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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
 ین مقاله تحت مجوز کریتیو کامنز تخصیص 4,0 بینالمللی میباشد

-هاي ساختاري، الکترونی و فونونی ترکیب گالیمبررسی نسبیتی ویژگی
  بیسموت در فازهاي تحت فشار

  ، پیمان امیري، سیدمسعود علويحمدا... صالحی
 اهواز، ایران، اهواز شهید چمران دانشگاهگروه فیزیک، دانشکده علوم، 

 05/04/1398 پذیرش:           28/01/1398 ویرایش نهایی:        24/05/1396دریافت: 

  چکیده
نمکی نگکلرید و سهاي ساختاري، الکترونی و فونونی ترکیب گالیم بیسموت در فازهاي تحت فشار سزیمدر کار حاضر، ویژگی

ۀ محاسباتی پتانسیل، با استفاده از بستچگالی و با تکنیک شبهساکن در چارچوب نظریۀ تابعی. محاسبات ابتدا بهاندبررسی شده
دست به مدار صورت گرفته است. نتایج-کنش اسپیننسبیتی همراه با برهم صورتاسپرسو انجام شده است. محاسبات به کوآنتوم

ثیر أر تمدار بر روي ترتیب پایداري و فشار گذا-کنش اسپینن فازها، فلز است و برهمآمده بیانگر این است که گالیم بیسموت در ای
 دهد که این ترکیب در فازهاي تحت فشار مورد بررسی ناپایدار است.هاي فونونی نشان میگذارد. در نهایت بررسی ویژگیمی

  مدار، فازهاي تحت فشار-اسپینشدگی جفتساکن، گالیم بیسموت، محاسبات ابتدا به:واژگانکلید

  مقدمه
فشار یک متغیر ترمودینامیکی مناسب براي آشکار    

هاي مکانیکی بیشتر جامدات و آلیاژها نمودن ویژگی
موجب آن تغییر ساختار، و بهباشد. با اعمال فشار می
فاز هاي متفاوت نسبت بهویژگیبا  فازهاییتوان بهمی

]. ترکیب گالیم بیسموت که متعلق 1دست یافت [پایدار 
IIIبه گروه V باشد، در فشار جدول تناوبی می

معمولی در فاز مکعبی مرکزسطحی با پایۀ دو اتمی 
علت وجود به GaBiشود. ترکیب(بلندروي) متبلور می

اتم بیسموت و در واقع سنگین بودن این  S6اربیتال 
میزان قابل توجهی ت که بهاسهایی اتم، داراي ویژگی

IIIرساناهايسایر نیمنسبت به Vاز باشد و متفاوت می
 درذا ل ،گذاردنمایش میرا بهي افلزگونهویژگی شبهخود

 بارتعبهیا مدار -اسپینکنش برهم ،انجام محاسبات

                                                        
   salehi_h@scu.ac.ir مسئول: یسندةنو*

S.Lدیگر جملۀ 
 

شدگی جفت ،لحاظ شده است 
اي هاي زاویهحرکتکه طبق آن اندازهمدار –اسپین

طور مغناطیسی با یکدیگر جفت مداري و اسپینی به
شود که حرکت شوند، از این حقیقت ناشی میمی

ه ک ،کندالکترون در مدارش میدان مغناطیسی ایجاد می
اي زاویه حرکتاین میدان مغناطیسی بر روي اندازه

ملۀجکردن وارد حاصله از نتایج شود. اسپینی اعمال می
S.L
 

 دیگريتغییر در مقدار انرژي ترکیب و ، یکی 
 .باشدنمایش گاف نواري منفی در فاز پایدارش می

IIIرساناهاينیمبنابراین اضافه نمودن بیسموت به  V

 رسانا وجالب و جدیدي را که شامل ترکیبات نیم ةماد
و از این حیث از اهمیت  ،کندفلز هستند، حاصل میشبه

هاي کاربردي الکترونیکی و اپتیکی زیادي در برنامه
هاي خورشیدي، بسیاري از جمله لیزرها، سلول

