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 فاز در دیترین میندیا یو فونون یالکترون ،یساختار یهایژگیو یبررس

 تیورتسا یساختار
 یریام مانینواصر، پ ای، نادیحمدا.. صالح

 رانیدانشگاه شهید چمران اهواز، اهواز، ا ک،یزیف گروه

 چکیده

اده از روش . محاسبات با استفقرار گرفته است یمورد بررس دیترین میندیا یو فونون یالکترون ،یساختار یهایژگیمقاله و نیا در

 یات برااسپرسو انجام شده است. در محاسب-کوآنتوم یو با استفاده از کد محاسبات یچگال یتابع یةدر چارچوب نظر ل،یپتانسشبه

در فاز  دیترین میندیکه ا دهدینشان م جیکار گرفته شده است. نتابه PBE0و  LDA ،GGA یهابیتقر یهمبستگ یتبادل ةجمل

مربوط  تیسهم در نوار ظرف نیشتریالکترون ولت دارد که ب 7/7 ۀبه انداز  ةدر نقط میمستق یگاف نوار کیهگزاگونال  یساختار

 انگریب یفونون فیدست آمده از طبه جیاست. نتا میندیاتم ا pو  s یهاتالیو در نوار رسانش مربوط به ارب تروژنیاتم ن sتالیبه ارب

 .شودیمشاهده نم یحالت چیو ه یو نور یصوت یمد فونون چیه cm 447/918-1 تا cm888/703-1 است که از بسامد نیا

 .یمد فونون ،یگاف نوار د،یترین میندیا ،یچگال یتابع یةنظر: دواژگانیکل

 قدمهم
 عنوانبه( InN) ایندیوم نیترید ی اخیرهاسالدر   

علت داشتن گاف انرژی مستقیم در به ،V-ӀӀӀرسانای یمن

های یژگیو و ولتالکترون 2/0-8/4 حدود

کوچک، تحرک الکترونی  مؤثرمانند جرم  فردمنحصربه

بالا، ثابت پیزوالکتریک بالا، پایداری شیمیایی خوب، 

ترکیبی فعال در قطعات الکتریکی و اپتو الکتریکی مانند 

ورو دیودهای سنسورهای گرمایی، دیودهای گسیل ن

 ارک ، آبی وسبزماوراءبنفشۀ طیفی محدودلیزری که در 

ساختارهای معمول  .]4[ است شدهشناخته کنند،یم

 رد و بلندروی هستند ورتسایت و ایندیوم نیترید

فشارهای بالا یک گذار از ساختار ورتسایت به سنگ 

فاز ساختاری نمک طعام این ترکیب  4شکل نمک دارد.

 اند.رسم شده xcrysdenافزار دهد که با نرمرا نشان می

                                                      
 :نویسنده مسئولsalehi_h@scu.ac.ir 

 
 .سلول واحد ایندیم نیترید در فاز ساختاری هگزاگونال. 1شکل

 محاسبات انجام روش
محاسبات ساختار الکترونی با استفاده از روش ابتدا    

 دکب نظریة تابعی چگالی توسط چارچو به ساکن در

انجام  تخت موج پتانسیل در پایةشبه اسپرسو با کوآنتوم

ی اذره. در این بستة محاسباتی معادلات تک[2] شدند

وابع پتانسیل و بسط تشم با استفاده از روش شبه-کوهن

های ظرفیت برحسب امواج تخت حل موج الکترون

جا که در روش تابعی چگالی با [. از آن3گردد ]می

تخت، حجم محاسبات بالاست بنابراین استفاده از موج 
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 پتانسیلی که بتواند خواص بلور را توصیفانتخاب شبه

همیت کند و حجم محاسبات را کاهش دهد، از ا

های پتانسیلبسیاری برخوردار است. در اینجا از شبه

و  (GGA) های شیب تعمیم یافتهبا تقریب 4بارپایسته

پارامترهای  استفاده شده است. LDA))چگالی موضعی

 صورتهای تجربی بهبلوری از داده ةاولیه شبک

88/9a= ،24/8c= پس از  .[4] آنگستروم استفاده شد

 30انرژی قطع موج ،همگرایی لازم هایآزمونانجام 

برای انجام محاسبات  8×8×8و مش یکنواخت ریدبرگ 

 در نظر گرفته شد.

