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 GaNمکانیکی، فونونی و الکترونیخواص 

 2فرامرز کنجوری، 1حسن تشکری، ،1عاطفه نجاتی
 ، ایرانقم، آزاد اسلامی، واحد قم دانشگاهدانشکده علوم، ، روه فیزیک، گآزمایشگاه فیزیک محاسباتی2

 ، ایرانجدانشکده علوم، دانشگاه خوارزمی، کرگروه فیزیک، 1

 چکیده
گوشی و شش بلندرویدر حالت انبوهه، برای دو فاز مکعبی  GaNو مکانیکی بلور  ، فونونیالکترونی صدر این مقاله خوا

. نتایج ه استگرفت پتانسیل مورد بررسی قرارو استفاده از شبه افتهیمیتعمتابعی چگالی، تقریب شیب  ةنظریبا استفاده از  ورتسایت

ولت -الکترون 1/1و  1نرژی گاف ا رسانا، باسایت نیمتدر فازهای بلندروی و ور بلوراین بررسی خواص الکترونی نشان داد که 

 .دمحاسبه شپارامترهای شبکه بهینه شده با معادله حالت مورناگون، مدول حجمی  برحسبنمودار انرژی  . با منطبق نمودناست

های شاخه های کشسانی با توجه به شیبرسم شد. مقادیر ثابت در راستای بیشترین تقارننمودار پراکندگی فونونی برای هر دو فاز 

=171برای فاز بلندروی  مودار پراکندگی فونونیآکوستیکی در راستاهای مورد نظر در ن
11C ،211=

44C 217 و=
12C  گیگا

=302 و برای فاز ورتسایتپاسکال 
11C، 380=

33C، 88=
44C، 88=

66C، 218=
12C  283و=

13C  دست آمدبهگیگا پاسکال. 

 های کششی و تراکمی برایهمچنین مدول یانگ در حالت .داشتبا نتایج دیگران تطابق خوبی ت از محاسبا آمده تسدبهنتایج 

بیشتر فاز ورتسایت ، مقاومت zمقاومت این بلور در راستای  ای فاز بلندروی محاسبه شد. مقایسةبر فاز ورتسایت و مدول یانگ

 را نشان داد.

 الکترونی، طیف فونونی، ثابت کشسانی، خواص مکانیکیخواص ، GaN :واژگانکلید

 
 

 همقدم
ا رساننیم ،اشتن گاف انرژیدلیل دبه III-Vترکیبات   

 توجه مورد[ 3-6[ و نظری ]1،2تجربی ] طوربوده و به

است.  این گروه رساناینیمیک  GaNگرفته است. قرار 

رسانا از جمله گاف الکترونی نیمخواص الکترونی این 

تریک کوچک باعث شده  الکو ثابت دیپهن  نسبتاً

 ،یآب موجطولهایی با این مواد در دستگاه ،است

اربرد کیکی در دمای بالا های الکترفرابنفش و دستگاه

 .[7-3] ای داشته باشندگسترده

                                                 
مسئول سندهیایمیل نو: mail.comangelati29@g  

 
1Wurtzite 

 
2Zinc-Blende 

این مواد مانند سختی،  فردمنحصربهخواص مکانیکی 

ذوب بالا، رسانایی گرمایی بالا و مدول حجمی ة نقط

های حفاظتی مناسبی این مواد را به پوشش ،بزرگ

 تبدیل کرده است.

GaN  متبلور  1بلندرویو  2ورتسایتدر دو فاز

از  ییهاهیلاریزروی  GaN در هنگام رشد شود.می

های شش ضلعی تقارن دلیلبهجنس یاقوت کبود 

اکثر  رونیا از ،شودایجاد می ورتسایتموجود، فاز 

 ،وجود نیا با .شده استبرای این فاز انجام مطالعات 
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ده شرشد این ماده در فاز بلندروی نیز با موفقیت انجام 

[. 1]است

 

 .)ب(و ورتسایت  (الف) بلندرویدر دو فاز  GaNبلور  سلول واحد قراردادی .1شکل

 

رشد فاز از  GaNهمچنین ساخت دیودهای نوری 

 شده استگزارش  GaAsلایه بلندروی روی زیر

ها، ی و ساخت مناسب دستگاهطراح منظوربه [.20]

پیرامون خواص فیزیکی مانند خواص های اولیه بررسی

یکی از  الکترونی و مکانیکی لازم و ضروری است.