رخوردار ترونیک باسپین ۀپایترانزیستورها و وسایل بر 

mailto:salehi_h@scu.ac.ir
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همین دلیل محاسبات در فازهاي . به]1-4[باشد می
رت وصنمکی) نیز بهکلرید و سنگتحت فشار (سزیم

هاي ررسیببا توجه بهنسبیتی کامل انجام گرفته است. 
ویژه ترکیب گالیم و به III-Vانجام شده، اکثر ترکیبات 

رد نظر موترکیب ترین ترکیب بهکه نزدیک(آنتیموان 
. فاز ]5[ اندنمکی مشاهده شدهدر فاز سنگ )باشدمی

کلرید نیز که در مطالعات انجام شده توسط مکعبی سزیم
تر از فاز ، در فشاري پایین]1[فرهات و زائویی 

مورد بررسی قرار دهد، آن رخ مینمکی گذار بهسنگ
  .گیردمی

  الف

  ب
کلرید، سزیم :ساختار بلوري ترکیب گالیم بیسموت در فاز الف .1شکل

  نمکی.سنگ :ب
، این ترکیب را در فازهاي 1شکل در ادامه در

نشان داده شده  :نمکی بو سنگ :کلرید الفسزیم
ار رفته براي انجام کاست. در بخش دوم، روش به

صورت خلاصه توضیح داده شده است و محاسبات به
ی آورده شده مقادیر بهینه براي پارامترهاي محاسبات

رهاي پارامتاست. در بخش سوم نیز محاسبات مربوط به
ساختاري از جمله ثابت شبکه، مدول حجمی و 

ي اهذیري، ترتیب گذار، فشار گذار، ویژگیپتراکم
اي فونونی مورد بررسی هالکترونی و در نهایت ویژگی

مراجع  یري وگقرار گرفته است. در بخش آخر نیز نتیجه
ک ی قابل بیان است که هیچهمچنین  .آورده شده است

اي ، در مقالههفازهاي ذکر شداز خواص مورد بحث در 
   .اندآورده نشده

  روش انجام محاسبات
ستۀ چگالی و بمحاسبات با استفاده از نظریۀ تابعی   

 اسپرسو صورت گرفته است. در این کوآنتوممحاسباتی 
ورت صشم به-ذرة کوهنتۀ محاسباتی معادلات تکبس

و بسط  پتانسیلخودسازگار و با استفاده از تکنیک شبه
هاي ظرفیت با کمک امواج تخت حل تابع موج ااکترون

هاي کنشقریب زدن برهمگردد. همچنین براي تمی
 بدلیل مطابقت خیلی خوب تقری(بهتبادلی -همبستگی

در بررسی خواص ساختار پایدار این  شیب تعمیم یافته
 GGAاز روش  سایر نتایج نظري) ترکیب با تجربه و

محاسبات در دماي صفر مطلق و استفاده شده است. 
ل روش نسبیتی کامهایمر و بهاپن-تحت تقریب بورن
موت بیسم تدر مورد سنگین بودن ا انجام گرفته است.

توان مینسبیتی صورت بهخواص لزوم بررسی و 
عنوان کرد که اندرکنش اسپین مدار از جمله گونه این

دیراك نشان داد که اگر  خواص نسبیتی است که
 طور نسبیتیمعادلات مکانیک کوانتومی بخواهند به

 براي اضافی ايزاویه حرکتاندازه یک ناوردا باشند،
بدیهی است که  .داشت خواهد وجود الکترون

اي کل برابر با مجموع این دو اندازه حرکت زاویهاندازه
که در  ،است) مدارياي و حرکت زاویهاندازهحرکت (

 .آنها را در نظر گرفت دوي هرحالت نسبیتی بایستی 
نسبیتی در اجرام بالا نمود بیشتري دارند چرا که  آثار

باشند و بنابراین جرم جرم و انرژي معادل یکدیگر می
هایی بالاتر معرف انرژي بالاتر است. بنابراین در ترکیب

مانند ترکیب گالیم بیسموت بهتر است که آثار نسبیتی 
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باشد لحاظ مدار نیز می-کنش اسپینکه شامل برهم
 هايهاي ظرفیت در این ترکیب براي اتماربیتالگردد. 

