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  بشري: نام  کیانی صدر: نام خانوادگی

  پانزده



  BNxP1-x , BNxAs1-x , BPxAs1-x  تایی سههاي اپتیکی ترکیبات ویژگیبررسی : نامهعنوان پایان
  دکتر مهرداد دادستانی: استاد راهنما

  حالت جامد: گرایش  فیزیک: رشته  دکترا: درجه تحصیلی
  فیزیک: یگروه آموزش  علوم پایه: دانشکده  لرستان: ) دانشگاه(محل تحصیل 

  160 :تعداد صفحات  16/11/1390: تاریخ فارغ التحصیلی
  : هاکلیدواژه

  ترکیبات بور، نظریه تابعی چگالی، روش امواج تخت بهساخته خطی با پتانسیل کامل، خواص اپتیکی  : فارسی
  Boron Compounds, DFT, FP-LAPW, Optical properties :انگلیسی
  :چکیده

و در چارچوب نظریه تابعی چگالی خواص الکترونی و اپتیکی ترکیبات بور  )FP-LAPW(با بکارگیري روش در این مطالعه 
BNxP1-x ،BNxAs1-x  وBPxAs1-x 0، 25/0،  50/0، 75/0و  1(هاي در غلظت x= (آلیاژهاي نیمرسانا محلولهاي  .انجام شده است

و الکترواپتیکی  در صنایع الکتریکیخصوصاً از نظر فناوري  و شوندبیشتري عنصر تشکیل میجامدي هستند که از دو یا تعداد 
تشکیل آلیاژهایی از این  ،در جهت ایجاد مواد جدید نیمرساناهایکی از راههاي تغییر کارایی و عملکرد . اندبسیار مورد توجه

تواند مصارف ر گاف اپتیکی این مواد شده که میاین امر سبب تغیی. شوده با وارد کردن ناخالصی ایجاد میمواد است ک
هم اکنون هدف اصلی در مهندسی مواد توانایی تنظیم گاف نواري به منظور به دست . گوناگونی در صنایع اپتیکی داشته باشد

به دلیل  BN, BP, BAsشامل بورن مربوط به ZnSبا ساختار  III-Vاز این میان ترکیبات . آوردن خواص مورد علاقه است
هاي اخیر به عنوان نیمرساناهاي با گاف انرژي بالا، دارند در سال III-Vبا دیگر ترکیبات  خواص منحصر به فرد و متفاوت که

- ساختار نواري و چگالی حالت(در این مطالعه در گام نخست خواص الکترونی  .اندمورد توجه خاص پژوهشگران قرار گرفته

دهد که این نشان می ،BAsو  BN ،BPبات دوتایی بررسی ساختار نواري ترکی. محاسبه شده است) هاي تشکیل دهندههاي اتم
با کاهش غلظت ) BNxAs1-xو ( BNxP1-xدر آلیاژهاي . هستند  Xو  Γترکیبات یک نیمرسانا با گاف نواري غیرمستقیم بین نقاط 

علت اصلی این امر به . گرددهاي یونی به مراتب کاهش یافته و خاصیت فلزي آشکار میو ویژگی تم نیتروژن، گاف انرژيا
  25/0و  75/0همچنین محاسبات ساختار نواري این آلیاژها در . گرددبرمی   Asو Pبا دو اتم  Nاختلاف زیاد الکترونگاتیوي اتم 

x=در نقطه ژي مستقیمدهد که این ترکیبات یک نیمرسانا با گاف انرنشان می ،Γ 5/0در حالیکه در . باشندمیx=  یک نیمرسانا
، با افزایش غلظت اتم فسفر تغییر چندانی در مقدار BPxAs1-xبراي آلیاژ . باشدمی Mو  Γ با گاف انرژي غیرمستقیم، بین نقاط 

  5/0و در  Xو  Γیک نیمرسانا با گاف انرژي غیرمستقیم، بین نقاط =x  25/0و  75/0این آلیاژ در . شودگاف مشاهده نمی
x= بین نقاط  گاف انرژي غیرمستقیمیک نیمرسانا باM  وΓ ها براي آلیاژهاي محاسبات مربوط به چگالی حالت. استBNxP1-x 

 اًها در پائین و بالاي سطح فرمی، تقریبدهد که سهم عمده چگالی حالتنشان می 75و  50، 25در هر سه درصد  BNxAs1-xو 
 ها در پائین و بالاي سطح فرمی، سهم عمده چگالی حالتBPxAs1-xاما در آلیاژ . باشداتم نیتروژن می p2مربوط به اوربیتال 

خواص گام بعدي در  .باشداتم آرسنیک می p4اتم فسفر و  p3اتم بور،  p2هر سه اتم یعنی  pهاي مربوط به اوربیتال اًتقریب
الکتریک، تابع اتلاف انرژي و موهومی تابع ديهاي حقیقی الکتریک، بخشثابت دي گیرياین ترکیبات با اندازه اپتیکی