های آوردن خواص مکانیکی و ثابت دستبههای روش

کشسانی، استفاده از شیب نمودار پراکندگی فونونی 

آوردن نمودار تجربی طیف فونونی  دستبهبرای  است.

ی هااز روش علت نیابه رو هستیم،با مشکلاتی روبه

ل های محاسباتی مکمکنیم. روشتی استفاده میمحاسبا

های کمتری انجام های تجربی هستند و با هزینهآزمایش

 شوند.می

خواص الکترونی و های متفاوت، ها و تقریببا روش

در سال  [.22-23] اندشده یبررساین بلور  مکانیکی

اف گة تجربی ساخته و انداز صورتبهاین بلور  2363

[. 23] ولت گزارش شدالکترون 33/3الکترونی آن 

 یهای تجربهای کشسانی فاز بلندروی با روشثابت

و همکارانش کیم  [.26]محاسبه شدند  2378 در سال

اسبات نظری و پتانسیل کامل، با استفاده از مح

های کشسانی فاز بلندروی را محاسبه کردند ثابت

                                                 
Energy PackageCambridge Serial Total 3 

 3CASTEPافزار نرم با استفاده از 1006در سال  [.26]

و  GaN خواص ساختاری، الکترونی و اپتیکی

به فشار بررسی شد. مطالعات نشان وابستگی آن 

فازهای  پاسکال گایگ 87/20در فشار دهد، می

[. 10]ند شوبه یکدیگر تبدیل می بلندرویورتسایت و 

تجربی و نظری طیف  صورتبهو همکارانش  داویدف

 .[23فونونی را در فاز ورتسایت بررسی کردند ]

 تابعی روش بسط امواج تخت، نظریةبه محاسبات

 و استفاده از تابعی چگالی اختلالی چگالی، نظریة

 دستبهنتایج در ادامه، . شده استانجام  پتانسیلشبه

 یهای تجربدیگران و داده را با نتایج از محاسبات آمده

فاز  برایرا کنیم. همچنین مدول یانگ مقایسه می

 دستبه و تراکمیورتسایت، در حالت کششی 

 نیم.کآوریم و با مدول یانگ فاز بلندروی مقایسه مییم

 روش محاسباتی

فزاری انرم بستةاز با استفاده  ساکنبه ابتدا ةمطالع   

ESPRESSO محاسبات دینامیک [12] شودانجام می .

 Phono و PWscfسازی کدهای شبیه کمکشبکه با 

محاسبات  PWscfشود. با استفاده از کد انجام می

ا، هو استرس نیروهابا کمینه کردن و  انجامخودسازگار 

 ب الف
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د ک شوند.سازی پارامترهای ساختاری انجام میبهینه

Phonon  نیز معادلات مربوط به نظریه تابعی چگالی

 یهای نیرو را براثابتاختلالی را حل کرده و ماتریس 

 .آورددست مییکسری بردارهای موج یکنواخت به

 و مقایسه با نتایج تجربی و دیگران. شدهنهیبه. پارامترهای شبکه 1جدول

) تقریبروش  کار فاز )a A ( )c A 

 ورتسایت

 PWPP-GGA 10/3 16/8 حاضر

 دیگران

[11]LDA-LMTO-FP 26/3 27/8 

[13]LDA-PWPP 26/3 22/8 

[21]GGA-PWPP 10/3 11/8 

 23/8 23/3 - [16]تجربی

 3/0 3/0 - درصد خطا نسبت به مقدار تجربی

 بلندروی

 - PWPP-GGA 86/6 حاضر

 - LDA-LMTO-FP 67/6 [11]دیگران

 - 80/6 - [18]تجربی

 - 8/0 - نسبت به مقدار تجربیدرصد خطا 

 

 

