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ای هسته مهندسی و فیزیک دانشکده

فیزیک نانو ارشد کارشناسی پایان نامه

خواص و الکترونی ساختار سیلیکونمطالعۀ ساختارهای نانو اپتیکی
نیتراید

خسروی محمد نگارنده:

راهنما استادان

فرد ایزدی مرتضی دکتر
قاضی ابراهیم محمد دکتر

١٣٩٨ شهریور





ه

همسرم: به تقدیم
می زندگیم سار سایه مهربانیش سایۀ که
و بوده تحمل و صبر اسوۀ که او باشد،

نمود. تسهیل برایم را مسیر مشکلات





سپاس گزاری...

آقای جناب و فرد ایزدی دکتر آقای جناب گرامی و فرهیخته اساتید از فراوان سپاس
نامه پایان این انجام در راهم چراغ همواره ایشان دریغ بی راهنماییهای که قاضی دکتر

بود.

خسروی محمد
١٣٩٨ شهریور

ز





نامه تعهد
ای هسته مهندسی و فیزیک رشته ارشد کارشناسی دانشجوی خسروی محمد اینجانب
نانو اپتیکی خواص و الکترونی ساختار مطالعۀ عنوان با پایان نامه نویسنده شاهرود، دانشگاه
قاضی ابراهیم محمد و فرد ایزدی مرتضی راهنمایی تحت ، نیتراید سیلیکون ساختارهای

می شوم: متعهد
برخوردار اصالت و صحت از و است شده انجام اینجانب توسط پایان نامه این در تحقیقات •

است.
شده استناد استفاده مورد مرجع به پژوهش گران، دیگر پژوهش های نتایج از استفاده در •

است.
مدرک نوع هیچ دریافت برای دیگری فرد یا خود، توسط کنون تا پایان نامه، این مطالب •

است. نشده ارایه هیچ جا در امتیازی یا
نام با مستخرج مقالات و دارد، تعلق شاهرود صنعتی دانشگاه به اثر، این معنوی حقوق •
خواهد چاپ به “ Shahrood University of Technology “ یا “ شاهرود صنعتی دانشگاه “

رسید.
بوده اند، تاثیرگذار پایان نامه اصلی نتایج آوردن به دست در که افرادی تمام معنوی حقوق •

می گردد. رعایت پایان نامه از مستخرج مقالات در
آنها) بافت های (یا زنده موجود از که مواردی در پایان نامه، این انجام مراحل تمام در •

است. شده رعایت اخلاقی اصول و ضوابط است، شده استفاده
افراد شخصی اطلاعات حوزه به که مواردی در پایان نامه، این انجام مراحل تمام در •
شده رعایت انسانی اخلاق اصول و رازداری اصل است)، شده استفاده (یا یافته دسترسی

است.
خسروی محمد
١٣٩٨ شهریور

نشر حق و نتایج مالکیت
برنامه های کتاب، مستخرج، ( مقالات آن محصولات و اثر این معنوی حقوق تمام •
شاهرود صنعتی دانشگاه به متعلق شده) ساخته تجهیزات و نرم افزارها رایانه ای،

شود. ذکر مربوطه علمی تولیدات در مقتضی، نحو به باید مطلب این می باشد.
نمی باشد. مجاز منبع ذکر بدون پایان نامه این در موجود نتایج و اطلاعات از استفاده •

ط





چکیده
استفاده با و Wien٢k محاسباتی بستۀ و چگالی تابعی نظریۀ از استفاده با نامه پایان این در
خواص و الکترونی ساختار ،(LDA) موضعی چگالی و (GGA) یافته تعمیم شیب تقریب دو از
و خالص صفحات نانو و حجمی های حالت در (β − Si٣N۴) نیتراید سیلیکون بتا قاز اپتیکی
ساختار الکترونی، خواص بررسی برای شد. درصد)بررسی ٢۵ ١٢٫۵و ،۶٫٢ ) اکسیژن با آلاییده
و حقیقی های قسمت اپتیکی خواص بررسی برای و جزئی و کلی های حالت چگالی و نواری
رسانندگی همچنین و بازتاب و جذب و خاموشی و شکست ضرایب الکتریک، دی تابع موهومی
دادند نشان ها بررسی این نتایج شدند. بررسی و محاسبه الکترون انرژی اتلاف تابع و اپتیکی
تقریب در آن مقدار که است مستقیم غیر نواری گاف دارای حجمی حالت در β − Si٣N۴ که
صفحات نانو برای آمدند. بدست ولت الکترون ۴٫١٨ و ۴٫٢ بترتیب LDA و GGA های
شود. می تبدیل مستقیم نوع به نواری گاف که دادند نشان محاسبات β − Si٣N۴ خالص
بترتیب LDA و GGA های تقریب در صفحات نانو این برای نواری گاف شدۀ محاسبه مقدار
اکسیژن، با آلاییده β − Si٣N۴ صفحات ورقه نانو در آمدند. بدست ولت الکترون ٣٫٢ و ٣٫۵
چگالی که شدند مشاهده فرمی تراز محدودۀ در اکسیژن ناخالصی به وابسته ناخالصی نوارهای
نوارهای در هم و ظرفیت نوارهای در هم همچنین یافت. افزایش ناخالصی درصد افزایش با آنها
توجه قابل افزایش خالص صفحات نانو با مقایسه در اکسیژن، با آلاییده صفحات نانو رسانش

گردید. مشاهده نوارها

،(LDA)موضعی چگالی تقریب ،(GGA)یافته تعمیم شیب تقریب چگالی، تابعی نظریۀ کلیدی: کلمات
صفحات نانو اپتیکی، خواص ها، حالت چگالی نواری، ساختار ،(Si٣N۴) نیتراید سیلیکون

β − Si٣N۴ اکسیژن با آلاییده صفحات نانو ، β − Si٣N۴ خالص

ک





پایان نامه از مستخرج مقالات لیست

الکترونی ساختار مطالعۀ قاضی، ابراهیم محمد فرد، ایزدی مرتضی خسروی، محمد .١
تبریز، ٢٠١٩ فیزیک، سالانۀ کنفرانس نیتراید. سیلیکون نیمرسانای

م





مطالب فهرست
ق تصاویر فهرست
ث جداول فهرست
١ شده انجام کارهای به مروری و نیتراید سیلیکون نیمرسانای معرفی ١
١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مقدمه ١. ١
٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . نیمرساناها ١. ٢
٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . IV گروه نیمرساناهای ١. ٢. ١
٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . III-V گروه نیمرساناهای ١. ٢. ٢
٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . II-VI گروه نیمرساناهای ١. ٢. ٣
۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . نیتراید سیلیکون بلوری ساختار ١. ٣
٧ . . . . . . . . . . . . . . . β − Si3N4 نواری ساختار و حالات چگالی ۴ .١
٩ . . . . . . . . . . . . . . نیتراید سیلیکون کاربردهای و فیزیکی خواص ۵ .١
١٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . نیتراید سیلیکون ساختارهای نانو ۶ .١
١٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . جامدات اپتیکی خواص ١. ٧
١٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مقدمه ١. ٧. ١
١٢ . . . . . . مختلط اپتیکی رسانندگی و مختلط الکتریک دی تابع ١. ٧. ٢
١۴ . . . . . . . پذیرها مشاهده با مختلط الکتریک دی تابع رابطۀ ١. ٧. ٣
١۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بازتابندگی ۴ .١. ٧
١۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . انرژی اتلاف تابع ۵ .١. ٧
١۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کرامرز‐کرونیگ رابطۀ ۶ .١. ٧

١٩ چگالی تابعی نظریۀ ٢
١٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . چگالی تابعی نظریۀ ٢. ١
١٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . شرودینگر معادلۀ ٢. ١. ١
٢١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . هوهنبرگ‐کوهن قضایای ٢. ١. ٢

س



مطالب فهرست ع
٢٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کوهن‐شم رهیافت ٢. ١. ٣
٢٣ . . . . . . . . . . . . کوهن‐شم ای ذره تک معادلات حل های روش ٢. ٢
٢۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . (PW)تخت امواج روش ٢. ٢. ١
٢۴ . . . . . . . . . . . . . (APW) شده بهینه تخت امواج روش ٢. ٢. ٢
٢۵ . . . . . . . . . . (LAPW)خطی شدۀ بهینه تخت امواج روش ٢. ٢. ٣
٢۶ (FP − LAPW)خطی شدۀ بهینه تخت امواج کامل پتانسیل روش ۴ .٢. ٢

٢٧ Wien٢k محاسباتی بستۀ معرفی ٣
٢٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . WIEN٢K برنامه معرفی ٣. ١
٢٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . برنامه اجرای ترتیب ٣. ٢
٢٨ . . . . . . . . . . . . [٢۵ سازی[٢۶، آماده مرحلۀ های برنامه ٣. ٢. ١
٣١ . . . . . . . . . . [٢۵ خودسازگار[٢۶، حل مرحلۀ های برنامه ٣. ٢. ٢

٣٣ βخالص − Si٣N۴ حجمی نیمرسانای اپتیکی خواص و الکترونی ساختار بررسی ۴
٣٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مقدمه ١ .۴
٣۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ورودی پارامترهای سازی بهینه ٢ .۴
٣۴ . . . . . . . . . . . بریلوئن اول ناحیۀ در k نقاط سازی بهینه ٢. ١ .۴
٣۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . RKmax سازی بهینه ٢. ٢ .۴
٣۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . Gmax سازی بهینه ٢. ٣ .۴
٣۶ . . . . . . شبکه تعادلی های ثابت محاسبۀ و حجم سازی بهینه ۴ .٢ .۴
٣٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ساختار واهلش ۵ .٢ .۴
٣٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . پیوندها طول و ساختار شکل ۶ .٢ .۴
٣٨ . . . . . . . . . . . . . . . β − Si٣N۴ ترکیب الکترونی خواص بررسی ٣ .۴
٣٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . نواری ساختار محاسبۀ ٣. ١ .۴
۴٠ . . . (PDOS) وجزئی (DOS) کلی های حالت چگالی محاسبۀ ٣. ٢ .۴
۴٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . الکترونی ابر چگالی توزیع ٣. ٣ .۴
۴٢ . . . . . . . . . . . . . . . . β − Si٣N۴ ترکیب اپتیکی خواص بررسی ۴ .۴
۴٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . الکتریک دی تابع ١ .۴ .۴
۴۴ . . . . . . . . . . . . . . . خاموشی ضریب و شکست ضریب ٢ .۴ .۴
۴۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . جذب ضریب ٣ .۴ .۴
۴۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اپتیکی رسانندگی ۴ .۴ .۴
۴۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بازتابندگی ۵ .۴ .۴
۴٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . انرژی اتلاف ۶ .۴ .۴
۴٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گیری نتیجه ۵ .۴



ف مطالب فهرست
۴٩ β − Si٣N۴ خالص های ورقه نانو اپتیکی خواص و الکترونی ساختار بررسی ۵
۴٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . مقدمه ١ .۵
۴٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ورودی پارامترهای سازی بهینه ٢ .۵
۵٠ . . . . . . . . . . . بریلوئن اول ناحیۀ در k نقاط سازی بهینه ٢. ١ .۵
۵٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . قطع انرژی سازی بهینه ٢. ٢ .۵
۵١ . . شبکه تعادلی های ثابت محاسبۀ و سلول ابر حجم سازی بهینه ٢. ٣ .۵
۵٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . نواری ساختار محاسبۀ ٣ .۵
۵٣ . . . . . . . . . . . . . . . . جزئی و کلی های حالت چگالی محاسبۀ ۴ .۵
۵۵ . . . . . . . . . . . . β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو اپتیکی خواص بررسی ۵ .۵
۵۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . الکتریک دی تابع ١ .۵ .۵
۵۶ . . . . . . . . . . . . . . . خاموشی ضریب و شکست ضریب ٢ .۵ .۵
۵٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . جذب ضریب ٣ .۵ .۵
۵٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اپتیکی رسانندگی ۴ .۵ .۵
۵٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بازتابندگی ۵ .۵ .۵
۵٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . انرژی اتلاف ۶ .۵ .۵
۵٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گیری نتیجه ۶ .۵

۶١ β − Si٣N۴ یافتۀ آلایش های ورقه نانو الکترونی ساختار بررسی ۶
۶١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . آلایش شیوۀ ١ .۶
۶٣ . . . . . . . . شبکه تعادلی های ثابت و ورودی پارامترهای سازی بهینه ٢ .۶
۶۶ . . . . . . . . . . . جزئی و کلی حالات چگالی و نواری ساختار محاسبۀ ٣ .۶
۶۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . اکسیژن درصد ۶٫٢۵ آلایش ٣. ١ .۶
۶٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اکسیژن ١٢٫۵درصد آلایش ٣. ٢ .۶
٧٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اکسیژن ٢۵درصد آلایش ٣. ٣ .۶
٧۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اپتیکی خواص ۴ .۶
٧۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . الکتریک دی تابع ١ .۴ .۶
٧۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . خاموشی و شکست ضرایب ٢ .۴ .۶
٧۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . جذب ضریب ٣ .۴ .۶
٧٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . اپتیکی رسانندگی ۴ .۴ .۶
٧٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بازتابندگی ۵ .۴ .۶
٧٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . انرژی اتلاف ۶ .۴ .۶
٨٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . گیری نتیجه ۵ .۶