Ga  وBi ترتیب به 10 2 13d 4s 4p  و

 14 10 2 34f 5d 6s 6p باشند. در محاسبات انجام می
شده، مقادیر انرژي قطع براي بسط تابع موج و 

). 1اند (جدولبهینه شده Kبندي یکنواخت نقاط مش
مقادیري هستند که از  هامقادیر بهینه براي این کمیت

ود و شچیز میاین مقدار به بعد اختلاف انرژي بسیار نا
ثابت  اً تقریبتوان بیان کرد که انرژي گونه میدر واقع این

 ود.شمی
  .kبندي نقاط انرژي جنبشی قطع و مش ةمقادیر بهینه شد .1جدول

  کمیات  سزیم کلرید سنگ نمکی

50  50  
انرژي قطع 

  (ریدبرگ)

47  10×10×10  20  7 × 7 ×   Kمش بندي نقاط   7

  نتایج
  الف: پارامترهاي ساختاري

 سازي ساختار بلوريپارامترهاي مهم در شبیهیکی از    
ثابت شبکه است. در این تحقیق  و بررسی خواص آن،

که - ثابت شبکه، حجم یاختۀ واحد، مدول حجمی
د یک تغییر شکل معین در بلور انرژي لازم براي ایجا

مشتق مدول حجمی نسبت به فشار و  -است
 محاسبات درپذیري محاسبه شده و نتایج این تراکم

همچنین براي نمونه  آورده شده است. 2جدول
 بدون اختاري در فاز پایدار آن در حالتپارامترهاي س

فتن با درنظر گرمدار و -کنش اسپیندرنظر گرفتن برهم
 هاي موجودهمراه با دیگر داده 3این اثر در جدول

آورده شده  مدار-کنش اسپینجهت نشان دادن اثر برهم
امتر شبکۀ محاسبه شده پار که نتایج حاصل از، است

یانگر سازگاري خوبی با دیگر براي فاز بلندروي ب

 باشد.هاي موجود میداده

  .پارامترهاي ساختاري محاسبه شده در کار حاضر .2جدول

  کمیات  سزیم کلرید سنگ نمکی

4954/11  1423/7  o

a(A)  

274/56  991/53  )
3o

AV (  

1/43 4/23 B (Gpa)  

77/3 38/4  B 

02/0  04/0  1-K (Gpa) 

  
دلیل عدم وجود دیگر نتایج تجربی و نظري، امکان به

  مقایسه وجود ندارد.

  ب: ترتیب پایداري
ازاي هر جفت ذره دار انرژي بهبا بررسی نمو   
حسب حجم یاختۀ واحد، ترتیب پایداري بر

)، 2لشکمختلف ترکیب گالیم بیسموت (ساختارهاي 
شود. براي محاسبۀ ترتیب پایداري، از دو تعیین می

یب ش روش استفاده شده است؛ با استفاده از تقریب
یتی کامل، روش نسبروش غیر نسبیتی و بهیافته بهتعمیم

نش کهدف از این کار، مقایسۀ نتایج و بررسی اثر برهم
  مدار بر روي ترتیب گذار است.-اسپین

 ،مورد محاسبات غیر نسبیتیدر  الف2شکلبا توجه به
صورت زیر ترتیب گذار براي ترکیب گالیم بیسموت به

 است:

بلندروي → کلریدسزیم →  سنگنمکی

و مادوري و همکاران  ]1[که با نتایج فرهات و زائویی 
که با استفاده از پتانسیل کامل انجام شده است  ]3[

 کنشن برهممطابقت خوبی دارد. امّا با در نظر گرفت
ر صورت زیر تغییب) این ترتیب به2مدار (شکل-اسپین

  کند.می
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بلندروي → نمکیسنگ →  سزیمکلرید

مدار -کنش اسپیندر نظر گرفتن برهم کهاین دلیلبه
الت دوم که در آن براي چنین ترکیبی لازم است، ح