انجام  های فوق نرمپتانسیلمحاسبات با استفاده از شبه

-N.pbe) هاپتانسیلشده است که این شبه

van_ak.UPF,Ga.pbe-nspvan.UPF)  با

در  اند.آمده دستبه (GGA)6افتهیمیتعمتقریب شیب 

و در  3d 4s 4p هایاربیتال، Gaپتانسیل اتم شبه

مورد استفاده 2p  2s هایاربیتال، Nپتانسیل اتم شبه

 نظرانرژی در  همگرایی بر مبنای. [12] اندقرارگرفته

دروی بلن فازبرای گرفته شده است. انرژی قطع بهینه 

 دستبهریدبرگ  60 فاز ورتسایت ریدبرگ و برای 30

 8/3×20-22و دقت  چرخه 3با  آمد. در فاز بلندروی

 8موج تخت و برای فاز ورتسایت با  631ریدبرگ و

موج تخت به  668ریدبرگ و  20-6چرخه و دقت 

با  بریلوئنای بندی منطقهمگرایی رسیدیم. تقسیمه

پک انجام شده است، که -استفاده از روش مونخورست

و برای فاز  6×6×6برای فاز بلندروی  شدهنهیبهمقادیر 

های سازیاست. پس از انجام بهینه 6×6×6یت ورتسا

سازی پارامترهای شبکه، پارامتر شبکه اولیه، برای بهینه

                                                 
Generalized Gradient Approximation4 

 و پارامتری که در وردشرا حول پارامتر شبکه تجربی 

یم. آورمی دستبهآن انرژی کل سیستم کمینه است را 

که ی دو پارامتر شببا توجه به اینکه فاز ورتسایت دارا

 ازای یکاست، ابتدا به
c

a
را  aثابت )مقدار تجربی(،  

ی ، نمودار انرژشدهنهیبهکنیم. سپس با حجم بهینه می

 برحسب
c

a
کنیم. سپس تلف را رسم میهای مخ

ازای به
c

a
بهینه که مقدار کمینه انرژی را به خود  

کنیم. را بهینه می a ةثابت شبک دهد مجدداًاختصاص می

امواج از روش  آمدهدستبهپارامترهای شبکه تعادلی 

با نتایج تجربی و  (PWPP) پتانسیلتخت و شبه

 هآمد دستبه. نتایج اندمقایسه شده 2جدولدیگران در 

 GGAپتانسیل حاصل از تقریب با استفاده از شبه

تر نزدیکهای تجربی ، به داده8LDA بیتقربهنسبت 

 با استفاده از روش آمده دستبهنتایج  کهیدرحالاست. 

Localized Density Approximation5 
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6LMTO-FP  و تقریبLDA  بیتقربهنسبت 

GGA تر است.دقیق 

برای  بیرتتبهکامل طیف فونونی،  ةمنظور محاسببه 

ماتریس دینامیکی  6و  8فازهای ورتسایت و بلندروی، 

 3×3×1، مقادیر qبندی برداری ایجاد شد. برای تقسیم

ا با هنظر گرفته شدند. سپس این ماتریس در 6×6×6و 

شده و  های نیرو تبدیلاستفاده از تبدیل فوریه به ثابت

 .طیف فونونی محاسبه شد

 خواص الکترونی

برای بررسی خواص الکترونی، از نمودارهای ساختار    

شود. در استفاده می (DOS)نواری و چگالی حالات 

از فرمی به نقطه صفر منتقل ترنمودارهای رسم شده، 

(، 1به نمودار چگالی حالات )شکل . با توجهشده است

گاف انرژی که  ةرسانا است. اندازنیمبلور در هر دو فاز 

با  ،های نوار رسانش و نوار ظرفیت استبین لبه ةفاصل

(. تفاوت 1تطابق است )جدول سایرین در نظریکار 

ثرات ا علت، بهبا مقدار تجربیگاف محاسبه شده  اندازة

است که در محاسبات استفاده شده  GGAتقریب 

ای ه[. با در نظر گرفتن این تقریب، تنها حالت16] است

ه های برانگیخته کشوند و حالتر گرفته میپایه در نظ

ز فا .شوندهستند در نظر گرفته نمی مؤثرگاف  ةدر انداز

 هایتر و دارای قلهایورتسایت از فاز بلندروی پله

 . بلندتری است
 

از نمودار چگالی حالات  آمده دستبه مقدار گاف انرژی .2جدول

 و مقایسه با نتایج دیگران.

gapE کار (eV) 