 نتایج

 های ساختاریویژگی
به بیان  ،سختی بلور استمدول حجمی معیاری از    

دیگر مدول حجمی تمایل اجسام به تغییر شکل در همة 

جهات را زمانی که نیروی ثابت در تمام جهات وارد 

کنند. چنانچه فشار در واحد حجم به شود بیان میمی

 dV زایش یابد حجم موردنظر به اندازۀافdP اندازۀ 

ل مدوتوان یابد. از نسبت این دو عبارت، میکاهش می

 .]8[ صورت زیر نوشتحجمی را به

1 
,

dP
B V V V

dV


  
       

یت تر و خاصهرچه این کمیت بیشتر باشد بلور سخت

است و در نتیجه انتظار داریم پذیری آن کمتر تراکم

 باشند. ثابتها در فاصلة دورتری از هم قرار داشتهاتم

ادلة کارگیری معهب با (Bشبکة تعادلی ومدول حجمی)

 آمدهدستمورناگون در منحنی انرژی برحسب حجم به

مدول حجمی و  های شبکه،است. نتایج حاصل از ثابت

 است.آورده شده 4در جدول آن مشتق

شود مقدار مدول حجمی در گونه که مشاهده میهمان

 تر است کهبزرگ GGAتقریب نسبت به LDAتقریب 

در  های شبکهباشد. زیرا مقادیر ثابتدور از انتظار نمی

                                                      
1 Norm Conserving 

 تر هستند.کوچک GGAتقریب نسبت به LDAتقریب 

ا که تر است و از آنجبنابراین در این تقریب بلور سخت

مدول حجمی معیاری از سختی بلور است مقدار 

 بیشتری دارد.
برای پارامترهای ساختاری، مدول حجمی  مقادیر محاسبه شده .1جدول

 همراه با نتایج دیگران. حاضر کار در مشتق آن، و
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- 714/0 088/0 

 درصد خطا

نسبت به مقدار 

 تجربی

- 48/1 29/1 B 

88/9 18/9 87/9 (Å)a 

- 0040/0 0009/0 

درصد 

خطانسبت به 

 مقدار تجربی

24/5 88/8 12/8 (Å)c 

- 0041/0 0001/0 

درصد خطا 

نسبت به مقدار 

 تجربی

 های الکترونیویژگی

 ساختار نواری

توان اطلاعاتی درمورد ماهیت از ساختار نواری می   

بلور از لحاظ رسانا یا نارسانا بودن، اندازۀ گاف انرژی 

آورد. گاف  دستدر صورت وجود و نوع آن را به

های ساختار نواری نواری یکی از سودمندترین جنبه

های اپتیکی و مقدار زیادی روی ویژگیو به است

ر ها و ساختاچگالی حالت گذارد.می الکتریکی تأثیر

نواری از حل معادلات کوهن شم و محاسبة ویژه مقادیر 

 ند.آیدست میلوئن بهانرژی در نقاطی از منطقةاول بری

دلیل شرایط دشوار رشد ایندیم نیترید محاسبة گاف به

تابعی چگالی مقدار  ةنظری و، نواری آن مشکل است
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وچکتر از مقادیر تجربی محاسبه گاف نواری را ک

 های جدیدی برایبرای رفع این مشکل تقریب کند.می

همبستگی وارد این نظریه شده است، از -تابع تبادلی

 های هیبریدی تابعریبتوان تقها میجملة این تقریب

 را نام برد. ،PBE0همبستگی،مانند -تبادلی

 استفاده از با نواری را ساختار 9و7هاینمودار

بدون استفاده از تقریب  LDAو  GGA هایتقریب

0PBE شود طور که مشاهده میرسم شده است و همان

ا ام هیچ گاف نواری در نزدیکی تراز فرمی وجود ندارد.

گاف نواری یک  PBE0با استفاده از تقریب  1در نمودار

دهد. وجود گاف تأییدی نشان می مستقیم در نقطة 

طابق ت رسانایی ترکیب ایندیم نیترید دارد.بر ویژگی نیم

وجه ت آن با نتایج تجربی در اکثر کارهای پژوهشی مورد

از فرمی بر روی انرژی در تمامی نمودارها تر .باشدمی

چین نشان داده صفر قرار دارد که در نمودارها با نقطه

 شده است.