مدار در نظر گرفته شده است (نسبیتی -کنش اسپنبرهم
  شود.کامل)، مبنا قرار داده می
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  ب
حسب حجم یاختۀ واحد در ازاي هر جفت ذره برانرژي بهنمودار .1شکل

الف:  GGAفازهاي مختلف ترکیب گالیم بیسموت با استفاده از تقریب 
 نسبیتی کامل. غیر نسبیتی، ب:

  پ: فشار گذار
 )3کل(شحسب فشار الپی بربا استفاده از نمودار آنت   

گونه که اینبه ،دست آوردتوان فشار گذار را بهمی
فشاري که در آن، نمودار دو فاز همدیگر را قطع 

از این نمودار کاملاً  کنند، همان فشار گذار است.می
واضح است که فشار گذار از فاز بلندروي به 

 کلریدسزیمو از فاز بلندروي به GPa 75/1نمکی سنگ
GPa 95/1 کلرید فاز سزیمنمکی بهو از فاز سنگGPa 

ري محاسبات تراکم پذی نتایج نبرایعلاوه باشد.می 73/3
در  پذیري این ترکیبکه تراکمحجمی بیانگر این است 

 نمکی بیشتر و از فازفاز پایدار بلندروي از فاز سنگ
 کلرید کمتر است.سزیم

  صورت زیر نوشت:توان بهپس ترتیب گذار را می

بلندروي 1.75GPa
ሱ⎯⎯⎯ሮ سنگنمکی 3.73GPa

ሱ⎯⎯⎯ሮ کلریدسزیم  
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حسب فشار فازهاي ترکیب گالیم بیسموت با نمودار آنتالپی بر. 2شکل

 (نسبیتی کامل). GGAاستفاده از تقریب 

  اي الکترونیهت:ویژگی
پارامترهاي با اهمیت از خواص الکترونی  زیکی ا   

بلور، گاف نواري آن است. در واقع گاف نواري ناحیۀ 
ممنوعه از انرژي است که هیچ الکترونی را در آن ناحیه 

 هايتوان یافت. با رسم نمودار چگالی حالتنمی
بررسی خواص الکترونی الکترونی و ساختار نواري به

 5و  4هايشکل شود. دراین ترکیب پرداخته می
ساختار نواري گالیم بیسموت نمودارهاي مربوط به

م نمکی رسکلرید و فاز سنگترتیب در فاز سزیمبه
 5تا  -15اند. در هر دو نمودار انرژي در بازة شده

ولت انتخاب شده است و انرژي فرمی بر روي الکترون
   صفر تراز شده است
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  الف                             ب      

هاي کلی براي ترکیب چگالی حالت الف: ساختار نواري، ب:. 3شکل
 GGAکلرید با استفاده از تقریبگالیم بیسموت در ساختار سزیم

  صورت نسبیتی کامل.به
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هاي کلی براي ترکیب چگالی حالت الف: ساختار نواري، ب:. 4شکل
صورت به GGAنمکی با استفاده از تقریبگالیم بیسموت در ساختار سنگ

  نسبیتی کامل.
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     فال                                    ب
ترکیب  هاي کلی برايچگالی حالت :بساختار نواري،  :الف. 5شکل 

 GGA نمکی با استفاده از تقریبگالیم بیسموت در ساختار سنگ
  صورت نسبیتی کامل.به
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  الف                             ب      

هاي کلی براي چگالی حالت ب:همراه به ساختار نواري الف: .6شکل
ترکیب گالیم بیسموت در ساختار بلندروي با استفاده از تقریب شیب 

 مدار-کنش اسپینبرهمتعمیم یافته با درنظر گرفتن 

با مشاهدة نمودارهاي رسم شده مشخص است که 
چگالی حالت الکترونی با ساختار نواري مربوطه، 

 توان بهرد و از هر دو نمودار میمطابقت خوبی دا
گونۀ ترکیب گالیم بیسموت در فاز ماهیت فلز

که،  این معنی استبرد. بهنمکی، پیکلرید و سنگسزیم
 ا گذار از فاز پایدار بلندرويترکیب گالیم بیسموت ب