 تقریب روش بلندروی تقریب روش ورتسایت

 DFT-GGA 1 DFT-GGA 1/1 حاضر

 2/1[21] دیگران
DFT-GGA [22]663/2 

DFT-GGA 

 - 03/3[22] - 33/3[23] تجربی

 

                                                 
6tin Orbital-Full Potential Linear Muffin 

 
نمودار چگالی حالات مربوط به فازهای بلندروی و  .2شکل

نمودار چگالی حالت  ةشدبزرگ، شدهمهیضمورتسایت. )نمودار 

 .فرمی است( در اطراف تراز
 

 
نمودار ساختار نواری مربوط به فازهای بلندروی و  .3شکل

 ها.ورتسایت در راستای بیشترین تقارن

 

رسانا بودن این بلور ( نیم3نمودار ساختار نواری )شکل

کند. با توجه به نمودار می دییتأدر هر دو فاز را 

شود که بالاترین نقطه در نوار رسانش و مشاهده می

ترین نقطه در نوار ظرفیت در یک راستا هستند و پایین

 کند.را ایجاد می تقارنی ةگاف مستقیم در نقط

با رسم نمودار چگالی ابر الکترونی، نوع پیوندها در 

شود. هرچه تراکم صفحات متفاوت مشخص می

وند تر باشد، پیتر و به دایره نزدیکها متقارنالکترون

دها از این رو بیشتر پیون شود.میها از نوع یونی بین اتم

 دروی از این نوع پیوند هستند. در فاز بلن
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چپ فاز  [ مربوط به هر دو فاز )ستون سمت راست، فاز بلندروی و ستون سمت220[ و ]002] . چگالی ابر الکترونی در صفحات4شکل

 ورتسایت(.

 

دلیل عدم تقارن رتسایت، بهدر فاز و کهیدرحال

 وندیها پاتمای چگالی ابر الکترونی، بین دایره

 Nو  Gaهای شود، که اتمالانسی مشاهده میوکو

به  (.6)شکل گذارندهایشان را به اشتراک میالکترون

 و یونی است الانسیوکودلیل وجود همین پیوندهای 

 پوشش عنوانبهکه این بلور بسیار مقاوم بوده و 

 شود.استفاده می

 خواص مکانیکی

 مدول حجمی
( و 8حجم )شکل برحسببا رسم نمودار انرژی    

 حالت پارامترهای شبکه تعادلی بر معادلةتطابق 

دست آورد را به (B)توان مدول حجمیمورناگون می

[16:] 

2. 
 

'

0

0
0 ' ''

( ) 1
11

B
V

V BVBV
E V E

B BB

  
  

           
 
 

 

مدول حجمی مقاومت بلور در برابر فشارهای وارد شده 

ر د آمده دستبهدهد. نتایج از هر سه راستا را نشان می

 دستبهاست. با توجه به مقادیر شدهآورده 8جدول

، این بلور در فاز ورتسایت از فاز بلندروی در آمده

. تر است، مقاوممقابل فشارهای وارد شده در سه راستا

برای مدول حجمی،  آمده دستبهبا توجه به مقدار 

1تراکم پذیری )
K

B
8( نیز محاسبه و در جدول 

ا ههرچه این کمیت کوچکتر باشد، اتمآورده شده است. 

گیرند و بلور کمتر می دورتری از هم قرارة در فاصل

 GaN، بلور 8شکلهمچنین با توجه به شود. متراکم می

 دلیل داشتن انرژیر فاز ورتسایت از فاز بلندروی بهد

 کمتر، پایدارتر است.
 

Ga N 

N 

Ga 

 

N 

 

N 

Ga 

Ga 

[000] 

[000] 

[000] 

[000] 
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دو اتم در )حجم یاخته  برحسبنمودار تغییرات انرژی کل  .5شکل

های مختلف برای فازهای بلندروی ازای پارامتر شبکهبهسلول واحد( 

 و ورتسایت. 

