ثبعشیْای ثٝ ػٙٛاٖ لؼٕتی اصسٚی ِِٛٝ ، ٕٞسٙیٗؿٛد اػتفبدٜ ٔی ػبصیكٙؼت خٛدسٚ

  .ٌیشدٔی اػتفبدٜ لشاس

ZnS  ٝدِیُ ٚخٛد ثٝ. ٚ ٔؼتمیٓ داسد پٟٗسػب٘بی ثب ٌبف ٘ٛاسی خبكیت ٘یٓتشویجی اص ایٗ دٚ ػٙلش اػت و

ٞبی ػبَثٝ ٕٞیٗ ػّت دس . ٞبی ٘ٛس آثی ٔٙبػت اػت LDٞب ٚ  LEDثشای ایٗ تشویت  ،پٟٗ ٌبف ٘ٛاسی

ِٛس ثٝ خّٛف دس صٔیٙٝ سؿذ ة .ثش سٚی ایٗ ٔٛاد ثٝ دِیُ وبسثشد آٟ٘ب ٔتٕشوض ؿذٜ اػت صیبدی اخیش ٔغبِؼبت

 ٖ فـبس تفىیىی ثؼیبسٚ ٕٞسٙی (C1830)ثٝ ایٗ دِیُ وٝ دٔبی رٚة تٛاٖ دػت یبفتثبلایی اص تشویت ٕ٘ی

 .          داسد (Pa4103)ثبلایی

 .داسد سٚیثّٙذثٝ فبص   C 1060اص فبص ٚستؼبیت دس دٔبی  یٌزاس ا٘تمبَ ثب وبٞؾ دٔب  ٕٞسٙیٗ ایٗ تشویت

وبسٞبی تدشثی فشاٚا٘ی سٚی آٖ  .آٚسدٜ ؿذٜ اػت (1-1)ت فیضیىی ایٗ تشویت دس خذَٚثشخی اص ٔـخلب

تٛاٖ ثٝ خٟت اعلاػبت ثیـتش ٔی. خبْ ٌشدیذاٖ] 5[1969وٝ اِٚیٗ وبس تدشثی دس ػبَ  ا٘دبْ ؿذٜ اػت

 .ٕ٘ٛد ٔشاخؼٝ ]6-7[ٔشاخغ 
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 .]ZnS ]8ٔـخلبت فیضیىی تشویت  :1-1خذَٚ              

 α - ZnS β - ZnS 

 ثّٙذسٚی ٚستؼبیت ػبختبس ثّٛسی

    ثبثت ؿجىٝ


A/c 2606ٚ


A/a 8203 

A/a 4095 

30874 زٍبِی cmgr/ 31024 cmgr/ 

 ٘مغٝ رٚة
C1830 C1830 

/deg ضشیت ا٘جؼبط خغی 110486 6 deg/ 110486 6 

 K.cmW/270 K.cmW/270 ٌشٔبییسػب٘بیی 

 6/9 3/8 ثبثت دی اِىتشیه

 705/2 705/2 ضشیت ؿىؼت

 eV66/3 eV54/3 ٌبف ٘ٛاسی دس دٔبی اتبق

 ٔؼتمیٓ ٔؼتمیٓ Г٘ٛع ٌبف ٘ٛاسی دس ساػتبی 

 sec.Vcm2140 sec.Vcm2140 تطشن اِىتشٖٚ

 تلوری  هایساختار 1-2

     اػت وٝ ػبختبسٞبی پبیذاس آٖ ثّٙذسٚی ٚ ٚستؼبیتثشای ایٗ ٔبدٜ ػبختبسٞبی ٔتفبٚتی ٌضاسؽ ؿذٜ 

٘تبیح . آیذٞبی دیٍشی دس ٔیٞذ وشد ٚ ثٝ ؿىُؿىُ ثّٛسی آٖ تغییش خٛا، ثبؿٙذ ِٚی تطت تأثیش فـبسٔی

اص فبص ثّٙذسٚی ٚ  (GPa16 ضذٚددس)ة ػِٛفیذسٚی ثب افضایؾ فـبسدٞذ وٝ تشویآصٔبیـٍبٞی ٘ـبٖ ٔی

دس فـبس  ZnSدٞذ وٝ ٔطبػجبت ٘ظشی ٘ـبٖ ٔیٕٞسٙیٗ . دٞذا٘دبْ ٔی RSٚستؼبیت ٌزاس فبصی ثٝ ػبختبس 
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اػت وٝ  Cinnabarٚ دیٍشی  (SC16)، یه فبص آٖ ٔىؼجی ػبدٜداسددیٍش ٘یض دٚ فبص  (GPa 16-12)ٔتٛػظ