٨٣ مراجع





تصاویر فهرست
٢ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . الماسی ساختار ١. ١
٣ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . بلند زینک ساختار ١. ٢
۵ . . . . . . . . . . . . . . . گاما و بتا آلفا فازهای در نیتراید سیلیکون ١. ٣
۶ . . . . . . . . . . . . بتا و آلفا فازهای در نیتراید سیلیکون واحد سلول ۴ .١
۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . SiN۴ های وجهی چهار ۵ .١
٨ . . . . . . . . بتا فاز در نیتراید سیلیکون حالات چگالی و نواری ساختار ۶ .١

خالص : ( آ ) حالت در حجمی β − Si٣N۴ حالات چگالی و نواری ساختار ١. ٧
٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . آرسنیک ناخالصی با آلاییده : ( (ب و

خالص : (آ) حالت در حجمی β − Si٣N۴ حالات چگالی و نواری ساختار ١. ٨
٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . ایتریوم عنصر با آلاییده : (ب)

حالت در β − Si٣N۴ های سیم نانو جزئی حالات چگالی و نواری ساختار ١. ٩
١١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . خالص
١١ . . . . . . . اکسیژن با آلاییده β − Si٣N۴ های سیم نانو نواری ساختار ١. ١٠
١٢ . کروم (ب): کربن (آ): با آلاییده β − Si٣N۴ های سیم نانو نواری ساختار ١. ١١

β − حجمی نمونۀ برای الکتریک دی تابع موهومی و حقیقی های بخش ١. ١٢
١٧ . . . . . . . . . . آرسنیک با (ب):آلاییده و خالص (آ): حالت در Si٣N۴

(ضریب شکست ضریب موهومی بخش و شکست ضریب حقیقی بخش ١. ١٣
(ب):آلاییده و خالص (آ): حالت در β−Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای خاموشی)

١٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . آرسنیک. با
(آ): حالت در β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای جذب و بازتابندگی نمودار ١۴ .١

١٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . آرسنیک با (ب):آلاییده و خالص
٣٠ . . . . . خودسازگار حل و سازی آماده مراحل در ها برنامه اجرای ترتیب ٣. ١
٣۵ . . . . . . . . خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای k نقاط سازی بهینه ١ .۴
٣۵ . . . . . . خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای قطع انرژی سازی بهینه ٢ .۴
٣۶ . . . . خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای Gmax پارامتر سازی بهینه ٣ .۴

ق



تصاویر فهرست ر
٣۶ . . . . . . . . . . . حجم حسب بر β − Si٣N۴ سلول کل انرژی نمودار ۴ .۴
٣٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ واحد سلول ۵ .۴
٣٩ . . . . . ورتسایت ساختار در بریلوئن اول منطقۀ در گیری انتگرال مسیر ۶ .۴
٣٩ . . . . خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه نواری ساختار ٧ .۴

با خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه کلی حالات چگالی ٨ .۴
۴١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . GGA تقریب از استفاده

خالص β−Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه جزئی های حالت چگالی ٩ .۴
۴١ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . GGA تقریب از استفاده با

حجمی نمونۀ برای شده محاسبه نیتروژن های اتم جزئی های حالت چگالی ١٠ .۴
۴١ . . . . . . . . . . . . . GGA تقریب از استفاده با خالص β − Si٣N۴

حجمی نمونۀ برای شده محاسبه سیلیکون های اتم جزئی های حالت چگالی ١١ .۴
۴٢ . . . . . . . . . . . . . GGA تقریب از استفاده با خالص β − Si٣N۴
۴٣ . . . . . . . . . β − Si٣N۴ واحد سلول در ظرفیت های الکترون توزیع ١٢ .۴
۴٣ . . . . . . . . . . . . . . . β − Si٣N۴ الکتریک دی تابع حقیقی بخش ١٣ .۴
۴۴ . . . . . . . . . . . . . . β − Si٣N۴ الکتریک دی تابع موهومی بخش ١۴ .۴
۴۵ . . . β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه شکست ضریب نمودار ١۵ .۴
۴۵ . . . β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه خاموشی ضریب نمودار ١۶ .۴
۴۶ . . . . β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه جذب ضریب نمودار ١٧ .۴
۴۶ . . β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه اپتیکی رسانندگی نمودار ١٨ .۴
۴٧ . . . . . . β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه بازتابندگی نمودار ١٩ .۴
۴٨ β−Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه الکترون انرژی اتلاف تابع نمودار ٢٠ .۴
۵٠ . . β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای وارون شبکۀ در k نقاط سازی بهینه ١ .۵
۵١ . . . . . . . . β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای قطع انرژی سازی بهینه ٢ .۵
۵١ . . β − Si٣N۴ سلول ابر برای شبکه تعادلی های ثابت و حجم سازی بهینه ٣ .۵
۵٢ . . . . . . . . . . . . . . . β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو نواری ساختار ۴ .۵
۵٣ β−Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای پائین و بالا اسپین با کلی های حالت چگالی ۵ .۵
۵۴ . . β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای بالا اسپین با جزئی های حالت چگالی ۶ .۵

خالص ورقۀ نانو در ٢ و ١ نوع نیتروژن های اتم جزئی های حالت چگالی ٧ .۵
۵۴ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . β − Si٣N۴
۵۴ β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو در سیلیکون های اتم جزئی های حالت چگالی ٨ .۵
۵۵ . β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای الکتریک دی تابع حقیقی بخش نمودار ٩ .۵
۵۶ β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای الکتریک دی تابع موهومی بخش نمودار ١٠ .۵



ش تصاویر فهرست
β − خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه خاموشی و شکست ضرایب نمودار ١١ .۵

۵۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . Si٣N۴
۵٧ . . . β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه جذب ضریب نمودار ١٢ .۵
۵٨ . β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه اپتیکی رسانندگی نمودار ١٣ .۵
۵٨ . . . . β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه بازتابندگی نمودار ١۴ .۵
۵٩ β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه الکترونی انرژی اتلاف نمودار ١۵ .۵
۶٢ . . . . . . . . . . . . آلایش انجام برای اتم ۵۶ شامل انتخابی ابرسلول ١ .۶
۶٣ . . . . اکسیژن درصد ۶٫٢۵ آلایش در اتم ۵۶ شامل β − Si٣N۴ سلول ابر ٢ .۶
۶۴ . . . . اکسیژن درصد ١٢٫۵ آلایش در اتم ۵۶ شامل β − Si٣N۴ سلول ابر ٣ .۶
۶۴ . . . . . اکسیژن درصد ٢۵ آلایش در اتم ۵۶ شامل β − Si٣N۴ سلول ابر ۴ .۶
۶۵ اکسیژن درصد ۶٫٢۵ آلایش برای شده محاسبه حجم حسب بر انرژی نمودار ۵ .۶
۶۵ اکسیژن درصد ١٢٫۵ آلایش برای شده محاسبه حجم حسب بر انرژی نمودار ۶ .۶
۶۵ اکسیژن درصد ٢۵ آلایش برای شده محاسبه حجم حسب بر انرژی نمودار ٧ .۶
۶٧ . . . . اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو نواری ساختار ٨ .۶
۶٧ اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو کلی های حالت چگالی ٩ .۶
۶٨ اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ١٠ .۶
۶٨ اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ١١ .۶
۶٨ اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ١٢ .۶
۶٩ اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ١٣ .۶
۶٩ . . . . اکسیژن درصد ١٢٫۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو نواری ساختار ١۴ .۶
٧٠ اکسیژن درصد ١٢٫۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو کلی های حالت چگالی ١۵ .۶
٧٠ اکسیژن درصد ١٢٫۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ١۶ .۶
٧١ اکسیژن درصد ١٢٫۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ١٧ .۶
٧١ اکسیژن درصد ١٢٫۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ١٨ .۶
٧١ اکسیژن درصد ١٢٫۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ١٩ .۶
٧٢ . . . . . اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو نواری ساختار ٢٠ .۶
٧٣ . اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو کلی های حالت چگالی ٢١ .۶
٧٣ اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ٢٢ .۶
٧٣ اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ٢٣ .۶
٧۴ اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ٢۴ .۶
٧۴ اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ٢۵ .۶

اکسیژن با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو در الکتریک دی تابع حقیقی بخش ٢۶ .۶
٧۵ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . GGA تقریب در شده محاسبه



تصاویر فهرست ت
اکسیژن با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو در الکتریک دی تابع موهومی بخش ٢٧ .۶

٧۶ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . GGA تقریب در شده محاسبه
تقریب در اکسیژن با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو در شکست ضریب نمودار ٢٨ .۶

٧٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . GGA
تقریب در اکسیژن با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو در خاموشی ضریب نمودار ٢٩ .۶

٧٧ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . GGA
تقریب در اکسیژن با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو در جذب ضریب نمودار ٣٠ .۶

٧٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . GGA
تقریب در اکسیژن با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو در اپتیکی رسانندگی نمودار ٣١ .۶

٧٩ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .GGA
٧٩ GGA تقریب در اکسیژن با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو در بازتابندگی نمودار ٣٢ .۶

تقریب در اکسیژن با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو در انرژی اتلاف تابع نمودار ٣٣ .۶
٨٠ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . GGA



جداول فهرست
٣۴ . . . . . . . . . . . . . . بتا نیتراید سیلیکون ترکیب در ها اتم موقعیت ١ .۴
٣٧ . . . . . خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شبکه تعادلی پارامترهای ٢ .۴
٣٧ . . . . . . . . . . . حجمی حالت در خالص β − Si٣N۴ حجمی مدول ٣ .۴
٣٨ . ساختار واهلش از پس حجمی β − Si٣N۴ واحد سلول در ها اتم موقعیت ۴ .۴
۴٠ . . . . . . . . . . . . . . . . حجمی حالت در β − Si٣N۴ نواری گاف ۵ .۴

مقایسۀ و شکست ضریب و استاتیک الکتریک دی ثابت شده محاسبه مقادیر ۶ .۴
۴٨ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . کارها سایر با آن
۵٢ خالص β − Si٣N۴ ورقۀ نانو برای حجمی مدول و شبکه تعادلی پارامترهای ١ .۵
۶٣ . . . . . . . . . . . . . اکسیژن جانشینی برای مناسب جایگاه انتخاب ١ .۶
۶۶ . . β − Si٣N۴ ورقۀ نانو در اکسیژن آلایش برای شبکه تعادلی های ثابت ٢ .۶

ث





١ فصل
و نیتراید سیلیکون نیمرسانای معرفی

شده انجام کارهای به مروری

مقدمه ١. ١
نواری نظریه کمک به شوند. می بندی تقسیم نیمرسانا و نارسانا رسانا، گروه سه به جامد مواد
نشان خود از فلزی رفتار صورتی در جامد جسم نمود. تفکیک هم از را دسته سه این توان می
مواد برخی در اما باشند. شده اشغال جزئی بطور آن انرژی نوارهای از بعضی که داد خواهد
گرمایی تحریک یک با و براحتی الکترونها و است کوچک رسانش نوار و ظرفیت نوار بین گاف
هم و ظرفیت نوار هم اینصورت در کنند. گذار رسانش نوار به ظرفیت نوار از توانند می کوچک
اینگونه کنند. شرکت الکتریکی رسانش در توانند می دو هر و شوند می پر بخشی رسانش نوار
گاف دارند، نام ٢ نارسانا(عایق) که مواد دیگر دستۀ در اما .[١] دارند نام ١ نیمرسانا مواد،
رسانش نوار به تواند نمی است پر کاملا که ظرفیت نوار الکترون که است بزرگ قدری به نواری
نخواهد وجود مواد اینگونه در نیز الکتریکی رسانش و نداریم پر بخشی نوار نتیجه در کند. گذار

داشت.
است نیمرسانا یک اینکار در شده مطالعه (Si٣N۴) نیتراید سیلیکون ترکیب اینکه به توجه با

1Semiconductor
2Insulator

١



شده انجام کارهای به مروری و نیتراید سیلیکون نیمرسانای معرفی ٢
بود. خواهند توجه مورد نیمرسانا مواد فقط ادامه در ،لذا

نیمرساناها ١. ٢
در فراوانی کاربردهای که هستند جامدها گروه مفیدترین و ترین توجه جالب از نیمرساناها
مواد از وسیعی گسترۀ شامل نیمرساناها دارند. ترانزیستورها و اپتوالکترونیکی قطعات ساخت
به متعلق آنها دهنده تشکیل عناصر اینکه به بسته و اند متفاوت شیمیایی و فیزیکی خواص با

شوند: می تقسیم مختلفی گروههای به باشند، تناوبی جدول از گروه کدام

IV گروه نیمرساناهای ١. ٢. ١
نیز نیمرساناها گروه ترین معروف که بوده عنصری نیمرساناهای جزو IV گروه نیمرساناهای
الماسی ساختار در که بوده (Ge) ژرمانیوم و (Si) سیلیسیم آنها پرکاربردترین باشند. می
پایۀ که است ١ (FCC) پر وجه مرکز مکعبی شبکه یک الماسی ساختار شوند. می متبلور
وجهی چهار یک و شود می احاطه همسایه چهار توسط اتم هر و شده تشکیل اتم دو از آن
بازترکیب یعنی است غیرمستقیم سیلیسیم نواری گاف .(١. ١ دهند(شکل می تشکیل منتظم