 مدول یانگ
شکل ماده در یک راستای مدول یانگ تمایل تغییر    

که نیرویی در جهت مخالف با راستای خاص، هنگامی

دهد. برای ا نشان میشود رمورد نظر به ماده وارد می

 zدست آوردن مدول یانگ بلور را در راستای محور به

ن قابل ایدهیم، بلور در متحت کشش و تراکم قرار می

تنش مدول یانگ نسبت کند. تغییرات مقاومت می

( )  به کرنش( ) صورت زیر تعریف است که به

 :[18] شودمی

1. 
0 0

0
0

0 0
0

0 0

( )

F
A FL

Y
L A L

L

Y A L Y A
F L k L k x x

L L




  

 

 
        

 

 

 ΔLتناوب تعادلی و  ةدور 0L نیرو، Fبالا  ةکه در رابط

است که آن را با  zتناوب در راستای  ةتغییرات دور

0(C-C با در نظر گرفتن بلور دهیم. نشان می (

که معرف ثابت سختی فنر  k ةفنر و محاسب صورتبه

سیستم در برابر تنش را محاسبه  توان سختیاست، می

 ةفاده از رابطدر نهایت مقدار مدول یانگ با است. کرد

 آید:می دستبهزیر 

0 0

0 0

Y A L
k Y k

L A
  

3                                       

مقادیر مختلف برحسبنرژی کل رسم نمودار ا اب
2

0 )c(c
2

1
 و  آمده دستبهشیب  ها،و برازش خطی داده

 3با استفاده از رابطهسپس (. 6)شکل دهدرا می kمقدار 

 کنیم.مقدار مدول یانگ را محاسبه می

2

0

2

0 )(
2

1
)(

2

1
cckExxkE cx  

                    6
 

برای فاز بلندروی، محور تقارنی بلور در  کهیدرحال

زار بلور افتوانیم با استفاده از نرمنیست، پس نمی zراستای 

دچار تغییر کنیم. از این رو مدول یانگ  zرا در راستای 

یر های کشسانی و رابطه زبلندروی با استفاده از ثابت فاز

[:13آید ]می دستبه
 

 

2 برحسب. نمودار انرژی 6شکل
0(c-c ) های کششی ، در حالت2/

 .ورتسایتبرای فاز  و تراکمی

 

8                  11 12 11 12

11 12

( 2 )( )C C C C
Y

C C

 



 

ه مربوط بمدول یانگ  آمده دستبهبا توجه به نتایج 

 تراکمی از حالت کششیدر حالت  ورتسایتفاز 

 ند.کتر بوده و از پتانسیل لنارد جونز تبعیت میبزرگ

عادلی ت ةبا کاهش فاصلدر این پتانسیل شیب نمودار، 

التی نسبت به حها، و تداخل ابر الکترونی اتم هابین اتم

 کند.ییابد بیشتر تغییر مکه فاصله تعادلی افزایش می

ر بودن تمدول یانگ میانگین دو فاز بیانگر مقاوم ةمقایس

 است. ورتسایتفاز 
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آمده از  دستمقدار مدول یانگ به 3با توجه به جدول

محاسبات حاضر نسبت به روشی که در محاسبات از 

است، به مقدار تجربی پتانسیل کامل استفاده شده

 دستبهتر است. یکی از دلایل اختلاف نتایج نزدیک

 ،با نتایج تجربی این است که در انجام محاسبات آمده

. مینظر گرفتآل در بلور را کاملاً خالص وشرایط را ایده

ممکن است بلور ساخته شده در آزمایشگاه  کهیدرحال

آل نباشد. کاملاً خالص و شرایط آزمایشگاه ایده

در نظر گرفته شده در محاسبات  همچنین تقریب

 تواند در این اختلاف سهیم باشد.می

 
در  بلندرویو  ورتسایتمدول یانگ برای فازهای  .3جدول

 .های کششی و تراکمیحالت

 تراکمی کششی میانگین
-تقریب

 روش

Y(GPa کار

) 

660 136 886 PWPP-

GGA 
 حاضر

 ورتسایت
[30]66

2 
- - 

FP-

LMTO

LDA- 

 دیگران

[32]36

1 
- - 

ray-x تجربی 

163 - - PWPP-

GGA 
 بلندروی حاضر

 

 های کشسانیثابت
شود مواد گفته می خواص کشسانی به خاصیتی از   

که تنش هنگامی که تحت تنش تغییر شکل پیدا کرده و

ند. گردشکل اصلی خودشان بازمیشود، بهمتوقف می

یر ز شسانی برای بلورها با استفاده از روابطک هایثابت

 [:31] آیدمی دستبه

11

[100]LA

Cd

dk





 
 

   

66

2[100]TA

Cd

dk





 
 

 
 

44

1[100]TA

Cd

dk





 
 

 
 

33

[001]LA

Cd

dk





 
 

 
                                      

  6 

بالا  که در رابطة








dk

dω یب نمودار پراکندگی ش

 k برحسبدر محدوده کشسانی )جایی که  فونونی

چگالی بلور ρ، خطی است(
3

gr
(6.15 )

cm
 ثابت Cو  

بیانگر مدهای  LAو  TAاندیس کشسانی است. 