 
 .GGAشده با تقریب ساختار نواری محاسبه .2شکل

 
 LDA.شده با تقریب ساختار نواری محاسبه .3شکل

 
 .0PBEشده با تقریب ساختار نواری محاسبه.4شکل

 

های برای تقریب شدهگاف نواری محاسبه 7در جدول

آورده  مقایسه جهت نتایج همراه با دیگر مختلف

 است.شده
های مختلف و در تقریب InNشده ترکیب گاف نواری محاسبه .2جدول

 مقایسه با نتایج تجربی.

]تجربینتایج

8،3] 
کارنظری 

[6,7] 
PBE0 LDA GGA تکمی 

83/4-2/0 
87/0 

-2/4 
7/7 0/0 .0/0 

مقدارگاف 

 برحسب)نواری

 الکترون ولت(

 های الکترونیچگالی حالت
های ویژه در پدیدهاین تابع در فرآیندهای الکترونی به   

با استفاده از آن برای  ترابردی بسیار مهم است.

های یک بلور علاوه بر محاسبة مقدار گاف الکترون

های اتم توان سهم مربوط به اربیتال هریک ازنواری می

درستی تعیین نمود. در را بهکننده در ترکیب شرکت

 برحسبهای کل طیف چگالی حالت 1و 8های شکل

 40تا  -41های مختلف در گسترۀ انرژی در تقریب

ها صفر ولت رسم شده است. در این شکلالکترون

ده چین نشان داانرژی، مقیاس تراز فرمی است و با نقطه

توان از نمودار ترین پارامتری که میمهم شده است.

 های کلی استخراج کرد گاف نواری است،الی حالتچگ
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 شود،گاف مشاهده نمیGGA و  LDAهای درتقریب

 dالاربیت اتوجه به شکل ب باشد.نمی انتظار از دور که

های کلی اتم ایندیم سهم ناچیزی رادرچگالی حالت

بیشترین سهم در نوار رسانش مربوط به  داراست.

نوار ظرفیت  در باشد.می Inاتم  s,p و N اتم sاربیتال

دارند.  تری رانقش پررنگ Nاتم s و pهایاربیتال

های چگالی حالت شودطور که مشاهده میهمان

ا صفر برابر ب الکترونی،که بر صفر انرژی منطبق است،

وان نتیجه گرفت که این ترکیب تبنابراین می است.

 رساناست.نیم

 .GGAهای کل ایندیم با استفاده از تقریب چگالی حالتنمودار .5شکل

 

 
های کل ایندیم با استفاده ازتقریب چگالی حالتنمودار .6شکل

LDA. 

های جزئی طیف چگالی حالت 40تا 2هایشکل

در  GGA و LDAهای برحسب انرژی در تقریب

ولت رسم شده است. الکترون 40تا  -48گسترۀ انرژی 

های که اربیتالآید این است ها، برمیآنچه از این نمودار

s  وp  مربوط به اتم ایندیم و اربیتالp  اتم نیتروژن نقش

ای را در ایجاد نوارهای انرژی در اطراف تراز عمده

 ،ئیهای جزبا توجه به چگالی حالت کنند.فرمی ایفا می

در  سهم ناچیزی را ،علت پربودنبه Inاتم dاربیتال 

مشارکت  داراست.های کلی و جزئی چگالی حالت

اتم ایندیم در نوار  s اتم نیتروژن و pعمدۀ اربیتال 

 اتم نیتروژن pهای اما مشارکت اربیتالظرفیت است. 

ایندیم است اتم  pهای در نوار ظرفیت بیشتر از اربیتال

 اشد وبشدگی این دو اربیتال می که نشان دهندۀ هیبرید

ین طریق دهد و از ایک پیوند کووالانسی را نشان می

وند یونی د دارای پیتوان نتیجه گرفت که ایندیم نیتریمی

 .باشدکووالانسی می

 
ی جزئی اتم ایندیم با استفاده از تقریب هاچگالی حالتنمودار .7شکل

.GGA 

 
های جزئی اتم ایندیم با استفاده از چگالی حالتنمودار .8شکل

 .LDAتقریب
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نیتروژن با استفاده از تقریب اتم چگالی حالت جزئی نمودار .9شکل

.GGA 

نیتروژن با استفاده از تقریب اتم جزئی های چگالی حالت نمودار .10شکل

LDA. 