[٢] الماسی ساختار :١. ١ شکل

این که است همراه بلوری شبکه در فونون یک با برهمکنش با نواری گاف در الکترون‐حفره
مناسبی ی گزینه نیمرساناها گروه این بنابراین، دهد. می کاهش را ماده از نور گسیل بازدهی
ترکیبات بدنبال بایستی باشندو نمی لیزری و ٢ (LED)نورگسیل دیودهای در استفاده برای

باشیم. نیمرساناها از دیگری
1Face Centered Cubic
2Light Emiting Diods



٣ نیمرساناها

III-V گروه نیمرساناهای ١. ٢. ٢
تشکیل تناوبی جدول پنجم گروه از دیگری و سوم گروه از یکی عنصر دو از نیمرساناها این
این بلوری ساختار گردند. می محسوب ترکیبی نیمرساناهای جزو دلیل همین به و شوند می
که تفاوت این با است الماسی ساختار همان روی سولفید است. روی سولفید غالبا نیمرساناها
بلند زینک ساختار، این به هستند. متفاوت نوع دو از شبکه در پایه ی دهنده تشکیل اتم دو

.(١. ٢ گویند(شکل می (ZB)١

[٣] بلند زینک ساختار :١. ٢ شکل

زیاد تفاوت بدلیل ولی است کوالانسی نوع از III-V نیمرساناهای شیمیایی پیوندهای
شدن پایدارتر باعث این که باشد می یونی نیز درصدی ترکیب، سازنده عنصر دو الکترونگاتیوی
متبلور نیز طعام نمک و ٢ ورتسایت فازهای در موارد برخی در ترکیبات این شود. می ترکیب

.[۴] است پایدارتر ترمودینامیکی لحاظ از ورتسایت فاز که شوند می

II-VI گروه نیمرساناهای ١. ٢. ٣
تناوبی جدول شش گروه از دیگری و دوم گروه از یکی که عنصر دو ترکیب از نیمرساناها این
بهتری شیمیایی پایداری III-V به نسبت II-VI گروه ترکیبات شوند. می تشکیل هستند،
و بوده مستقیم غالبا گروه، این ترکیبات نواری گاف دهند. می نشان خود از اتاق دمای در
جذب بر مبتنی آنها کار که هستند قطعاتی ساخت برای مناسبی گزینه نیمرساناها این بنابراین
نواری گاف با گروه این ترکیبات از است. آنها نواری گاف محدودۀ در تابش ی بهینه گسیل یا
ساخت برای کوچکتر نواری گاف با و نیمرسانا لیزرهای و نورگسیل دیودهای ساخت در پهن

گرفت. بهره توان می فروسرخ آشکارساز
1Zinc Blende
2Wurtzite



شده انجام کارهای به مروری و نیتراید سیلیکون نیمرسانای معرفی ۴

نیتراید سیلیکون بلوری ساختار ١. ٣
شناخته از β و α فاز دو که باشد می γ و β و α بلوری فازهای دارای (Si٣N۴) نیتراید سیلیکون
شش بلوری فازهای دارای دو هر و آیند می بشمار نیتراید سیلیکون های مورف پلی ترین شده
گروه دارای α−Si٣N۴ ساختار .[۵] (١. ٣ است(شکل مکعبی ساختار دارای γ نوع و اند گوشی
β − Si٣N۴ ساختار است. c = ۵٫۶١٧A٠ و a = ٧٫٧۴٨A٠ شبکه های ثابت با P31C فضایی
ساختار باشد. می c = ٢٫٩١١A٠ و a = ٧٫۶٠٨A٠ شبکه های ثابت با P63/mفضایی گروه دارای
β فاز . [۵] باشد می a = ٧٫٧٣٨A٠ شبکه ثابت با Fd − 3m فضایی گروه دارای γ − Si٣N۴
بتا به آلفا فاز ٧٫٩٨GPa فشار تحت و ١۶٠٠C٠ دمای در . [۶] است α فاز از پایدارتر بسیار
و ١٧٠٠K فشار و دما تحت نیز آلفا فاز است. ناپذیر برگشت فاز تغییر این که شود می تبدیل
ABCDABCD... آلفا فاز در اتمی های لایه چیدمان . [٧] شود می تبدیل گاما فاز به ١۶٫١GPa
سلول از بزرگتر برابر دو واحدی سلول دارای آلفا فاز .( ١. ٣ (شکل است ABAB... بتا فاز در و
. [٨] باشند می ρ = ٣٫١ g

cm٣ برابر و یکسان اتمی چگالی دارای دو هر ولی است. بتا فاز واحد
شامل β−Si٣N۴ واحد سلول و (N اتم ١۶ و Si اتم ١٢) اتم ٢٨ شامل α−Si٣N۴ واحد سلول
نسبت پایدارتری ساختار β−Si٣N۴ چون .( ۴ .١ باشد(شکل می ( N اتم ٨ و Si اتم ۶) اتم ١۴

است. شده مطالعه ترکیب این β ساختار نامه پایان این در دارد، α− Si٣N۴ به
N اتم دو شامل N1 گروه شوند. می تقسیم گروه دو به نیتروژن های اتم β − Si٣N۴ در
صفحۀ در که است N اتم ۶ شامل که N2 گروه دیگری و دارند قرار z =

1

4
c ی صفحه در که

قرار کج نامنظم ضلعی چهار یک در ای ویژه های جایگاه در نیز Si اتم ۶ اند. شده ثابت z = 3

4
c

سه شبکه یک در SiN۴ های وجهی چهار است. شده احاطه N اتم ۴ توسط Si اتم هر و دارند
ی گوشه هر بنابراین . [۶] شوند می مربوط یکدیگر به ،N های اتم شامل هایی گوشه از بعدی
شبکه های ثابت شد ذکر که همانگونه . ( ۵ .١ (شکل گیرد می قرار وجهی چهار ٣ در نیتروژنی
u بعد بدون کمیت باشند. می c = ٢٫٩١١A٠ و a = ٧٫۶٠٨A٠ بصورت β − Si٣N۴ ترکیب در
می u =

c

a
=

٣
٨ = ٠٫٣٧۵ آل ایده حالت در شود می نامیده ١ سلول داخلی ساختار پارامتر که

در بطوریکه دارد تفاوت خود آل ایده مقدار با پارامتر این واقعی ساختارهای در اما .[٩] باشد
. [١١ ،١٠] باشد می ٠٫٣٨٢ برابر مقدار این β − Si٣N۴ ساختار

از هم و کوالانسی نوع از تواند می هم β − Si٣N۴ ترکیب در Si − N شیمیایی پیوندهای
N − Si−N ی زاویه و ١٫٧۴A٠ و ١٫٧٠A٠ بین Si−N پیوندهای طول . [١٠] باشد یونی نوع
[٨ ،۶] است شده گزارش ١٢٢٫۵٠ و ١١٧٫٠٠ بین Si−N − Si ی زاویه و ١١٢٫٣٠ و ١٠٧٫٠٠ بین
[Ne]٣S٢,٣P ٢,٣d٠ بصورت Si اتم برای β − Si٣N۴ در شده استفاده الکترونی پیکربندی

. [٨] باشد می [He]٢S٢,٢P ٣ بصورت N اتم برای و
1Cell interval structure parameter



۵ نیتراید سیلیکون بلوری ساختار

گاما پ) بتا ب) آلفا الف) فازهای در نیتراید سیلیکون :١. ٣ شکل
[۵]
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.[٨] بتا و آلفا فازهای در نیتراید سیلیکون واحد سلول :۴ .١ شکل

به SiN۴ وجهی چهار سه بین نیتروژن ،هر β − Si٣N۴ ساختار در SiN۴ های وجهی چهار :۵ .١ شکل
.[١٢] است شده گذاشته اشتراک



٧ β − Si3N4 نواری ساختار و حالات چگالی

β − Si3N4 نواری ساختار و حالات چگالی ۴ .١
می انرژی واحد در حجم واحد در دسترس قابل الکترونی های حالت تعداد ١ حالات چگالی
رسانا، توان می ، رسانش و ظرفیت نوارهای شدگی پر میزان روی از و مفهوم این با باشد.
خواص و اپتیکی جذب مانند فیزیکی خواص از برخی همچنین و ترکیب بودن عایق یا و نیمرسانا

.[١٣] نمود تعیین را ... و ترابرد
یک در که را مجازی حالتهای بعبارتی یا انرژی مجاز نوارهای ترکیب یک ٢ نواری ساختار
رسانش نوارهای و ٣ ظرفیت نوارهای بین فلزات برای دهد. می نشان را است شده ایجاد بلور
و نیمرساناها در که صورتی در دارند همپوشانی نوارها این و نداشته وجود انرژِی اختلاف ۴
کمتر نیمرساناها در گاف این که دارد وجود انرژی گاف یک رسانش و ظرفیت نوار بین عایقها
رسانش نوار و پر کاملا عایقها و نیمرساناها در ظرفیت نوار پائین دمای باشد.در می عایقها از
امکان توان می ، است کوچکتر انرژی گاف چون نیمرساناها در .[١۴] است خالی کاملا آنها در
ندارد. وجود امکان این عایقها در که صورتی در نمود مهیا را رسانش نوار به ظرفیت نوار از گذار
در ۶ سنکو گریت آقای و [۶] ٢٠٠٠ سال در همکاران و ۵ ماسانوری آقای که کارهایی در
پرتقارن در و بریلوئن اول ی منطقه در ترکیب این نواری ساختار ، [٨] دادند انجام ٢٠١٢ سال
می A تا L و L تا M و M تا Γ و Γ تا A و A تا H و H تا K و K تا Γ که راستاها ترین
مستقیم غیر حجمی حالت در ترکیب این در نواری گاف کار دو هر در و گردید محاسبه باشند
ناحیه دو به ظرفیت نوار که شد مشاهده کار دو هر در آمد. بدست ۴٫۵eV و ۴٫٣eV بترتیب و
Γ نقطه در رسانش نوار کمینه و Γ و A بین ظرفیت نوار بیشینه همچنین شود. می شکافته
نمونۀ نواری ساختار ٢٠١۶ سال در همکاران و ٧ کوتلو ای. همجنین .( ۶ .١ داد(شکل رخ
محاسبه را ترکیب این آرسنیک عنصر با آلاییده حجمی نمونۀ نیز و β − Si٣N۴ خالص حجمی
معادل و مستقیم غیر را نواری گاف خالص در است. شده داده نشان ١. ٧ شکل در که کرده
فرمی تراز مجاورت در ناخالصی نوار یک آرسنیک، با آلاییده حالت در نمودند. محاسبه ۴٫٣eV
s اربیتال و آرسنیک اتم p اربیتال شدن دورگه ناخالصی نوار این بار منشاء گردید. مشاهده
و نواری ساختار همکاران و ٨ هوانگ ژیفنگ ،٢٠١۵ سال در .[١۵] شد گزارش نیتروژن اتم
ایتریوم عنصر با آلاییده و خالص حالت در را β − Si٣N۴ ترکیب حجمی نمونۀ حالات چگالی
آوردند. بدست ۴٫٣١eV را ترکیب این خالص نمونۀ نواری گاف گروه این نمودند. محاسبه (Y)
را ظرفیت نوار بیشینۀ و سیلیکون اتم ٣p و ٣s حالات را رسانش نوار کمینۀ خالص نمونۀ در

1Density Of State(DOS)
2Band Structure
3Valence Band
4Conductivity Band
5Masanori Kohyama
6GritSenko
7E. kutlu
8Zhifeng Huang



شده انجام کارهای به مروری و نیتراید سیلیکون نیمرسانای معرفی ٨

بتا فاز در نیتراید سیلیکون حالات چگالی و نواری ساختار :۶ .١ شکل
[۶]

آلاییده : ( (ب و خالص : ( آ ) حالت در حجمی β − Si٣N۴ حالات چگالی و نواری ساختار :١. ٧ شکل
آرسنیک[١۵]. ناخالصی با

شامل رسانش نوار کمینۀ ایتریوم، با آلاییده نمونۀ در کنند. می اشغال نیتروژن اتم ٢p حالات
را ظرفیت نوار بیشینۀ که حالی در بوده، ایتریوم اتم ۴d و ۴p و سیلیکون اتم ٣p و ٣s حالات



٩ نیتراید سیلیکون کاربردهای و فیزیکی خواص
شدن دورگه بدلیل ایتریوم عنصر با آلاییده نمونۀ در کنند. می اشغال نیتروژن اتم ٢p حالات
این کار نتایج یابد. می کاهش ٣٫۶۵eV مقدار به نواری گاف سیلیکون، اتم ٣p و ۴d ترازهای
نوارها شود، می مشاهده شکل این در که همانگونه است. شده داده نشان ١. ٨ شکل در گروه

.[١۶] شوند می تر فشرده بسیار آلاییده حالت در

با آلاییده : (ب) خالص : (آ) حالت در حجمی β − Si٣N۴ حالات چگالی و نواری ساختار :١. ٨ شکل
.[١۶] ایتریوم عنصر

نیتراید سیلیکون کاربردهای و فیزیکی خواص ۵ .١
صنایع و مهندسی در فراوانی کاربردهای توجه قابل های جذابیت بدلیل نیتراید سیلیکون
میتوان را زیر موارد ترکیب این های ویژگی مهمترین از دارد. اپتوالکترونیک و میکروالکترونیک