[ 002و ] [200آکوستیکی عرضی و طولی هستند و ]

 کنند.راستا را مشخص می

مدول مستقل  دودارای  بلندرویفاز 
11 44(C ,C و فاز  (

 مستقلدارای پنج مدول  ورتسایت

11 12 13 44 66(C ,C ,C ,C ,C  ةمحاسب منظوربهاست.  (

دست آوردن و به نمودار پراکندگی فونونیشیب 

( 7کل شنمودار پراکندگی فونونی ) ،های کشسانیثابت

رسم شده است. انتظار  در راستای بیشترین تقارن

در  GaNهای نمودار پراکندگی رود که تعداد شاخهمی

 21 رابربدلیل داشتن چهار اتم در پایه، به ورتسایتفاز 

 6دارد، برابر  که دو اتم در پایه بلندرویو برای فاز 

باشد. با توجه به نمودار، این تعداد شاخه مشاهده 

ها در راستای بعضی از گردد. اما تعداد این شاخهمی

مد  1شاخه ) 6به  بلندروی، در فازAمسیرها مانند

 8به  ورتسایت مد عرضی دوگانه( و در فاز 1طولی و 

مد عرضی دوگانه( تقلیل  6و  یمد طول 6شاخه )

های آکوستیکی و اپتیکی در هر دو فاز از یابد. شاخهمی

با توجه به نمودار پراکندگی فونونی  اند.هم جدا شده

( فاز ورتسایت دارای یک گاف فونونی در 7)شکل 

دو گاف در  و فاز بلندروی 1cm826-318- ةمحدود

است. از  1cm668-602-و  1cm812-313-ة محدود

های مکانیکی توان از این بلور در صافیاین رو می

 استفاده نمود.
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قطه ن در شده برای مدهای اپتیکیهای محاسبهفرکانس

  بلور برایGaN و مدهای فعال  به تفکیک تقارنی

با نتایج گزارش و  6در جدول رامان و فعال فروسرخ

 دستبههای در بین فرکانس. شده استدیگران مقایسه 

 ناپایداری سیستم ة، فرکانس منفی که نشان دهندآمده

 شود.است مشاهده نمی

های کشسانی با استفاده از شیب نمودار تعدادی از ثابت

 دستبه 6فونونی و جایگذاری در روابطپراکندگی 

 اول بریلوئن در فضای شکل منطقةبا توجه به  .آیندمی

Γ[، 200راستای ] ،فاز ورتسایتبرای  وارون K 

Γ[، 002و راستای ] A است. چون در راستای

Γ K داریم، با  عرضی دو مد آکوستیکی

. در فاز بلندروی شوندنمادگذاری می 1و  2های اندیس

Γاول بریلوئن،  ةنیز با توجه به شکل منطق X 

های سایر ثابتدهد. [ را نشان می200راستای ]

 دستهب، با استفاده از روابط زیر ورتسایتکشسانی فاز 

 :[33] آیندمی

7                                44 11 12

1
( )

2
C C C  

 زیر تبعیت ةاز رابط ساختار هگزاگونالمدول یانگ در 

 : [26] کندمی

11 12
33 33 2

11 33 13 12 33

1
,

2

C C
S S

Y C C C C C


 

 
      8 

است که با  33Cوارون ماتریس  33Sکه در این رابطه 

 33Sعناصر ماتریس  33Cوارون نمودن ماتریس 

در فاز آید. می دستبهضرایب کشسانی  برحسب

نیز با در دست داشتن مدول حجمی و استفاده  بلندروی

توان زیر می ةاز رابط
12C [18] را محاسبه نمود: 