  شانزده



  

 

 

 

 

 

 

 

  

سهم  نتایج محاسبات حاکی از آن است که. ، ضرایب شکست، بازتاب، جذب و خاموشی محاسبه شده استEELS)(الکترون 
 p2هاي حالت(به ترتیب ناشی از  BAsو  BN ،BPهاي اپتیکی ساختارهاي موجود در طیف أهاي اپتیکی و منشاصلی در انتقال

 s2اتم فسفر به  p3اتم بور و  p2(، )هاي نهاییاتم بور و نیتروژن به عنوان حالت s2هاي اتم نیتروژن به عنوان حالت اولیه و حالت
براي هر سه  )BNxAs1-x( BNxP1-x در آلیاژهاي .باشدمی) اتم بور s2اتم آرسنیک به  p4اتم بور و  p2(، )اتم فسفر 3dاتم بور و 

باشد و براي اتم نیتروژن می p2هاي اولیه مربوط به اوربیتال ، سهم اصلی در گذارهاي اپتیکی براي حالت75و  50، 25درصد 
 s2(اتم نیتروژن  s2اتم فسفر و  3d، )اتم بور s2(اتم فسفر  3dاتم نیتروژن و  s2هاي نهایی به ترتیب درصدها مربوط به، حالت

اما مطابق آنالیز نواري صورت گرفته براي . باشدمی) اتم آرسنیک d4اتم نیتروژن و بور و  s2(اتم فسفر  3dو ) اتم نیتروژن و بور
هاي اولیه نقش هر سه اتم بور، فسفر و آرسنیک به عنوان حالت pهاي ، در هر سه درصد ذکر شده، اوربیتالBPxAs1-xآلیاژ 

 3dاتم فسفر،  3dمربوط به  75و  50، 25ترتیب درصدهاي هاي نهایی به اصلی در گذارهاي اپتیکی را به عهده دارند و حالت
منجر به یک پیک پلاسمونی در  EELS)(بررسی طیف اتلاف انرژي الکترون . باشداتم فسفر می 3dاتم بور،  s2اتم فسفر و 

پلاسمونی  همچنین پیک. شودمی BAsو  BN ،BPهاي الکترون ولت به ترتیب براي ترکیب 32/21و 68/22، 82/35هاي انرژي
در  15/25و  xدر راستاي  18/25، )54/22( 92/22به ترتیب برابر  =25/0x، 5/0و 75/0براي  )BNxP1-x )BNxAs1-x در آلیاژهاي

مقدار  BPxAs1-xاما براي آلیاژ . باشدمیالکترون ولت ) 98/27( 21/29و ) zدر راستاي  85/23و  xدر راستاي  z )17/24راستاي 
-می z  ،eV 13/22در راستاي  94/21و  xدر راستاي  83/21، 59/21پیک پلاسمونی در درصدهاي ذکر شده به ترتیب برابر 

   .توان گفت،  انطباق مطلوبی میان نتایج محاسباتی ما با نتایج تجربی حاصل شده استدر پایان می .باشد

  هفده



  :فصل اول

  عرفی ساختار، خواص و کاربردهاي ترکیبات بور م
 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

  مقدمه



  

. هاي حالت جامد بسیار دشوار است و نیاز به ساده سازي مسائل تا حد ممکن داردمعمولاًدرك پدیده
. لیاژهاي ساده و یا ترکیبهاي مشخص بپردازندآ ،ي فلزات خالصپژوهان به مطالعهاین نیاز موجب شد تا دانش

هاي حالت جامد دارند به ندرت پژوهان علم مواد که تمایل به کاربرد پدیدهسوي دیگر مهندسان یا دانشاز 
بلکه با طراحی و یا با آزمون  ،کننداستفاده می ،به همان صورتی که در طبیعت وجود دارند ،از عناصر خالص

این دو سیما را در . را برآورده سازند سازند که از نظر کاربردي و قیمت تمام شده نیاز آنهاو خطا موادي می
  .دهیمیک نمودار ساده نمایش می

  

  

  

  

  

  

ي اطلاعات بین پژوهندگانی که به دنبال شناخت متقابل هدف و مبادله ،پیشرفت در هر یک از این دو شاخه
بدین . ه استبه دست آمد ، با مسائل بنیادي درگیرند و آنها که با موارد استفاده علمی سروکار دارنداصولاً

- بپردازیم و ویژگی BAsو BN ،BPمنظور بر آن شدیم در این فصل ابتدا به معرفی ترکیب هاي ساده بور 

هاي ساختاري و الکترونی را بر مبناي نتایج نظري و تجربی موجود بررسی کرده و سپس به مطالعه آلیاژهاي 
هاي کلی آنها را بیان و به مقایسه ، ساختار و ویژگیپرداخته BPxAs1-xو BNxP1-x ، BNxAs1-xبور 

  .محدود کارهاي صورت گرفته بر روي این آلیاژها خواهیم پرداخت

  

  