شده انجام کارهای به مروری و نیتراید سیلیکون نیمرسانای معرفی ١٠
برشمرد:

بالا، دماهای تحمل ٢.توانایی ؛ مکانیکی فشارهای برابر در بالا استحکام و ١.سختی
کنند می کار بالا دماهای در که ابزارهایی ساخت و طراحی در ترکیب این از توان می بنابراین
از توان می لذا و است کوچک جرمی چگالی ٣.دارای نمود؛ استفاده برش دستگاههای مانند
استحکام نسبت فلزی ترکیبات با مقایسه ۴.در کرد؛ استفاده وزن سبک اجزاء ساخت در آن
بسیار مقاومت ۵.دارای کرد؛ استفاده آن از توان می ها کامپوزیت در لذا و دارد عالی وزن به
الکتریک دی ٧.ثابت ؛ خوب شیمیایی پایداری .۶ ؛ اکسیداسیون و خوردگی برابر در خوب
ساخت در ترکیب این از توان می رو این از و است عالی بازتابی ضد خاصیت دارای .٨ و بالا
لیکن .[۶ ،١١ ،١٧] نمود استفاده نور بازتاب کاهش بمنظور سیلیکونی خورشیدی های سلول
تعداد که باشد پهن ای اندازه به بایستی خورشیدی سلول در استفاده برای مطلوب نواری گاف
تشکیل بمنظور فوتون کافی تعداد به که باشد باریک ای اندازه به و نشود تلف الکترون زیادی
راههایی کرد خواهیم سعی نامه پایان این در شوند. جذب بتوانند الکترون‐حفره های زوج

.[١٧] بیابیم ترکیب این نواری گاف سازی بهینه و مهندسی جهت مناسب

نیتراید سیلیکون ساختارهای نانو ۶ .١
مستقیم غیر حجمی حالت در بتا فاز در نیتراید سیلیکون نواری گاف شد ذکر که همانگونه
محدودیت یک آن زیاد مقدار و نواری گاف بودن مستقیم غیر باشد. می ۴٫٣eV حدود در و
ها روش از یکی است. اپتوالکترونیک صنعت در موثر استفاده برای ترکیب این از استفاده برای
(نانوورقه، ترکیب این نانوساختارهای از استفاده آن کاهش و نواری گاف کردن مستقیم برای

باشد. می (... و نانولوله نانوسیم،
نواری گاف GGA تقریب و چگالی تابعی نظریه از استفاده با ١ پان هویی ، ٢٠١۴ سال در
چگالی و نواری ساختار ١. ٩ نمود.شکل گزارش ٣٫٩٢eV و مستقیم را ترکیب این های سیم نانو

دهد. می نشان خالص حالت در را ها سیم نانو این جزئی حالات
کمتر بدلیل نمود. آلایش اکسیژن عنصر با را β−Si٣N۴ ترکیب های سیم نانو پان همچنین
جانشینی ساختار انرژی به نسبت (٠٫٧۵eV ) نیتروژن جای به اکسیژن جانشینی انرژی بودن
شدند. نیتروژن های اتم جانشین اکسیژن های اتم (١٠٫٢۵eV ) سیلیکون جای به اکسیژن
معادل که مستقیم نواری گاف با n نوع نیمرسانای را ترکیب این آلاییدۀ های سیم نانو پان
نشان را آلاییده های سیم نانو این نواری ساختار ١. ١٠ شکل .[١٧] آورد بدست است ٣٫٨٩eV
های سیم نانو نواری ساختار شود می مشخص ١. ١٠ و ١. ٩ های شکل مقایسۀ از دهد. می
تراز آلاییده، حالت در که تفاوت این با یکدیگرند مشابه اکسیژن با آلاییده و خالص β−Si٣N۴
همچنین شود. می کشیده رسانش نوار درون به اکسیژن های الکترون مشارکت بدلیل فرمی
با β − Si٣N۴ های سیم نانو همچنین کار این در اند. شده تر فشرده نوارها آلاییده حالت در

1Hui Pan



١١ نیتراید سیلیکون ساختارهای نانو

خالص[١٧]. حالت در β − Si٣N۴ های سیم نانو جزئی حالات چگالی و نواری ساختار :١. ٩ شکل

.[١٧] اکسیژن با آلاییده β − Si٣N۴ های سیم نانو نواری ساختار :١. ١٠ شکل

به را نواری گاف ناخالصی، عنصر از حاصل میانی های نوار و شد آلاییده کروم و کربن عناصر
.[١٧] است شده داده نشان ١. ١١ شکل در حاصل نتایج که کردند تقسیم کوچکتر های گاف

تقریب و چگالی تابعی نظریه از استفاده با نیز همکاران و ١ شانموگاکومار ،٢٠١۶ سال در
.[٧] نمودند گزارش ٣٫٩۶eV و مستقیم را ترکیب این های ورقه نانو نواری گاف GGA

1H.V Shanmugakumar



شده انجام کارهای به مروری و نیتراید سیلیکون نیمرسانای معرفی ١٢

.[١٧] کروم (ب): کربن (آ): با آلاییده β − Si٣N۴ های سیم نانو نواری ساختار :١. ١١ شکل

جامدات اپتیکی خواص ١. ٧
مقدمه ١. ٧. ١

نوار ساختار مورد در مفیدی بسیار اطلاعات توان می جامدات اپتیکی خصوصیات مطالعۀ با
این در آورد. بدست ... و شبکه ارتعاشات و ها نقص اکسیتونها، ناخالصی، ترازهای انرژی
آنها از و کرد محاسبه را ... و جذب عبور، بازتابندگی، مانند ها کمیت برخی توان می راستا
اپتیکی رسانندگی الکترونی، انرژی اتلاف خاموشی، و شکست ضرایب ، ε(ω) الکتریک دی تابع
جامدات نواری ساختار به مستقیماً همگی که آورد بدست را برانگیختگی های فرکانس یا و σ(ω)

هستند. مرتبط

مختلط اپتیکی رسانندگی و مختلط الکتریک دی تابع ١. ٧. ٢
: [١٨] داریم ماکسول معادلات طریق از بار، چگالی بودن صفر فرض با

D⃗ = εE⃗ (١. ١)

B⃗ = µH⃗ (١. ٢)



١٣ جامدات اپتیکی خواص
مغناطیسی میدان شدت H⃗ الکتریکی، میدان شدت E⃗ الکتریکی، جابجایی بردار D⃗فوق روابط در
فوق، معادلات تعمیم با بایستی غیرخطی اپتیک در باشد. می مغناطیسی شار چگالی B⃗ و
معادله یک ماکسول معادلات بهمراه فوق معادلات از آورد. بدست نیز را بالاتر مرتبه جملات

آمد: خواهد بدست موج

∇٢E⃗ =
εµ

c٢
∂٢E⃗
∂t٢ +

۴πσµ
c٢

∂E⃗

∂t
(١. ٣)

∇٢H⃗ =
εµ

c٢
∂٢H⃗
∂t٢ +

۴πσµ
c٢

∂H⃗

∂t
(۴ .١)

است. نور سرعت c و رسانندگی σ مغناطیسی، گذردهی µ الکتریک، دی ثابت ε فوق روابط در
بیابیم: موج معادلات برای سینوسی حل یک اپتیکی های میدان برای بایستی

E⃗ = E⃗٠ exp
{
i(K⃗.r⃗ − ωt)

} (۵ .١)
در تخت موج حل جاگذاری از است. نور فرکانس ω و مختلط ١ انتشار ثابت K⃗ آن در که

داشت: خواهیم موج معادلات

−K٢ =
−εµω٢
c٢ − ۴πσµω

c٢ i (۶ .١)
شود: می داده است حقیقی کمیت یک که زیر رابطه با K ، اتلاف یا میرایی نبود فرض با

K٠ =
ω

c

√
εµ (١. ٧)

بنویسیم: زیر بصورت بایستی دارد وجود اتلاف چون اما
K =

ω

c

√
εcomplexµ (١. ٨)

کنیم: می تعریف زیر بصورت آنرا که باشد می مختلط الکتریک دی تابع εcomplex آن در که
εcomplex = ε+

۴πσi
ω

= ε١ + iε٢ (١. ٩)
داشت خواهیم ١. ٩ رابطه از باشند. می الکتریک دی تابع موهومی و حقیقی های بخش ε٢ و ε١

εcomplex =
۴πi
ω

[σ +
ωε

۴πi ] =
۴πi
ω
σcomplex (١. ١٠)

شود: می حاصل زیر بصورت تختی موج ١. ٧ رابطۀ در K جایگذاری با

E⃗(z, t) = E⃗٠e−iωt exp

iωz
c

√
εµ

√
١ +

۴πσi
εµ

 (١. ١١)
1Propagation Constant



شده انجام کارهای به مروری و نیتراید سیلیکون نیمرسانای معرفی ١۴
موج حل به ١. ١١ رابطۀ نتیجه در ε = ١ و µ = ١ و σ = ٠ : داریم یابد انتشار خلاء در موج اگر
شود، منتشر محدود الکتریکی رسانندگی با محیطی در موج اگر یابد. می کاهش ساده تخت

است: زیر بصورت آن رابطۀ که شود می تضعیف δ مشخصه فاصله با نمایی بطور موج دامنه
δ =

c

ωN̄٢(ω)
=

c

ωk̄(ω)
(١. ١٢)

که است مختلط شکست ضریب موهومی بخش k̃ و شود می نامیده ١ اپتیکی پوستۀ عمق δ

شود. می نامیده ٢ خاموشی ضریب

N(ω) =
√
µεcomplex =

√
εµ(١ +

۴πσi
εω

) = n(ω) + ik(ω) (١. ١٣)

در مقدارش ١
e

به ١
αabs

فاصله یک در |E|٢ الکتریکی میدان شدت که گیریم می نتیجه بنابراین
است. ω فرکانس در جامد ٣ جذب ضریب αabs کند. می پیدا کاهش سطح

١
αabs

=
c

٢ωk̃ (١۴ .١)
نور قطبش های جهت ، پراکندگی راستای بر عمود صفحۀ در E بردار برای متعامد جهت دو
در ولی است یکسان فوق جهت دو در شکست ضریب مکعبی مواد برای کنند. می معین را

باشد. متفاوت قطبش جهت دو برای شکست ضریب است ممکن ناهمسانگرد های محیط

پذیرها مشاهده با مختلط الکتریک دی تابع رابطۀ ١. ٧. ٣
ضریب پذیرها، مشاهده با مختلط رسانندگی و مختلط الکتریک دی تابع رابطۀ بیان برای
تعریف است موهومی و حقیقی های بخش شامل که ١۴ .١ رابطۀ مطابق را ۴ مختلط شکست

: [١٨] کنیم می
N(ω) = ñ(ω) + ik̃(ω) = N١ + iN٢ (١۵ .١)

خاموشی ضریب و شکست ضریب بترتیب که هستند جامد اپتیکی های ثابت k̃ و ñ های کمیت
است. k موج بردار و n حامل چگالی از آنها تمایز بدلیل آنها بالای مد علامت شوند. می نامیده

داریم: غیرمغناطیسی مواد برای پس ، است µ = ١ مغناطیسی مواد برای
εcomplex = ε١ + iε٢ = (n+ iK)٢ (١۶ .١)

رسید: خواهیم زیر مهم معادلات به پس
ε١ = n٢ −K٢ (١. ١٧)

1Optical skin depth
2Extinction coefficient
3Absorption coefficient
4Complex index of reflection



١۵ جامدات اپتیکی خواص
ε٢ = ٢nK (١. ١٨)

خواهند حاصل زیر روابط ، فوق رابطه دو از هستند. فرکانس به وابسته همگی k̃ و ñ ، ε٢ ، ε١
شد:

n = (
١
٢ [(ε٢١ + ε٢٢)

١٢ + ε١])
١٢ (١. ١٩)

K = (
١
٢ [(ε٢١ + ε٢٢)

١٢ − ε١])
١٢ (١. ٢٠)

بازتابندگی ۴ .١. ٧
برای بازتابندگی، داشتن با اما آورد، بدست را بازتابندگی توان می اپتیکی های ثابت داشتن با
فقط اگر داریم. نیاز مختلف زاویۀ دو در مستقل گیری اندازه دو به اپتیکی های ثابت محاسبه
این با شوند می حاصل k̃ و ñ اپتیکی های ثابت هم باز بگیریم نظر در را قائم فرود بازتابندگی
طریق از k̃ و ñ دهیم. انجام ها فرکانس همۀ برای را بازتابندگی های گیری اندازه که شرط

مربوطند. هم به ١ کرامرز‐کرونیگ رابطۀ
جامدها اپتیکی خواص مطالعۀ برای ترند، ساده عمل در عمودی فرود گیری اندازه چون
های داده کرامرز‐کرونیگ آنالیز با سپس و کنیم می گیری اندازه را عمودی فرود فقط
فرکانس به وابستگی یا و ε٢(ω) و ε١(ω) الکتریک دی توابع فرکانس به وابستگی بازتابندگی،

شود. می حاصل k̃ و ñ
که باشد ضخیم آنقدر جامد کنیم می فرض پس شود می ضعیف جامد داخل در موج چون
را جامد درون موج ، بعدی یک انتشار در بنابراین . باشد نداشته بازتابی اش پشتی سطح از