 طیف فونونی
نمودارهای پراکندگی فونونی در راستای  44در شکل   

 ختارسا بیشترین تقارن ترکیب ایندیم نیترید در

 GGAو  LDAهای ورتسایت با استفاده از تقریب

ها در منحنی پاشندگی بستگی تعداد شاخه اند.رسم شده

باشد تعداد  اتمی pاگر پایه  های پایه دارد.به تعداد اتم

 آکوستیکیتا  9است. از این تعداد تنها  p9ها کل شاخه

 است. عرضی و یک شاخه طولی و از این میان دو شاخة

است که از این  9(p-1)های اپتیکی نیز تعداد شاخه

شاخة عرضی  7(p-1)و  (LO) شاخه طولی  (p-1)تعداد

(TO) های رود که تعداد شاخهانتظار می باشد.می

در  دلیل داشتن چهار اتمنمودار پراکندگی این ترکیب به

ست دنتایج بهباشد، که با توجه به  47حالت پایه برابر 

شود. شاخة پایینی ها مشاهده میاین تعداد شاخه آمده

های گیرند، شاخهخود میمقدار صفر بهکه در نقطة

های آکوستیکی آکوستیکی هستند. از این شاخه

ای که بالاترین فرکانس را نسبت به دو شاخة شاخه

دیگر دارد، شاخة طولی و دو شاخة دیگر عرضی 

های صوتی عرضی با طول هستند. در یک جامد، فونون

که امواج صوتی برشی هستند، در حالی موج بلند

های صوتی به موج های صوتی طولی مربوطفونون

برش دادن یک بلور  که معمولاًدلیل ایناند. بهتراکمی

های صوتی تر از فشرده کردن آن است، فونونراحت

های تری نسبت به فونونبا سرعت پایین TA))عرضی 

باقیمانده  شاخة 3 .کنندحرکت می( LA)صوتی طولی

شاخه  1ها از این شاخه باشند.های اپتیکی میشاخه

باشد. با توجه به شاخة دیگر طولی می 9عرضی و 

ها شاخة بالایی که فرکانس آنها از دیگر شاخه 9شکل، 

شاخة دیگر  1باشند و می (LO)بیشتر است نوری طولی 

 .هستند (TO)های نوری عرضی شاخه

 
 )الف(

 
 )ب(
نمودار پراکندگی فونونی در فاز ورتسایت با تقریب  .11شکل

 .LDAب:و GGAالف:
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 گیرینتیجه
در این مقاله ساختار نواری ترکیب ایندیم نیترید در    

عی تاب ةفاز ساختاری هگزاگونال با استفاده از نظری

 0PBE و LDA ،GGAهایچگالی با استفاده از تقریب

ای هچگالی حالتمحاسبه شد. نتایج ساختار نواری و 

دهد که ایندیم نیترید یک گاف آمده نشان میدستبه

ولت الکترون 7/7به اندازۀ  نواری مستقیم در نقطة

دهد که بیشترین سهم در دارد. همچنین نتایج نشان می

اتم نیتروژن و در نوار  sاربیتال  به نوار ظرفیت مربوط

 .اتم ایندیم استp وsهای اربیتالرسانش مربوط به 

ز انتایج طیف فونونی بیانگر این است که علاوه براین 

هیچ مد فونونی  cm447/189-1تا  cm888/703-1بسامد 

بنابراین در این ناحیه  شود.مشاهده نمی صوتی و نوری

 تواند در ماده منتشر گردد.هیچ موجی نمی
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Abstract 

In this paper, the structural, electronic and phononic properties of InN in a wurtzite structure have 

been studied. The calculations have been performed using a pseudoptential method in the 

framework of Density Functional Theory (DFT) by PWscf package with LDA, GGA and PBE0 

approximations for the exchange and correlation potential terms. The Calculated band gap for 

InN in the hexagonal phase is equal to 2.2 eV, which mostly contributes to the valence band and 

to the conduction band of the s-orbital nitrogen atom and orbital s and p indium atoms. The 

phonon spectrum shows a frequency gap in 209.885 to 453.112 cm-1 that in this range with have 

complete reflection.  
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