 .]9[س اػتفبص ٔىؼجی آٖ تطت فـبس اص ٘ظش تشٔٛدیٙبٔیىی پبیذاست

 :سٚی ٔی پشداصیٓٞبی ػِٛفیذدس ادأٝ ثٝ ثشسػی ػبختبس

 B3 (Zincblende)روی تلنذ های فاسویژگیو  ساختار 1-2-1

وٝ اوثش ٔـخلبت ٔشثٛط ثٝ ایٗ اػت سٚی ثٝ ؿىُ ثّٙذ دٔبی اتبق ٚ فـبس خٛ سٚی  دسػبختبس ػِٛفیذ

 .ثبؿذٔی F43mداسای ٌشٜٚ فضبیی ٚ =Å409/5a ثشاثش آٖ ثبثت ؿجىٝ تدشثی. سػب٘ب دس ایٗ فبص اػت٘یٓ

 .]10[دٞذػبختبس فبص ثّٙذسٚی سا ٘ـبٖ ٔی (1-1)ؿىُ

 

 .سٚیػَّٛ ٚاضذ ثشای ػبختبس ثّٙذ :1-1ؿىُ

ٚ  (0،0،0)دس (S)ٞب ثٝ تشتیت ثشای ٌٌٛشد خبیٍبٜ ایٗ اتٓ. اتٓ ٚخٛد داسد 8ی لشاسدادی آٖ دس ٞش یبختٝ 

 :استٙذ اصثشداسٞبی ثؼیظ ایٗ ػبختبس ػت. ثبؿذٔی (25/0،  25/0،  25/0)دس (Zn)ثشای سٚی

ẑaŷaA
2
1

2
1

1      ٚẑax̂aA
2
1

2
1

2     ٚŷaŷaA
2
1

2
1

3  

 :ی ایٗ ػبختبس ػجبستٙذ اصٕٞسٙیٗ ثشداسٞبی پبیٝ

1B    ٚẑaŷax̂aB
4
1

4
1

4
1

2  

ZnS  آ٘تبِپی ػبختبس ثّٙذسٚی ثشاثش. داسد 72/42ٚ ٚصٖ اتٕی ٔیبٍ٘یٗ ثشاثش  44/97ٚصٖ ِٔٛىِٛی ثشاثش

molKj260 30754صٌضاسؽ ؿذٜ آٖ ای ثبصٜاػت وٝ  اتبق ٔتغیش دٔبی زٍبِی آٖ دس .ثبؿذٔی cmgr/ تب 
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31024 cmgr/ ثشاثشدٔبی اتبق  ضشاستی آٖ دسٕٞسٙیٗ ضشیت ا٘جؼبط  .ثبؿذٔیK/ 110366 6 8[اػت[. 

 B4 (Wurtzite)ساختار ورتسایت  1-2-2

سٚی یؼٙی ػبختبس ثّٙذ. پبیذاس اػت K 1100ثبؿذ ایٗ فبص دس ثبلای دٔبی  ستؼبیت ٔیفبص ٚفبص پبیذاس ثؼذی 

 ثب ٞبی ؿجىٝ آٖ ثشاثشفبص ٚستؼبیت خٛاٞذ ؿذ وٝ ثبثت سٚی ٚاسدثّٙذت تأثیش دٔب اص فبص پبیذاس تص

Å811/3a= ٚ Å 234/6 c=  ٜ٘یض  آٖ ٚ ٌشٜٚ فضبییثٛدP63mc ػبختبس ٚستؼبیت سا  (2-1)ؿىُ .ثبؿذٔی

 .]11[دٞذٔی٘ـبٖ 

 

 .ٚستؼبیت ػِٛفیذ سٚی ػبختبس: 2-1ؿىُ

)ٚ  (0،0،0)ٞبی پبیٝ دس دٚ خبیٍبٜ اتٓ دس ٌٌٛشدٔىبٖ  
3
1

3
1

3
2

ٞبی پبیٝ ثٝ تشتیت دس اتٓسٚی ٔىبٖ ٚ  (،،

)دس دٚ خبیٍبٜ 
8
1

3
1

3
2

،،)ٚ(
8
 .ٚخٛد داسداتٓ  12ٚستؼبیت ػبختبس دس ٞش یبختٝ لشاسدادی . ثبؿٙذٔی (5،0،0

دیٍشی  ٍٞضاٌٛ٘بَٞبی آِٛتشٚحایٗ ػبختبس . ثبؿذٔی 2 ػبختبس ٘یض ٕٞب٘ٙذ فبص ثّٙذ سٚی آسایی ایٗػذد ٞٓ