: [١٨] نویسیم می زیر بصورت
Ex = E٠ei(Kz−ωt) (١. ٢١)

جامد سطح در Ex پیوستگی شرط از باشد. می K = (
ω

c
)Ncomplex نور برای انتشار ثابت که

داریم:
Ex = E١ei(

ω
c
−ωt) + E٢ei(

ω
c
−ωt) (١. ٢٢)

داریم: ماکسول معادله از
∇⃗ × E⃗ = −µ

c

∂(H⃗)

∂(t)
=
iµω

c
H⃗ (١. ٢٣)

∂Ex

∂z
= i

ωµ

c
Hy (٢۴ .١)

1Kramers-kronig relation



شده انجام کارهای به مروری و نیتراید سیلیکون نیمرسانای معرفی ١۶

: بطوریکه شود می منجر ∂Ex

∂z
برای پیوستگی رابطۀ یک به Hy پیوستگی شرط

E٠K = E١
ω

c
− E٢

ω

c
= E

ω

c
Ncomplex (٢۵ .١)

شود: می نوشته زیر بصورت بازتابندگی ، قائم فرود در

R =

∣∣∣∣E٢
E١

∣∣∣∣٢ (٢۶ .١)
شوند: می حاصل زیر نتایج پیوستگی شرایط از نتیجه در

E٢ =
١
٢E١)٠ −Ncomplex) (١. ٢٧)

E٢ =
١
٢E١)٠ +Ncomplex) (١. ٢٨)

شد: خواهد زیر بصورت اپتیکی های ثابت حسب بر عمودی فرود در بازتابندگی بنابراین

R =

∣∣∣∣١ −N

١ +N

∣∣∣∣٢ =
k̃٢ + (١ − ñ)٢
k̃٢ + (١ + ñ)٢ (١. ٢٩)

انرژی اتلاف تابع ۵ .١. ٧
نشانگر اتلاف طیف های قله است. ماده در الکترونی انرژی اتلاف بیانگر ١ انرژی اتلاف تابع
و حقیقی های قسمت به زیر رابطۀ توسط انرژی اتلاف تابع هستند. ٢ پلاسما های فرکانس

: [١٨] شود می مربوط الکتریک دی تابع موهومی
L(ω) =

ε٢(ω)
ε٢١ (ω) + ε٢٢(ω)

(١. ٣٠)

بسیار های فرکانس در و فلزی شبه رفتار پائین های فرکانس در نیمرساناها اپتیکی خصوصیات
) الکتریک دی تابع حقیقی قسمت آن در که را فرکانسی دارند. ها عایق مشابه رفتاری بالا
را کند می تغییر الکتریک دی پاسخ به فلزی پاسخ از مواد رفتار و رسد می صفر به ( ε١(ω)

نامیم. می پلاسما فرکانس

کرامرز‐کرونیگ رابطۀ ۶ .١. ٧
صورتی در شود می حاصل مختلط شکست ضریب موهومی بخش ، جذب ضریب گیری اندازه با
است. الکتریک دی تابع موهومی و حقیقی های بخش از ای پیچیده ترکیب بازتابندگی که
دی تابع موهومی و حقیقی های بخش توان نمی جذب ضریب گیری اندازه با صرفاً بنابراین

1Energy loss function
2Plasma frequency



١٧ جامدات اپتیکی خواص
توانیم می بدانیم فرکانسی وسیع گسترۀ یک در را ε٢(ω) و ε١(ω) اگر اما کرد. معلوم را الکتریک

: [١٨] کنیم تعیین کرامرز‐کرونیگ روابط از را ε٢(ω) و ε١(ω)

ε١(ω)− ١ =
٢
π
P

∫ ∞

٠
ώε٢(ώ)
ώ٢ − ω٢dώ (١. ٣١)

ε٢(ω) = −٢
π
P

∫ ∞

٠
ώε١(ώ)
ώ٢ − ω٢dώ (١. ٣٢)

یکی اگر کرامرز‐کرونیگ روابط از استفاده با دارد. دلالت انتگرال اصلی مقدار بر P آن در که
کنیم. تعیین را دیگری توانیم می بدانیم، فرکانس از تابعی بصورت را ε٢(ω) و ε١(ω) توابع از

هم را β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ اپتیکی خواص همکاران و ١ کوتلو ای. ٢٠١۶ سال در
موضعی چگالی تقریب از استفاده با آرسنیک عنصر با آلاییده حالت در هم و خالص حالت در
خالص حالت در را بازتاب و شکست و استاتیک الکتریک دی ضرایب و نمودند محاسبه (LDA)
محاسبه ٠٫١٩ و ٢٫۵۶ ، ۶٫۵۵ بترتیب آرسنیک با آلاییده حالت در و ٠٫١۶ ٢٫٣۵و ،۵٫۵٢ بترتیب
۵ − ۵٫٨eV حدود های انرژی در خالص حالت در را اپتیکی گذار آستانۀ همچنین نمودند.
کاهش ١ − ١٫٣eV حدود به اپتیکی گذار آستانۀ آرسنیک عنصر با آلاییده حالت در اما یافتند،
نمودارهای بیفتد. اتفاق ١٫٢eV تر پائین انرژی در نیز جذب است شده باعث این که یافت

[١۵] است. شده آورده ١۴ .١ و ١. ١٣، ١. ١٢ های شکل در گروه این کار از حاصل

حالت در β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای الکتریک دی تابع موهومی و حقیقی های بخش :١. ١٢ شکل
آرسنیک[١۵]. با (ب):آلاییده و خالص (آ):

1E. kutlu



شده انجام کارهای به مروری و نیتراید سیلیکون نیمرسانای معرفی ١٨

برای خاموشی) (ضریب شکست ضریب موهومی بخش و شکست ضریب حقیقی بخش :١. ١٣ شکل
آرسنیک[١۵]. با (ب):آلاییده و خالص (آ): حالت در β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ

(ب):آلاییده و خالص (آ): حالت در β−Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای جذب و بازتابندگی نمودار :١۴ .١ شکل
آرسنیک[١۵]. با



٢ فصل
چگالی تابعی نظریۀ

چگالی تابعی نظریۀ ٢. ١
های سیستم اکثر در که هستند ای اصلی نظریۀ دو کوانتومی مکانیک و کلاسیک مکانیک
ای ذره دو و ای ذره تک های مساله برای قادرند تنها اما گیرند. می قرار استفاده مورد فیزیکی
و ها تقریب از بایستی ذره دو از بیش با های سیستم تحلیل برای و برسند تحلیلی دقیق حل به
ای ذره بس های سیستم مطالعۀ برای نمود. استفاده تری یافته توسعه محاسباتی های روش
تقریب از ، مطالعه مورد سیستم نوع به بسته که دارد وجود مختلفی های تقریب و ها روش ، ١
برای که هاست روش این از یکی (DFT)٢ چگالی تابعی نظریۀ شود. می استفاده مختلفی های
(به گیرد می قرار استفاده مورد بلورها و ها مولکول مانند ای ذره بس های سیستم مطالعۀ
علم ، فیزیک ، شیمی در مواد سازی مدل در نظریه این . قوی) همبستۀ های سیستم از غیر

دارد. فراوانی کاربردهای مهندسی مختلف های شاخه و مواد

شرودینگر معادلۀ ٢. ١. ١
الکترونها اینکه به توجه با ، ها اتم از تعریف خوش ای مجموعه های ویژگی توصیف بمنظور
با ابتدا دهند، می نشان العمل عکس ها هسته از سریعتر خیلی خود اطراف تغییرات به نسبت

1Many body systems
2Density Functional Theory

١٩



چگالی تابعی نظریۀ ٢٠
کنیم. می حل را ها الکترون حرکت معادلات ، اتمی های هسته موقعیت گرفتن نظر در ثابت
انرژی ، کنند می حرکت ها هسته از ای مجموعه میدان در که الکترونها از ای مجموعه برای

آوریم. می بدست ، باشد می آنها انرژی ترین پائین واقع در که را الکترونها پایۀ حالت
بر را E پایۀ حالت انرژی توان می باشند، R١, R٢, ..., RM های موقعیت در هسته M اگر
غیرنسبیتی و زمان از مستقل شرودینگر معادلۀ از استفاده با ها هسته این موقعیت حسب

آورد: بدست

Hψ = Eψ (٢. ١)

جواب یک ψn ) باشند می هامیلتونی های حالت ویژه ψ و هامیلتونی عملگر H فوق رابطۀ در
بصورت را شرودینگر معادلۀ باشد). می است، حقیقی عدد یک که En متناظر مقدار ویژه با

: [١٩] داشت خواهیم ]زیر
− ℏ٢

٢m
N∑
j=١

∇٢ +
N∑
j=١

V (r⃗) +
N∑
j=١

U(r⃗)

]
ψ = Eψ (٢. ٢)

انرژی راست به چپ از بترتیب براکت داخل های عبارت و الکترون جرم m ، رابطه این در
انرژی و اتمی های هسته مجموعه و الکترون هر بین برهمکنش انرژی الکترون، جنبشی
فضایی مختصات تابع که است الکترونی موج تابع ψ است. مختلف الکترونهای بین برهمکنش
بصورت را ψ موج تابع توان می هاست. الکترون پایۀ حالت انرژی E و است الکترون N
به بیان این که زد تقریب ψ١(r⃗)ψ٢(r⃗)...ψN (r⃗) الکترون هر به متعلق موج توابع حاصلضرب
تعداد از بزرگتر بسیار ، N ها الکترون تعداد اینکه به توجه با است. معروف ١ هارتری ضرب
معادلۀ حل در دارد) الکترون زیادی تعداد و هسته یک اتم هر (چون باشد می ، M ها هسته
باشد. می دارا را سهم مهمترین و بیشترین ها الکترون برهمکنش به مربوط عبارت شرودینگر
کوانتومی مکانیک مسائل ترین اساسی از و ای ذره بس معادلۀ یک شرودینگر معادلۀ بنابراین
کرد مشاهده مستقیما را خاص مختصات یک موج تابع توان نمی اینکه مهم نکته باشد. می
باشند r⃗١, ..., r⃗N مختصات از خاصی مجموعۀ در الکترون N اینکه احتمال توان می تنها بلکه
ستاره علامت که باشد می ψ∗(r⃗١, ..., r⃗N )ψ(r⃗١, ..., r⃗N ) با متناسب احتمال این کرد. محاسبه را
الکترون کدام ماده در که دانیم نمی عمل در ما که کنید توجه باشد. می مختلط همیوغ معرف
توجه مورد فیزیکی لحاظ از که آنچه بنابراین اند. شده گذاری برچسب ٢ با الکترون کدام و ١ با
شده جایگزیده r⃗١, ..., r⃗N مختصات در الکترونی N مجموعه یک که است این احتمال است
این بیان برای کمیت ترین مرتبط n(r⃗) فضا از ویژه موقعیت یک در ها الکترون باشند.چگالی

: شود می نوشته الکترون موج توابع حسب بر زیر بصورت که باشد می احتمال

n(r⃗) = ٢∑
ψ∗(r⃗)ψ(r⃗) (٢. ٣)

1Hartree multiplication



٢١ چگالی تابعی نظریۀ
الکترون موج تابع هر ١ پائولی طرد اصل طبق باشد. می ها الکترون اسپین بدلیل ٢ ضریب
٣N از تابعی n(r⃗) الکترون چگالی شود. اشغال مخالف اسپین با الکترون دو توسط تواند می

شود. می حاصل شرودینگر موج تابع حل از و بوده مختصه

هوهنبرگ‐کوهن قضایای ٢. ١. ٢
٢ کوهن و هوهنبرگ توسط ١٩۶۴ سال در که باشد می اصل دو شامل چگالی تابعی نظریۀ
داشتن با ، الکترونی بس های سیستم در ، نظریه این اول اصل طبق . [٢٠] شدند مطرح
داشتن با که صورت بدین نمود. استخراج را سیستم خواص تمامی توان می پایه حالت چگالی
داشتن با و شده تعیین الکترونی بس های سیستم هامیلتونی یکتا، بصورت پایه حالت چگالی
برانگیخته) های حالت و پایه حالت موج (توابع آن های حالت ویژه تمامی سیستم هامیلتونی
این قضیه این مهم شود.مزیت می حاصل سیستم خواص تمامی نتیجه در و شده مشخص
توان می ، سیستم موج توابع یافتن بجای ای ذره بس های سیستم حل هنگام که است
موج تابع دارد. کمتری پیچیدگی ریاضی نظر از که آورد بدست را سیستم پایۀ حالت چگالی
چگالی که حالی در است وابسته ها الکترون تمام فضایی مختصات به ای ذره بس سیستم
می اثبات کوهن و هوهنبرگ دوم قضیۀ در دارد. بستگی مکان مختصۀ یک به تنها الکترونها
وردشی اصل یک از آن پایۀ حالت چگالی به نسبت الکترونی بس سیستم یک کل انرژی که شود
بر شمول جهان انرژی تابع یک الکترونی بس سیستم هر برای دیگر بعبارت کند. می پیروی ٣
و است سیستم پایۀ حالت انرژی ، انرژی تابع این کمینۀ که دارد وجود الکترونی چگالی حسب
تابع این است. سیستم پایۀ حالت چگالی کند می کمینه را انرژی تابع این که الکترونی چگالی