فلزي خود را از دست نمکی ماهیت شبهفاز سنگبه
درحالی که با اعمال  کند.ا میدهد و ماهیت فلزي پیدمی

ته هاي نوارها شکستبهگنی ۀمدار در حالت پای-اثر اسپین
پایین  سمتدلیل سنگین بودن اتم بیسموت بهو به شودمی

گافی جزیی را ایجاد  و در راستاي  ،کشیده شده است
اب حسفلزها بههاي بارز شبهکند که این یکی از ویژگیمی
که در حالت پایدار گافی در صورتی ).6(شکل آیدمی

براي  و در نوارها تبهگنی نیز وجود دارد. شودمشاهده نمی
هاي مختلف در بررسی چگونگی مشارکت اربیتال

هاي موجود در نوارهاي رسانش و ظرفیت و نیز قله
هاي الکترونی کلی، نمودار چگالی نمودار چگالی حالت

 و s ،pهاي ظرفیت ربوط به اربیتالهاي جزیی محالت
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d  اتم گالیم و اتم بیسموت در ترکیب گالیم بیسموت و
آورده شده است.  7کلرید در شکلدر فاز سزیم

و با در نظر گرفتن  GGAمحاسبات با استفاده از تقریب 
گونه که مدار انجام شده است. همان-کنش اسپینبرهم

بیشترین سهم اربیتالی در ایجاد شود، مشاهده می
 pو  sهاي اربیتالنوارهاي اطراف تراز فرمی، مربوط به

باشد و نوار اتم بیسموت می p اتم گالیم و اربیتال
 -10تا  -13الکترونی ایجاد شده در بازة انرژي 

اتم بیسموت  sتوان ناشی از اربیتال ولت را میالکترون
 نمکینیز این نمودار براي فاز سنگ 8شکلدانست. در 

بیشترین سهم اربیتالی در در این فاز،  آورده شده است.
اي هاربیتالایجاد نوارهاي اطراف تراز فرمی، مربوط به

p اتم گالیم و اربیتال p نوار  باشد.اتم بیسموت می
 -10تا  -13الکترونی ایجاد شده در بازة انرژي 

تال کلرید ناشی از اربیولت نیز همانند فاز سزیمالکترون
s .اتم بیسموت است  
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ا تقریب نمکی بگالیم و بیسموت در ترکیب گالیم بیسموت در فاز سنگ
GGA  مدار-کنش اسپینرفتن برهمگبا در نظر.  

  اي فونونیهج: ویژگی
ها مدهاي ارتعاشی شبکه هستند که با بردار فونون   

 ازاي یک مقدار معینیابند. بهدر بلور انتشار می kموج 
k
 ،p3  ،مد بهنجار وجود داردp هاي پایه تعداد یون

اند، یعنی آکوستیکی ۀشاخ p3است. سه تا از این 
ر ها دکه بسامدهاي آن ،کنندارتعاشاتی را توصیف می

-1شوند. صفر می kطور خطی با حد طول موج بلند به
P3 حد  ها دراند، یعنی بسامدهاي آنشاخۀ دیگر اپتیکی

 10و  9هايدر شکلشوند. طول موج بلند صفر نمی
نمودارهاي پراکندگی فونونی در راستاي بیشترین تقارن 

کلرید و ترکیب گالیم بیسموت در فازهاي سزیم
رود که تعداد انتظار می .اندنمکی رسم شدهسنگ
ن دلیل داشتن ترکیب بههاي نمودار پراکندگی ایشاخه

باشد، که با توجه  6دو اتم در حالت پایه برابر 
شود. ها مشاهده می، این تعداد شاخه10و  9هايشکلبه

خود مقدار صفر به سه شاخۀ پایینی که در نقطۀ
هاي از این شاخه اند،هاي آکوستیکیگیرند، شاخهمی

دو به را نسبت بسامد اي که بالاترینآکوستیکی شاخه
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شاخۀ دیگر دارد، شاخۀ طولی و دو شاخۀ دیگر عرضی 
هاي اپتیکی هستند. سه شاخۀ باقی مانده شاخه