،      (=Å814/3a= ٚÅ 246/12 c) ثب  4H-ZnS:ٔب٘ٙذ .اػت (ac)٘ؼجتآٟ٘ب دس  ػبختبسی تفبٚتوٝ  ٘یض داسد

6H-ZnS ثب (Å821/3a=  ٚÅ 73/18 c= ) ،ٗ8 ٕٞسٙیH-ZnS  ٚ10H-ZnS .ُٞبی آِٛتشٚح (3-1)ؿى

 .]8[ػبختبس ٚستؼبیت سا ٘ـبٖ ٔی دٞذ

 :استٙذ اصثشداسٞبی ثؼیظ ایٗ ػبختبس ػت

http://cst-www.nrl.navy.mil/lattice/spcgrp/hexagonal.html#sg186
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aYaXA
2
3

2
1

1 ٚ  aYaXA
2
3

2
1

2   ٚ  cZA 3 

 :ی ایٗ ػبختبس ػجبستٙذ اصٕٞسٙیٗ ثشداسٞبی پبیٝ

aYaXB
32
1

2
1

1 
    

cZaYaXB
2
1

32
1

2
1

2  

ucZaYaXB 
32

1
2
1

3
   

cZ)u(aYaXB 
2
1

32
1

2
1

4 

 

 ].8[دس فبص ٚستؼبیت ZnSٞبی ٔختّف اختبس آِٛتشٚحع: 3-1ؿىُ

 B1(RockSalt)  ساختار نوک طعام 1-2-3

 =Å06/5a ثب ثبثت ؿجىٝ (fcc) وٝ داسای فبص ٔىؼجی ٔشوض ػغطیٚخٛد داسد  پبیذاس٘بایٗ ػبختبس دس ضبِت 

ٌزاس فبص اص ٞش دٚ ػبختبس  .ؿٛدٔی ایدبد GPa 16اػت ایٗ فبص تطت فـبس ضذٚد  Fm3mٌشٜٚ فضبییٚ

  .دٞذسا دس ایٗ ػبختبس ٘ـبٖ ٔیسٚی ػبختبس ػِٛفیذ (4-1)ؿىُ. ریش اػتسٚی ٚ ٚستؼبیت أىبٖ حثّٙذ

                                             

 .]12[ػبختبس ٕ٘ه عؼبْ ػِٛفیذ سٚی :4-1ؿىُ

 :استٙذ اصثشداسٞبی ثؼیظ ایٗ ػبختبس ػت

 

http://cst-www.nrl.navy.mil/lattice/spcgrp/cubic.html#sg225
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ẑaŷaA
2
1

2
1

1      ٚ  ẑax̂aA
2
1

2
1

2    ٚŷaŷaA
2
1

2
1

3  

 :ی ایٗ ػبختبس ػجبستٙذ اصپبیٕٝٞسٙیٗ ثشداسٞبی 

1B      ٚẑaŷax̂aB
4
1

4
1

4
1

2  

 (SC16)ساختار هکعثی ساده 1-2-4

ی ایٗ ٔطذٚدٜ آیذ وٝ اص ٘ظش تشٔٛدیٙبٔیىی دسثٛخٛد ٔی GPa 2/16-8/12ایٗ ػبختبس تطت فـبس ٔتٛػظ 

ص ایٗ فب .ثبؿذٔیPa3 آٖاػت ٌٚشٜٚ فضبیی  =Å586/6aثبثت ؿجىٝ ایٗ ػبختبس ثشاثش  .فـبس پبیذاس اػت

   ػبختبس ایٗ فبص سا ٘ـبٖ  (5-1)ؿىُ. داسای ػبختبس تتشاٌٛ٘بَ ثب فـشدٌی ثیـتش اص ػبختبس إِبع اػت

 .]13[دٞذٔی

 

 .ZnS ػبختبس ٔىؼجی ػبدٜ :5-1ؿىُ

 :ثشداسٞبی ثؼیظ آٖ ػجبستٙذ اصوٝ 

x̂aA 1    ٚŷaA 2    ٚẑaA 3 

 :ایٗ ػبختبس ػجبستٙذ اص یثشداسٞبی پبیٝ ٕٞسٙیٗٚ

ẑaXŷaXx̂aXB 1111      ٚ   ẑaXŷa)X(x̂a)X(B 1112 2121  

 ẑa)X(ŷa)X(x̂aXB 1113 2121    ٚ    ẑa)X(ŷaXx̂a)X(B 1114 2121  

   ẑaXŷaXx̂aXB 1115     ٚ   ẑaXŷa)X(x̂a)X(B 1116 2121  

  ẑaXŷa)X(x̂aXB 1117 2121      ٚ     ẑaXŷaXx̂a)X(B 1118 2121  

 