:[٢٠ ،٢١] نوشت توان می زیر بصورت را ۴ شمول جهان انرژی

E[n(r⃗)] = T [n(r⃗)] +

∫
d٣r⃗n(r⃗)Vext(r⃗) + Eint[n(r⃗)] (۴ .٢)

الکترون‐ برهمکنش ، سیستم جنبشی انرژِی راست به چپ از بترتیب جملات (۴ .٢) رابطۀ در
چگالی داشتن با چگالی تابعی نظریۀ در بنابراین هستند. الکترون الکترون‐ برهمکنش و یون
ناشناخته ، اصلی مانع فوق رابطۀ در یافت. دست سیستم خواص تمامی به توان می پایه حالت
این برای ادامه در که است الکترون‐الکترون برهمکنش و جنبشی انرژی های تابعی بودن

ست. شده ارائه راهکارهایی مشکل
1Pauli exclusion principle
2Hohenberg-Kohn
3Variational principle
4Universal functional energy



چگالی تابعی نظریۀ ٢٢

کوهن‐شم رهیافت ٢. ١. ٣
را چگالی تابعی نظریۀ کمکی، سیستم یک گرفتن نظر در با ١٩۶۵ سال در ١ شم و کوهن
گرفتند نظر در کمکی سیستم یک ، الکترونی بس مسالۀ حل برای آنها . [٢١] کردند کاربردی
چون آن موج تابع اما باشد یکسان اصلی سیستم پایۀ حالت چگالی با آن پایۀ حالت چگالی که
الکترون از که است اصلی سیستم موج تابع از تر ساده ، شده تشکیل برهمکنشی غیر ذرات از
که است الکترون با جرم هم ذراتی حاوی کمکی سیستم است. شده تشکیل همبسته های
حل و کمکی سیستم پایۀ حالت چگالی داشتن با کنند. می برهمکنش موثر پتانسیل یک با
کوهن‐ کمکی سیستم کل انرژی یافت. دست اصلی سیستم خواص به توان می آن هامیلتونی

بود: خواهد زیر بصورت شم
Eks = Tks + Eext + Eeff (۵ .٢)

انرژی سهم Tks ، موثر پتانسیل طریق از ها الکترون برهمکنش انرژی سهم Eeff آن در که
محاسبه زیر بصورت و است خارجی میدان با ذرات این برهمکنش انرژی سهم Eext و جنبشی

:[٢١] شوند می
Tks = − ℏ٢

٢m
∑
l,σ

〈
φσ
l

∣∣∣∇٢∣∣∣φσ
l

〉
= − ℏ٢

٢m
∑
l,σ

|∇φσ
l |

٢ (۶ .٢)

Eext =

∫
d٣rn(r)Vext(r) (٢. ٧)

n(r) =
∑
l,σ

|φσ
l |

٢

شاخص و باشند می سیستم کنندۀ توصیف مستقل های الکترون های حالت ویژه φσ
l (r) که

انرژی جمع بصورت معمولا˟ Eeff موثر انرژی است. ها الکترون اسپینی حالت به مربوط σ

جملۀ در .( Eeff = EH + Eex شود( می نوشته ٣ همبستگی تبادلی‐ انرژی و ٢ هارتری
بنابراین شود. می لحاظ الکترون‐الکترون کوانتومی های برهمکنش ، همبستگی تبادلی‐

آید: می بدست زیر بصورت شم ‐ کوهن سیستم کل انرژی
Eks = − ℏ٢

٢m
∑
σ,l

|∇φσ
l |

٢ +

∫
d٣r⃗Vext(r)n(r⃗) + ١

٢e٢
∫
d٣r⃗d٣⃗́rn(r⃗)n(

⃗́r)∣∣∣r⃗ − ⃗́r
∣∣∣ +Exc[n(r⃗)] (٢. ٨)

می حاصل زیر بصورت همبستگی تبادلی انرژی ، ( ۴ .٢ ) رابطۀ با ( ٢. ٨ ) رابطۀ مقایسۀ از
شود:

Tks + Eext + EH + Exc = T + Eext + Eint =⇒ Exc = (T − Tks) + (Eint − EH) (٢. ٩)
1Kohn-Shame
2Hartree
3Exchange-Correlation Energy



٢٣ کوهن‐شم ای ذره تک معادلات حل های روش
جنبشی انرژی تفاضل یکی : است شده تشکیل سهم دو از ‐همبستگی تبادلی انرژی یعنی
هارتری انرژی با الکترون‐الکترون برهمکنش انرژی تفاضل دیگری و کمکی و اصلی سیستم
تقریب برای مختلفی های روش و دارد کوچکی سهم کل انرژی در همبستگی تبادلی انرژی .

.[٢٢] است شده ارائه آن زدن
تبادلی‐ انرژی ، تقریب این باشد. می (LDA) ١ موضعی چگالی تقریب تقریب، نخستین
بصورت ٢ فوک هارتری‐ نظریۀ مبنای بر همگن الکترونی گاز یک دقیق حل با را همبستگی

دهد: می ما به زیر
Ehomo

xc ≈
∫
d٣rn(r)εhomo

xc (n(r)) (٢. ١٠)
باشد می الکترون یک ازای به تبادلی‐همبستگی انرژی εxc و الکترونی چگالی n(r) آن در که

شود. می انجام بلور کل روی گیری انتگرال و
تعمیم شیب تقریب ، است LDA یافتۀ بهبود نسخۀ واقع در که دیگری پرکاربرد تقریب
در الکترونی چگالی بر علاوه همبستگی تبادلی‐ انرژی تقریب، این در . است (GGA) ٣ یافته
تبادلی‐ انرژی تقریب، این در است. وابسته نیز نقطه آن در چگالی تغییرات به ، نقطه هر

:[٢٣] شود می نوشته زیر بصورت همبستگی
EGGA

xc =

∫
d٣rn(r)εxc(n, |∇n|) =

∫
d٣rn(r)εhomo

x Fxc(n, |∇n|) (٢. ١١)
شود: می نوشته زیر بصورت که است بعد بدون تابع یک Fxc

Fxc(n, |∇n|) = Fx(n, |∇n|) + Fc(n, |∇n|) (٢. ١٢)
چون است. کمتر فوق رابطۀ در آن نقش اگرچه است Fx محاسبۀ از تر مشکل Fc محاسبۀ که
یافته تعمیم شیب تقریب است. ناچیز بسیار تبادلی انرژی با مقایسه در همبستگی انرژی سهم
سازگاری تجربه با و باشد می موضعی چگالی تقریب به نسبت بیشتری فیزیکی اطلاعات حاوی
می یافته تعمیم شیب تقریب مختلف انواع از نیست. تر دقیق آن از لزوماً ولی دارد بیشتری
نمود اشاره ۵ (PBE) انزرهف‐بورگ‐پردو تابعی و ۴ (PW٩١) ونگ‐پردو تابعی به توان

.[٢٣]

کوهن‐شم ای ذره تک معادلات حل های روش ٢. ٢
الکترونی چگالی یک ابتدا چگالی تابعی نظریۀ توسط کوهن‐شم ای ذره تک معادلات حل برای
پتانسیل مجموع (یعنی مؤثر پتانسیل ، اولیه حدس این روی از و شود می زده حدس اولیه

1Local Density Approximation
2Hartree and Fock
3Generalized Gradient Approximation
4Perdew-Wang(PW91)
5Perdew-Burke-Enzerhof(PBE or PW96)



چگالی تابعی نظریۀ ٢۴
این با سپس آید. می بدست همبستگی) تبادلی پتانسیل و خارجی پتانسیل هارتری، های
جدیدی الکترونی چگالی و انرژی تا شده حل شرودینگر معادلۀ ، آمده بدست مؤثر پتانسیل
می پایان به خودسازگار چرخۀ باشد، برابر اولیه چگالی با آمده بدست چگالی اگر شود. حاصل
، آمده بدست الکترونی چگالی از ، اینصورت غیر در و شود می حل شرودینگر معادلۀ و رسد
حل جدید مؤثر پتانسیل با شرودینگر معادلۀ مجدداً و شود می ساخته دیگری مؤثر پتانسیل
شود. همگرا نظر مورد مقدار تا الکترونی چگالی که یابد می ادامه زمانی تا چرخه این و شود می
کلی روش چهار به پایه امواج گزینش نحوۀ به توجه با کوهن‐شم ای ذره تک معادلات حل

:[٢۴] گیرد می انجام

(PW)تخت امواج روش ٢. ٢. ١
غیر های الکترون برای شرودینگر معادلۀ همان واقع در که کوهن‐شم معادلات حل برای
کدهای اساسی برگزید.تفاوت را موج توابع بسط برای مناسب پایۀ باید ابتدا است، برهمکنشی
رفتار با پایه توابع رفتار قدر هر آنهاست. در استفاده مورد پایۀ گزینش تفاوت نیز محاسباتی
خواهند بیشتری حجم و تر دقیق محاسبات باشد، داشته بیشتری تشابه بلور در الکترون واقعی
تخت امواج از توان می ، باشد ضعیف بلور در الکترون بر وارد پتانسیل که صورتی در داشت.
این توان می تخت موج محدودی تعداد با اینصورت در نمود. استفاده موج تابع بسط برای
، باشند تر قوی پتانسیل تحت بلور در ها الکترون نواحی برخی در اگر اما داد. انجام را بسط
رفتار بخواهیم اگر حال نمود. استفاده پتانسیل شبه از واقعی پتانسیل از استفاده بجای بایستی
الکترون (مانند هستند تر قوی های پتانسیل در که دهیم قرار بررسی مورد را هایی الکترون
نظر در پایه توابع بعنوان را اتمی های اربیتال که ١ قوی همبستگی مدل از بایستی مغزی) های

.[٢۴] نمود استفاده گیرد، می

(APW) شده بهینه تخت امواج روش ٢. ٢. ٢
آنها بر وارد پتانسیل و موج تابع که کنند می رفتار ای بگونه ظرفیت های الکترون از بسیاری
و پتانسیل اتمی بین فواصل در ولی است کروی تقریبا و منزوی اتم مشابه هسته نزدیکی در
تری مناسب انتخاب ٢ شده بهینه تخت امواج اینصورت در هستند. هموار دو هر موج تابع
کنیم: می تقسیم قسمت دو به را بلور روش این در بنابراین باشند. می موج توابع بسط برای
های اتم مرکزیت به همپوشانی بدون های کره شامل که (MT ) تین مافین فضای قسمت یک
پتانسیل تین مافین ناحیۀ در باشد. می ها کره بین باقیماندۀ فضای دیگری و بسیط یاختۀ
تقریب است. هموار و تخت تقریبا پتانسیل ها کره بین فضای در که حالی در دارد کروی تقارن

1Strongly correlated model
2Augmented Plane Wave



٢۵ کوهن‐شم ای ذره تک معادلات حل های روش
گیرد: می نظر در را زیر پتانسیل ، واقعی پتانسیل بجای تین مافین

VMT (r) =


V٠ r ∈ I

V (ra) r ∈MT

(٢. ١٣)

مکان بردار طول ra و تین مافین کرات شمارندۀ a ثابت، عدد یک V٠ ، (٢. ١٣) رابطۀ در
باشد. می r⃗a = r⃗ − Ta

نواحی برای و برد بکار را تخت های موج تین مافین های کره بین نواحی برای اسلیتر
آورد: بدست را موج معادلۀ شعاعی قسمت ، زیر معادلۀ حل با ها کره درون

− ١
r٢

d

dr
(r٢da٢

dr
) +

[
l(l + ١)
r٢ + V (r)

]
ul = Eul (١۴ .٢)

داشت: خواهیم موج توابع برای بنابراین . باشند می ها Ylm موج معادلۀ ای زاویه قسمت

φ(kn, r⃗) =


− ١√

Ω
eik⃗n.r⃗∑

Al,m(Kn)ul(r,El)Ylm(r)

(١۵ .٢)

وارون شبکۀ بردار K⃗ و فضا کل در موج بردار k⃗ که Kn = K⃗ + k⃗ و یاخته یکای حجم Ω که
این شوند. حاصل پیوسته ها کره روی ها جواب که شوند تعیین بصورتی باید ها Alm است.
ویژه هر برای باید بنابراین اند وابسته انرژی به پایه توابع چون اولا˟ دارد اساسی ایراد دو روش
شیب ثانیاً داد. خواهد افزایش را محاسبات حجم این که شود نوشته تابع یک انرژی مقدار
روش این از استفاده برای مانعی این و است ناپیوسته تین مافین کرۀ سطح روی موج تابع

.[٢۴] است

(LAPW)خطی شدۀ بهینه تخت امواج روش ٢. ٢. ٣
ترکیب یک با انرژی به وابسته های پایه و نمود سازی خطی را APW آندرسون ١٩۵٧ سال در

: یعنی شدند جایگزین u∗l (r,E) =
∂ul
∂E

انرژی به نسبت آن اول مشتق Ul(r,E) از خطی

φ(kn, r⃗) =


− ١√

Ω
eik⃗n.r⃗ r ∈ I∑[

Al,m(Kn)ul(r,El) +Blmu
∗
l (r,El)

]
Ylm(r)

(١۶ .٢)