3                                 11 12

1
( 2 )

3
B C C  

 

 

1-فرکانس .4جدول
(cm  ت.مدهای اپتیکی نقطه گاما در فازهای بلندروی و ورتسای (

 

)فونونی مد فاز ) 
نمایش کاهش 

 ناپذیر

cm)1-فرکانس  یدرصد خطا (

ه نسبت ب نسبی

 یکار تجرب

محدوده بسامد 

 [36]تجربی [28]دیگران کار حاضر ((R)رامان -(I))فروسرخ

 

 

 ورتسایت

8-6 E-2 236 238 268 6/7 I+R 

6 B-1 311 336 - - I+R 
7 A-1 807 880 833 3/6 I+R 
8 E-1 818 871 862 3/8 I+R 
20-3 E-2 837 876 870 8/8 I+R 

22 B-1 662 630 - - I+R 
21 A-1 706 733 738 1/6 I+R 

 T-2G-15P-4 818 - - - I+R 6-6 بلندروی
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 .ورتسایتو  بلندروینمودار پراکندگی فونونی در راستای بیشترین تقارن، برای فازهای  .7شکل
 

 

 .GaNمربوط به بلور (GPa) های کشسانی و ثابت(GPa) مدول حجمی، (GPa/1) یریپذتراکم .5جدول

K B 13C 
12C 66C 44C 33C 11C فاز کار تقریب-روش 

008/0 108 283 218 88 88 380 302 PWPP-GGA حاضر 

 ورتسایت

- 102 200 266 - 32 331 336 FP-LMTO-

LDA]22[ 

 دیگران
- 237 206 260 228 202 376 380 PWPP-

LDA[28] 

- 238 288 230 - 162 167 136 
mean square 

displacement x-

ray]26[  

 103 6/82 260 226 273 - - تجربی
377 

 

Ultrasonic 

crystal x-

ray[27] 

- - 36 228 33 88 316 328 Raman 

scattering [23]  

006/0 278 - 217 - 211 - 171 PWPP-GGA حاضر 
 بلندروی

- 101 - 262 - 263 - 188 PWPP-

LDA[28] دیگران 

 

 

 

 آورده 8برای هر دو فاز در جدول آمده دستبهنتایج 

از محاسبات حاضر با  آمده دستبهاست. نتایج  شده

ق از پراکندگی رامان در تواف آمده دستبهنتایج تجربی 

ت. های تجربی دیگر اسیر روشبیشتری نسبت به سا

 آمده تدسبهبا نتایج  آمده دستبههای کشسانی ثابت

به کار  یشتری نسبتاز روش پتانسیل کامل در تطابق ب

 LDAدیگری است که در محاسبات از تقریب 

استفاده کرده است.
12C و

11C کنش نمایش برهم



 ...GaNخواص ساختاری، الکترونی وفونونی                                                                                   71

دهند و ها را نشان میها در لایهپیوندی اتم
13C  و

33C های مختلف را نشان بین لایه هاکنش اتمبرهم

 دهند.می

 گیرینتیجه

در هر  GaNبا توجه به محاسبات انجام شده بلور    

یم رسانا با گاف مستقنیمدو فاز ورتسایت و بلندروی، 

جم، فاز ح برحسببا توجه به نمودار انرژی  است.

دلیل داشتن مدول حجمی ورتسایت پایدار است و به

مدول یانگ در فاز ورتسایت  تر است.تر مقاومبزرگ

تر بوده و از در حالت تراکمی از حالت کششی بزرگ

 ول یانگمد ةمقایس کند.پتانسیل لنارد جونز تبعیت می

 ةتر بودن فاز ورتسایت است. مقایسدو فاز بیانگر مقاوم

های کشسانی در راستاهای متفاوت این دو فاز ابتث

از بلندروی و دهد، که در برخی از راستاها فنشان می

ررسی ب تر است.در برخی راستاها فاز ورتسایت سخت

دهد که فاز گی فونونی نشان میدنمودار پراکن

1cm-ة ورتسایت دارای یک گاف فونونی در محدود

ة دو گاف در محدوددارای و فاز بلندروی  826-318
-1cm812-313  1-وcm668-602  است. از این رو

های مکانیکی استفاده توان از این بلور در صافیمی

 نمود.
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