را  سامدباي که بالاترین جا نیز شاخهکه در این ،باشندمی
دو شاخۀ دیگر دارد، شاخۀ طولی و دو شاخۀ نسبت به

ها در همچنین تعداد این شاخهدیگر عرضی هستند. 
شاخه تقلیل  4به  L راستاي برخی مسیرها مانند

ود هاي موجکه علت آن از بین نرفتن تبهگنی ،یابدمی
از هر دو مدار است. -در اثر اختلال مرتبۀ اول اسپین

 برخیهاي فونونی، در بسامدشود که نمودار مشاهده می
که این خلاف  ،شوندنواحی برابر با مقداري منفی می

دن تواند دلیلی بر ناپایدار بوقوانین فیزیکی است و می
  این ساختارها براي ترکیب گالیم بیسموت باشد. 
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  مدار.-کنش اسپینبرهمدر نظر گرفتن 
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 با GGAنمکی با تقریب نمودار پراکندگی فونونی در فاز سنگ. 10شکل

 مدار.-کنش اسپیندر نظر گرفتن برهم

  گیرينتیجه
ساکن با استفاده از روش محاسبات ابتدا به   

 تابعی چگالی ۀپتانسیل در چارچوب نظریشبه
صورت یافته و بهاختلالی و با تقریب شیب تعمیم

نسبیتی کامل بر روي ترکیب گالیم بیسموت در 
نمکی انجام شد. کلرید و سنگفازهاي سزیم

محاسبات نسبیتی کامل بر روي ترتیب پایداري و 
ز پذیري فاگذارد. تراکمثیر میأترتیب گذار ت

ت از فاز بیسمو ترکیب گالیمکلرید مربوط بهسزیم
نمکی این ترکیب بیشتر است. محاسبات سنگ

دهد که ترکیب مربوط به ساختار نواري نشان می
کلرید و گالیم بیسموت در دو فاز سزیم

باشد. نمکی داراي خاصیت فلزي میسنگ
همچنین محاسبات فونونی حاکی از آن است که 
ترکیب مورد نظر در فازهاي یاد شده ناپایدار است 

حتمال تشکیل این فازها در تجربه بسیار پایین و ا
  باشد. می

  هامرجع
[1] M. Ferhat, A. Zaoui, Structural and 
electronic properties of III-V bismuth 
compounds, Physical Review B 73 11 
(2006)115107. 
[2] A. Janotti, S.H. Wie, S. Zhang, 
Theoretical study of the effects of 
isovalentcoalloying of Bi and N in GaAs, 
Physical Review B 65 11 (2002) 115203. 

[3] D. Madouri, A. Boukra, A. Zaoui, M. 
Ferhat, Bismuth alloying in GaAs: a first-
principles study, Computational Materials 
Science 43 (2008) 818-822. 

[4] A. Belabbes, A. Zaoui, M. Ferhat, Lattice 
dynamics study of bismuth III–V 
compounds, Journal of Physics: Condensed 
Matter 20 (2008) 415221. 



 و همکاران حمدا..صالحی          ... بررسی نسبیتی ویژگی هاي ساختاري، الکترونی و                            120   

[5] H. Salehi, H. Badehian, M. Farbod, First 
principle study of the physical properties of 
semiconducting binary antimonide 
compounds under hydrostatic pressures, 
Materials Science in Semiconductor 
Processing 26 (2014) 477-490. 

[6] S. Francoeur, M.J. Seong, A. 
Mascarenhas, S. Tixier, M. Adamcyk and T. 
Tiedje, Band gap of GaAs1-x Bix, Applied 
Physics Letters 82 22 (2003) 3874-3876 . 

[7] S.Q. Wang, H.Q. Ye, Plane-wave 
pseudopotential study on mechanical and 
electronic properties for IV and III-V 
crystalline phases with zinc-blende 
structure, Physical Review B 66 (2002) 
235111. 

[8] M. Born, R.J. Oppenheimer, Max Born 
and his legacy to condensed matter physics, 
Annals of Physics 84 (1927) 547-484.