اما گردید رفع ها کره روی بر موج تابع شیب ناپیوستگی مشکل نوشتن سبک این با نتیجه در
.[٢۴] باشد می کندتر APW روش به نسبت روش این در همگرایی



چگالی تابعی نظریۀ ٢۶

FP خطی(− شدۀ بهینه تخت امواج کامل پتانسیل روش ۴ .٢. ٢
(LAPW

شود: می داده بسط زیر شکل به پتانسیل است، LAPW روش شدۀ اصلاح که روش این در

r(n) =


∑

lm Vlm(r)Ylm(r) r ∈MT∑
k Vke

ik⃗.r⃗ r ∈ I

(٢. ١٧)

پتانسیل اصلی هامیلتونی در ولی ماند می باقی LAPW شکل همان به ها پایه روش این در
.[٢۴] شود می داده قرار بالا بسط بصورت



٣ فصل
Wien٢k محاسباتی بستۀ معرفی

WIEN٢K برنامه معرفی ٣. ١

باشد. می ٢ لینوکس عامل سیستم تحت اجرا قابل و ١ فرترن زبان به Wien٢k محاسباتی بستۀ
پتانسیل روش آن محاسبات مبنای و بوده (DFT) چگالی تابعی نظریۀ چارچوب در برنامه این
توسط ١٩٩٠ سال در برنامه این باشد. می (FP −LAPW) خطی یافتۀ بهبود تخت موج کامل
کیفیت ارتقای با بعد های سال در و شد نوشته WIEN عنوان تحت شوارتز هاینز و بلاها پیتر
با همبستگی پتانسیل در تغییر و شده گزارش ایرادهای و خطاها رفع و محاسبات سرعت و
طیف برنامه .این [٢۵] شد ارائه WIEN٢K و WIEN٩٧ ، WIEN٩۵ ، WIEN٩٣ های نام
تواند می را بلورها اپتیکی و مغناطیسی الکترونی، ، ساختاری خواص مانند خواص از وسیعی
الکترونی ابر چگالی ، حالات چگالی ، نواری ساختار محاسبۀ قابلیت همچنین کند. محاسبه

باشد. می دارا را ... و ساختار سازی بهینه ، ها اتم وارد نیروی ، کل انرژی ،

1Fortran
2Linux

٢٧



Wien٢k محاسباتی بستۀ معرفی ٢٨

برنامه اجرای ترتیب ٣. ٢
باشد. می ٢ خودسازگار حل و ١ سازی آماده مرحلۀ دو شامل برنامه اجرای ترتیب

[٢۵ سازی[٢۶، آماده مرحلۀ های برنامه ٣. ٢. ١
خودسازگار حل مرحلۀ اجرای برای را شرایط ، اولیه بار چگالی تولید با سازی آماده مرحلۀ در
، SYMMETRY ، SGROUP ، NN ” شامل بترتیب مرحله این های برنامه کنیم. می مهیا

پردازیم. می آنها از یک هر شرح به که باشد می ” DSTART و KGEN ، LSTART

NN
مافین های کره همپوشانی و محاسبه را اتم هر های همسایه ترین نزدیک های فاصله برنامه این
تین مافین کرۀ شعاع کاهش با بایستی ها کره همپوشانی صورت در که کند می بررسی را تین
های اتم شناسایی از پس توان می برنامه این در همچنین نمود. جلوگیری آنها همپوشانی از

نمود. تصحیح مناسبی شکل به را ساختار ، معادل

SGROUP
این کند. می تعیین بلور برای را مناسب ۴ فضایی گروه و مناسب ٣ ای نقطه گروه برنامه این
فضایی گروه و یابد می اولیه شده داده سلول به نسبت را کوچکتری واحد سلول معمولا˟ برنامه

نماید. می پیشنهاد را جدیدی

SYMMETRY
گروه این با متناظر تقارنی های ماتریس و شبکه نقاط از یک هر ای نقطه های گروه برنامه این
موقعیت و شبکه نوع اساس بر (lmax) را کروی های هماهنگ مقادیر همچنین و ای نقطه های

کند. می تعیین شده داده اتمی های

LSTART
نوشته ”هارتری‐فوک‐اسلیتر” روش با که است ۵ LSDA اتمی کد شدۀ تصحیح برنامه این
های چگالی همچنین و تین مافین های کره درون اتمی های پتانسیل برنامه این است. شده

1Initialization
2Self Consistent Solution
3Point group
4Space group
5Local Spin Density Approximation



٢٩ برنامه اجرای ترتیب
قرار استفاده مورد dstert برنامه توسط شده تولید اتمی های چگالی کند. می تولید را اتمی

کند. تولید خودسازگار حل مرحلۀ برای اولیه چگالی یک تا گیرد می
را دلخواه تقریب بایستی ابتدا دارد. وجود تنظیم قابل ورودی پارامتر دو مرحله این در
GGA٩۶ ، LSDA : از عبارتند ها تقریب این نمود. انتخاب تبادلی‐همبستگی پتانسیل برای
الکترون جداسازی انرژی ، مرحله این در دیگر ورودی پارامتر . Engle−V osrove ، GGA٩٢ ،
انتخاب است. مغزی های الکترون و مغزی) شبه و ظرفیت های الکترون (شامل ظرفیت های
فرض پیش باشد. می خودسازگار محاسبات مبنای چون دارد زیادی اهمیت پارامتر این صحیح
خروجی و کنیم می اجرا انرژِی این با را برنامه ابتدا است. ریدبرگ ‐۶ جداسازی انرژی برای
انرژی مقادیر ویژه چپ سمت ستون کنیم. می مشاهده هایی ستون در بعد مرحلۀ در برنامه
اسپین با های الکترون انرژی مقادیر ویژه آن راست سمت ستون و بالا اسپین با های الکترون
تغییر خاص انرژی یک پیرامون فوق اعداد شود می ملاحظه باشند. می ریدبرگ حسب بر پائین
تین مافین کرات از بار نشت صورت در باشد. می صحیح جداسازی انرژی که دارند ناگهانی
تین مافین کرۀ شعاع یا خطا رفع برای شود. می مشاهده (Warrning) خطا صفحه همان در
کاهش بتدریج را جداسازی انرژی Lstart مرحله همان در اینکه ویا دهیم می افزایش اندکی را
جزء تین مافین کرۀ از کرده نشت های الکترون اینصورت در شود. برطرف خطا تا دهیم می

گیرند. می قرار ظرفیت های الکترون
Case.in١−St های نام به زیربنایی و مهم فایل دو به LSTART مرحلۀ از بعد که شود توجه
فایل این در باید را Gmax و RKmax مانند مهمی پارامترهای که کنیم می برخورد Case.in٢ و
LAPW روش در و کند می مشخص را همگرایی ماتریس محدودۀ RKmax نمود. بهینه ها
می را بار چگالی فوریۀ بسط در بردار بزرگترین Gmax شود. می پیشنهاد ٩ تا ۶ بین آن مقدار

است. ١٢ عدد آن فرض پیش مقدار که دهد

KGEN
قدر هر شود. می تولید بندی مش بمنظور بریلوئن اول ناحیۀ در k نقاط تعداد مرحله این در
تری دقیق نتایج ولی شود می بیشتر محاسبات حجم شود، انتخاب بیشتری k نقاط تعداد

شود. می حاصل

DSTART
بار چگالی یک و کرده ترکیب را LSTART مرحلۀ در شده تولید اتمی های چگالی برنامه، این

کند. می تولید خودسازگار محاسبات شروع برای اولیه



Wien٢k محاسباتی بستۀ معرفی ٣٠

. خودسازگار[٢۶] حل و سازی آماده مراحل در ها برنامه اجرای ترتیب فلوچارت :٣. ١ شکل



٣١ برنامه اجرای ترتیب

[٢۵ خودسازگار[٢۶، حل مرحلۀ های برنامه ٣. ٢. ٢
کوهن‐ معادلات ، سازی آماده مرحلۀ در شده تولید بار چگالی از استفاده با ، مرحله این در
معادله دسته دو چرخه، این در شوند. می حل فرآیند چند طی در خودسازگار بصورت شم
برای دیگری و است نسبیتی کاملا́ معادله این که مغزه های الکترون برای یکی شود می نوشته
زیرند: بصورت خودسازگار حل مراحل است. نسبیتی نیمه معادلۀ این که ظرفیت های الکترون

LAPW٠ مرحلۀ
پتانسیل دو حاصلجمع که را Vtot کامل پتانسیل ، ورودی بار چگالی از استفاده با مرحله این
می بکار کوهن‐شم معادلات حل در آنرا و کرده محاسبه است تبادلی‐همبستگی و کولنی

برد.

LAPW١ مرحلۀ
در آن دادن قرار و قبل مرحلۀ در شده تولید الکترونی کامل پتانسیل از استفاده با مرحله این
آنها کردن قطری با و کرده تولید را همپوشانی های ماتریس ، کوهن‐شم ای ذره تک معادلۀ

کند. می محاسبه را ظرفیت های الکترون الکترونی توابع ویژه و مقادیر ویژه

LAPWSO مرحلۀ
روند یک در را مدار اسپین برهمکنش که تفاوت این با است قبل مرحلۀ مشابه مرحله این
نسبیتی‐اسکالری بصورت کرات درون ظرفیت های الکترون محاسبات در ٢ مرتبۀ وردشی
شود. می اضافه هامیلتونی به اختلالی جملۀ یک بصورت برهمکنش این که کند می لحاظ
چون ، نمود اعمال توان می کرات درون های الکترون برای فقط را نسبیت اصل که شود توجه
اعمال آنها برای را نسبیت توان نمی و نداشته بالایی سرعت ها کره از خارج های الکترون

نمود.

LAPW٢ مرحلۀ
انرژی و کرده استفاده LAPWSO و LAPE١ مراحل در شده محاسبه مقادیر ویژه از برنامه این
کرات بیرون و درون شدۀ اشغال حالات برای را الکترونی بار های چگالی های بسط و فرمی
با را ها کره بیرون و درون مغزی شبه و ظرفیت بارهای سپس کند می محاسبه تین مافین

کند. می محاسبه گیری انتگرال
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LCORE مرحلۀ
شرودینگر معادلۀ نسبیتی حل با را مغزه های الکترون انرژی توابع ویژه و مقادیر ویژه برنامه این
ها اتم بر وارد نیروهای همچنین کند. می محاسبه پتانسیل کروی قسمت گرفتن نظر در با و

کند. می محاسبه را

MIXER مرحلۀ
یک تا کرده ترکیب هم با را ظرفیت و مغزه شبه ، مغزه حالات الکترونی های چگالی برنامه این
شود. می بهنجار ها هسته کل بار به نسبت جدید چگالی این سپس شود. حاصل جدید چگالی
شود، استفاده بعدی چرخۀ ورودی چگالی بعنوان مستقیماً چرخه یک خروجی چگالی اگر چون

شد. خواهد بعدی چرخۀ در واگرایی باعث



۴ فصل
خواص و الکترونی ساختار بررسی

حجمی نیمرسانای اپتیکی
βخالص − Si٣N۴

مقدمه ١ .۴
استفاده با و چگالی تابعی نظریۀ چارچوب Wien٢kدر محاسباتی بسته از استفاده با بخش دراین
شیب تقریب دو توسط ، (FP −LAPW) خطی شدۀ بهینه تخت امواج کامل پتانسیل روش از
این ورودی پارامترهای سازی بهینه به ابتدا ،(LDA) موضعی چگالی و (GGA) یافته تعمیم
حجم سازی بهینه با سپس و پرداخته Gmax و RKmax ، ها k − point نظیر محاسباتی بستۀ
کلی حالات چگالی ، نواری ساختار ادامه آوریم.در می بدست را شبکه تعادلی یاخته،پارامترهای
را حجمی حالت در بتا نوع خالص نیتراید سیلیکون نیمرسانای الکترونی ابر چگالی و جزئی و
موهومی و حقیقی های بخش مانند ترکیب این اپتیکی خواص بررسی به نهایتاً و کرده محاسبه
رسانندگی بازتاب، ضریب جذب، ضریب خاموشی، ضریب شکست، ضریب ، الکتریک دی تابع

شد. خواهد پرداخته الکترون انرژی اتلاف تابع و اپتیکی
٣٣



βخالص − Si٣N۴ حجمی نیمرسانای اپتیکی خواص و الکترونی ساختار بررسی ٣۴

ورودی پارامترهای سازی بهینه ٢ .۴
بریلوئن اول ناحیۀ در k نقاط سازی بهینه ٢. ١ .۴

: بصورت را شبکه های ثابت ، [۶] شده انجام تجربی کارهای از استفاده با ابتدا در
a = ٧٫۶٠٧A٠ b = ٧٫۶٠٧A٠ c = ٢٫٩١١A٠

مطابق سیلیکون) های اتم و ،٢ نوع ،١ نوع نیتروژن های اتم (شامل را ها اتم موقعیت و
گرفتیم: نظر در ١ .۴ جدول

