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Abstract

In this thesis,the electronic structure and optical properties of silicon nitride( SigNy
) semiconductor in 8 phase(hexagonal), were investigated. The calculations were carried
out based on Density Functional Theory (DFT) using wien2k code and the generalized
gradient approximation(GGA) and local density approximation(LDA) for bulk, pure and
Oxygen (6.25, 12.5 and 25 percent)-doped 3 — Si3 Ny nano-sheets. For these purposes, the
band structure and density of states (DOSs), real and imaginary parts of the dielectric
function, refraction coefficient, extinction and absorption coefficients, reflectivity, optical
conductivity, and electron energy- loss function were investigated. Our results showed that
bulk g — SizN4 has an indirect bandgap. Using GGA and LDA the calculated bandgap
was in the range of 4.2 and 4.18 eV, respectively. In § — Si3/N4 nano-sheets the bandgap
was converted to direct. This calculated direct bandgap was about 3.5 and 3.2 in GGA
and LDA, respectively. In O-doped 8 — Si3/N4 nano-sheets some impurity bands related
to Oxygen atoms appeared in the bandgap around the Fermi level. Moreover, the bands
in the valance band and the conduction band of the doped —Si3N4 compared to the
un-doped samples were condensed.

Keywords: Density Functional Theory (DFT), Generalized Gradient Approximation (
GGA), Local Density Approximation(LDA), Silicon Nitride(3N4), Band structure, Density
of States (Dos), Optical Properties, Electronic Structure, §— Sis N4 Nano-sheets, O- doped
B — SigNy Nano-sheets, .



Shahrood
University.

Technology

Faculty Of Physics and Nuclear Engineering

MSc Thesis in Nano physic

Study of electronic structure and optical
properties of silicon nitride nanostructures

By: Mohammad Khosravi

Supervisors:

Dr. Morteza IzadiFard
Dr. Mohammad Ebrahim Ghazi

September 2019



	فهرست تصاویر
	فهرست جداول
	معرفی نیمرسانای سیلیکون نیتراید و مروری به کارهای انجام شده
	مقدمه
	نیمرساناها
	نیمرساناهای گروه iv 
	نیمرساناهای گروه iii-v
	نیمرساناهای گروه ii-vi 

	ساختار بلوری سیلیکون نیتراید
	چگالی حالات و ساختار نواری -Si3N4 
	خواص فیزیکی و کاربردهای سیلیکون نیتراید
	نانو ساختارهای سیلیکون نیتراید
	خواص اپتیکی جامدات
	مقدمه
	تابع دی الکتریک مختلط و رسانندگی اپتیکی مختلط
	رابطۀ تابع دی الکتریک مختلط با مشاهده پذیرها 
	بازتابندگی
	تابع اتلاف انرژی
	رابطۀ کرامرز-کرونیگ


	نظریۀ تابعی چگالی
	 نظریۀ تابعی چگالی
	معادلۀ شرودینگر
	قضایای هوهنبرگ-کوهن
	رهیافت کوهن-شم

	روش های حل معادلات تک ذره ای کوهن-شم
	روش امواج تخت( PW )
	روش امواج تخت بهینه شده (APW)
	روش امواج تخت بهینه شدۀ خطی( LAPW )
	روش پتانسیل کامل امواج تخت بهینه شدۀ خطی( FP-LAPW )


	 معرفی بستۀ محاسباتی Wien2k
	معرفی برنامه WIEN2K 
	ترتیب اجرای برنامه
	برنامه های مرحلۀ آماده سازی34,35
	برنامه های مرحلۀ حل خودسازگار34,35


	بررسی ساختار الکترونی و خواص اپتیکی نیمرسانای حجمی -Si3 N4 خالص 
	مقدمه
	بهینه سازی پارامترهای ورودی
	بهینه سازی نقاط k در ناحیۀ اول بریلوئن
	بهینه سازی RKmax
	بهینه سازی Gmax 
	بهینه سازی حجم و محاسبۀ ثابت های تعادلی شبکه
	واهلش ساختار
	شکل ساختار و طول پیوندها

	بررسی خواص الکترونی ترکیب -Si3N4 
	محاسبۀ ساختار نواری
	محاسبۀ چگالی حالت های کلی (DOS) وجزئی (PDOS)
	توزیع چگالی ابر الکترونی

	بررسی خواص اپتیکی ترکیب -Si3 N4 
	تابع دی الکتریک
	ضریب شکست و ضریب خاموشی
	ضریب جذب
	رسانندگی اپتیکی
	بازتابندگی
	اتلاف انرژی

	نتیجه گیری

	بررسی ساختار الکترونی و خواص اپتیکی نانو ورقه های خالص -Si3 N4 
	مقدمه
	بهینه سازی پارامترهای ورودی
	بهینه سازی نقاط k در ناحیۀ اول بریلوئن
	بهینه سازی انرژی قطع
	بهینه سازی حجم ابر سلول و محاسبۀ ثابت های تعادلی شبکه

	محاسبۀ ساختار نواری
	محاسبۀ چگالی حالت های کلی و جزئی
	بررسی خواص اپتیکی نانو ورقۀ خالص -Si3 N4 
	تابع دی الکتریک
	ضریب شکست و ضریب خاموشی
	ضریب جذب
	رسانندگی اپتیکی
	بازتابندگی
	اتلاف انرژی

	نتیجه گیری

	بررسی ساختار الکترونی نانو ورقه های آلایش یافتۀ -Si3 N4 
	شیوۀ آلایش 
	بهینه سازی پارامترهای ورودی و ثابت های تعادلی شبکه
	محاسبۀ ساختار نواری و چگالی حالات کلی و جزئی
	آلایش 6.25 درصد اکسیژن 
	آلایش 12.5 درصد اکسیژن
	آلایش 25 درصد اکسیژن

	خواص اپتیکی
	تابع دی الکتریک
	ضرایب شکست و خاموشی
	ضریب جذب
	رسانندگی اپتیکی
	بازتابندگی
	اتلاف انرژی

	نتیجه گیری

	مراجع