[۶] بتا نیتراید سیلیکون ترکیب در ها اتم موقعیت :١ .۴ جدول
x y z

N١ ٠٫٣٣٣٣٣٣٣ ٠٫۶۶۶۶۶۶۶٧ ٠٫٢۵
N٢ ٠٫٣٣٢٣ ٠٫٠٣١۴ ٠٫٢۵
Si ٠٫١٧٣٣ ٠٫٧۶٩۴ ٠٫٢۵

برابر تقریب دو هر در سیلیکون اتم و نیتروژن اتم نوع دو برای تین مافین های کره شعاع
مقادیر آزمودن از پس مغزه و مغزه) شبه (و ظرفیت الکترونهای ١ جداسازی انرژی و ١٫۵٨a.u.
بریلوئن اول ناحیۀ صحیح بندی مش بمنظور شد. گرفته نظر در −٧٫١Ry معادل مختلف
روش به ناحیه این بندی مش نمود. بهینه ناحیه این در راستا هر در را k نقاط تعداد بایستی
مقادیر را Gmax و RKmax مقادیر ابتدا منظور این برای شود. می انجام ٢ منخورست‐پک
در k مقادیر افزایش با سپس دهیم. می قرار باشند می ١٢ و ٧ بترتیب که سیستم فرض پیش
ازای به که است مقداری k بهینۀ مقدار آوریم. می بدست را k هر به مربوط انرژی راستا هر
شود می مشاهده ١ .۴ شکل در که همانگونه نکند. تغییر یاخته کل انرژی آن بیشتر مقادیر

گردید. LDA)بهینه و GGA) تقریب دو هر در K فضای در نقطه ٢٠٠ تعداد

RKmax سازی بهینه ٢. ٢ .۴
نواحی در تخت امواج و تین مافین های کره داخل در کروی توابع از ترکیبی بصورت پایه توابع
کاهش بتدریج بالا جنبشی انرژی با تخت امواج بسط ضرایب شوند. می داده بسط ها کره بین
موج پایه توابع تعداد و تخت موج بسط ضرایب قطع، انرژی نمودن بهینه با توان می یابد. می
محاسباتی بسته در شود. می محاسبات حجم کاهش به منجر این که داد کاهش را تخت

[٢٧] شود: می مشخص زیر رابطۀ طبق و RKmax پارامتر توسط قطع انرژی Wien٢k
RKmax = lmax (١ .۴)

1Seperation Energy
2Monkhorst-Pack



٣۵ ورودی پارامترهای سازی بهینه

(ب) (آ)
(آ): تقریب دو از استفاده با خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای k نقاط سازی بهینه :١ .۴ شکل

.LDA (ب): و GGA

کوانتومی عدد بیشینۀ lmax و قطع انرژی مجذور Kmax ، سبک اتم تین مافین شعاع R که
Gmax و شده بهینه k نقاط تعداد دادن قرار با قطع، انرژی سازی بهینه برای باشد. می مداری
بهینه، RKmax شود. می محاسبه مختلف های RKmax ازای به یاخته کل انرژی فرض، پیش
٢ .۴ شکل به توجه با نکند. تغییر یاخته کل انرژی آن از بیشتر مقادیر ازای به که است مقداری
شد. انتخاب ٨ برابر تقریب دو هر در RKmax پارامتر بهینۀ مقدار تغییرات، میزان شدن کم و

(ب) (آ)
(آ): تقریب دو از استفاده با خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای قطع انرژی سازی بهینه :٢ .۴ شکل

.LDA (ب): و GGA

شد. گرفته نظر در ١٠−۴ مرتبۀ از محاسبات همگرایی

Gmax سازی بهینه ٢. ٣ .۴
شدۀ بهینه مقادیر از استفاده با . [٢۵] است بار چگالی فوریۀ بسط در بردار بزرگترین Gmax

با شد. خواهد بهینه دیگر پارامتر دو همانند Gmax پارامتر RKmax = ٨ و k − point = ٢٠٠



βخالص − Si٣N۴ حجمی نیمرسانای اپتیکی خواص و الکترونی ساختار بررسی ٣۶
است، ناچیز ١۴ و ١٣ بین Gmax تغییرات دامنۀ چون GGA تقریب در ( ٣ .۴ ) شکل با توجه

گیریم. می نظر در را ١٣ مقدار LDA تقریب در و Gmax برای را ١۴ مقدار

(ب) (آ)
تقریب دو از استفاده با خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای Gmax پارامتر سازی بهینه :٣ .۴ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ):

شبکه تعادلی های ثابت محاسبۀ و حجم سازی بهینه ۴ .٢ .۴
سازی بهینه بعدی گام ، Gmax و قطع انرژی و وارون شبکۀ در k نقاط سازی بهینه از بعد
ماده فیزیکی خواص روی مستقیم تاثیر شبکه های ثابت باشد. می شبکه تعادلی های ثابت
نمودن مشخص با منظور این برای باشد. می مهم بسیار آنها سازی بهینه بنابراین و دارند
سپس و شده حاصل نقطه تعدادی ساختار، حجم برای افزایش درصد و کاهش درصد تعدادی
کمینۀ نقطه شود. می حاصل حجم حسب بر ساختار کل انرژی نمودار مورناگان برازش روی از
شد(شکل خواهد کمینه ساختار انرژی آن ازای به که است حجمی کمینۀ واقع در نمودار این
، حجم سازی بهینه در اینکه به توجه با شبکه، تعادلی های ثابت محاسبۀ برای اکنون ( ۴ .۴

(ب) (آ)
.LDA (ب): و GGA (آ): تقریب دو در حجم حسب بر β−Si٣N۴ سلول کل انرژی نمودار :۴ .۴ شکل



٣٧ ورودی پارامترهای سازی بهینه
یعنی: کنند می تغییر یکسانی نسبت با شبکه تعادلی پارامترهای

at
ae

=
bt
be

=
ct
ce

(٢ .۴)
حجم داشتن با ( تجربی شبکه ثابت معرف e اندیس و تئوری شبکه ثابت معرف t (اندیس
،از Ve تجربی حجم و شود) می حاصل مورناگان نمودار از که ای کمینه حجم ) Vt تئوری

آورد: بدست را شبکه تعادلی های ثابت توان می زیر روابط
(
Vt
Ve

) = (
at
ae

)٣ =⇒ at = (
Vt
Ve

)
١٣ × ae (٣ .۴)

تعادلی های ثابت مقادیر ٢ .۴ جدول .در [٢۵] آورد بدست را ct و bt توان می مشابه روابطی با
مقادیر ٣ .۴ جدول در و LDA و GGA تقریب دو هر در ترکیب این برای شده محاسبه شبکه
مقایسه کارها سایر با و شده آورده تقریب دو هر در کار این در شده محاسبه حجمی مدول
با خوبی توافق در کار این در حاصل مقادیر شود می مشاهده که همانگونه است. گردیده

اند. داده انجام دیگران که باشد می تجربی و نظری مقادیر
خالص. β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شبکه تعادلی پارامترهای :٢ .۴ جدول

(A٠)شبکه های ثابت
کار این در نظری کارهای سایر در

مقادیر
[٢٨] تجربی

LDA GGA [١۵] LDA [١٧] GGA a،b c
a،b c a،b c a،b c a،b c

٧٫۵٧٨ ٢٫٩٠ ٧٫۶۶٧ ٢٫٩٣٣ ٧٫۶٠١۵ ٢٫٩٠۶ ٧٫۶١٣ ٢٫٩١٠ ٧٫۵٨۶ ٢٫٩٠٢

های تقریب از استفاده با خالص β−Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه حجمی مدول :٣ .۴ جدول
کارها. سایر با آنها مقایسۀ و LDA و GGA

(GPa) خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ حجمی مدول
کار این در نظری کارهای سایر در تجربی[٢٩] مقدار

LDA GGA LDA [۶] GGA ٢٧٠
٢۶١٫٨٧٧ ٢۴٠٫۵٨ − ٢۶٣

ساختار واهلش ۵ .٢ .۴
شبکه تعادلی های ثابت کردن وارد با باشد، می سازی بهینه مرحلۀ آخرین که مرحله این در
جایگاهشان در کوچکی وردش تا شود می داده اجازه ها اتم به شدند حاصل قبل مرحلۀ در که
بدست شود می وارد ها اتم به نیرو کمینۀ که را جایگاهی بتوان طریق این از تا باشند داشته

است. شده داده نشان ۴ .۴ جدول در ها اتم برای حاصل تعادلی های موقعیت آورد.



βخالص − Si٣N۴ حجمی نیمرسانای اپتیکی خواص و الکترونی ساختار بررسی ٣٨
تقریب در ساختار واهلش از پس حجمی β −Si٣N۴ واحد سلول در ها اتم تعادلی موقعیت :۴ .۴ جدول

.GGA
x y z

N١ ٠٫٣٣٣٣٣٣٣ ٠٫۶۶۶۶۶۶۶٧ ٠٫٢۵
N٢ ٠٫٣٢٩٨١٨١۵ ٠٫٠٣٠١١٢٧١ ٠٫٢۵
Si ٠٫١٧۴١۵٢١٣ ٠٫٧۶٨٠٨٧٠٢ ٠٫٢۵

پیوندها طول و ساختار شکل ۶ .٢ .۴
شکل واحد، سلول در ها اتم تعادلی های موقعیت و شبکه تعادلی های ثابت آوردن بدست با

.(۵ .۴ شکل شد( مشخص β − Si٣N۴ ساختار واحد سلول

. β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ واحد سلول :۵ .۴ شکل

باشد. می مهم تین مافین های کره شعاع تر دقیق محاسبه جهت به پیوندها طول محاسبۀ
LDA تقریب در و ١٫٧۴٧A٠ GGA تقریب در کار این در Si − N های پیوند طول میانگین

.[١۶ ،۶] باشد می خوبی توافق در دیگران کارهای با که آمد بدست ١٫٧٢٧A٠

β − Si٣N۴ ترکیب الکترونی خواص بررسی ٣ .۴
نواری ساختار محاسبۀ ٣. ١ .۴

مشخص فرمی انرژی خودسازگار محاسبات انجام با بایستی ابتدا نواری ساختار محاسبۀ برای
منطقۀ در شود، می متبلور ورتسایت ساختار در β−Si٣N۴ ترکیب اینکه به توجه با سپس شود.
می انتخاب مناسب گیری انتگرال مسیر است، شده داده نشان ۶ .۴ شکل در که ١ بریلوئن اول

: شد گرفته نظر در زیر بصورت کار این در که شود
Γ −→ K −→ H −→ A −→ Γ −→M −→ L −→ A

1Primitive Brillioun Zone



٣٩ β − Si٣N۴ ترکیب الکترونی خواص بررسی

ورتسایت. ساختار در بریلوئن اول منطقۀ در گیری انتگرال مسیر :۶ .۴ شکل

ذکر مسیر در ترکیب این نواری ساختار فرمی، انرژی برای صفر انرژی سطح گرفتن نظر در با
٧ .۴ شکل در که همانگونه .(٧ .۴ شکل آمد( بدست ١٠eV تا −١٠eV انرژی گسترۀ در شده

(ب) (آ)
(آ): تقریب دو استفاده با خالص β−Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه نواری ساختار :٧ .۴ شکل

.LDA (ب): GGA

رسانش نوار کمینۀ و A و Γ نقاط بین ظرفیت نوار بیشینۀ تقریب دو هر در شود می مشاهده
باشد. می غیرمستقیم تقریب دو هر در ترکیب این نواری گاف بنابراین دهد. می رخ Γ نقطۀ در



βخالص − Si٣N۴ حجمی نیمرسانای اپتیکی خواص و الکترونی ساختار بررسی ۴٠
کارها سایر در شده محاسبه مقادیر با آن مقایسۀ و کار این در شده محاسبه نواری گاف مقدار
انجام نظری کارهای و تجربی مقادیر با خوبی نسبتاً توافق که است شده گزارش ۵ .۴ جدول در

.[١٧ ،١٠ ،۶] دارد شده
های تقریب از استفاده با خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه نواری گاف :۵ .۴ جدول

کارها سایر با آنها مقایسۀ و LDA و GGA
(eV) خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ نواری گاف

کار این در نظری کارهای سایر در تجربی[١٠] مقدار
LDA GGA [٣٠] LDA [١٧] GGA ۴٫۶ − ۵٫۵
۴٫١٨ ۴٫٢ ۴٫٩۵ ۴٫٢۵

(PDOS) وجزئی (DOS) کلی های حالت چگالی محاسبۀ ٣. ٢ .۴
الکترونی های حالت تعداد (DOS)، ها حالت چگالی از منظور شد، اشاره قبلا́ که همانگونه
به انرژی نوار یک در بزرگ DOS یک باشد. می انرژی واحد در حجم واحد در دسترس قابل
وجود شدن اشغال برای بیشتری الکترونی های حالت تعداد انرژی نوار آن در که اینست معنی
حالتی هیچ نوار، آن در که اینست معنی به انرژی نوار یک در صفر های حالت چگالی دارد.

ندارد. وجود الکترون توسط شدن اشغال برای
نوار بین عمودی خطی بصورت که گیریم می نظر در فرمی انرژی را، انرژی مرجع نقطۀ
است. شده اختیار ولت الکترون صفر معادل و شود می مشاهده شکلها در رسانش و ظرفیت
شدن اشغال برای حالتی هیچ فرمی تراز در که شود می مشاهده آمده بدست نتایج به توجه با
انرژی با ترازهای و رسانش نوار به مربوط فرمی انرژی از بیشتر انرژی با ترازهای ندارد. وجود
همخوانی نواری ساختار از آمده بدست نواری گاف باشند. می ظرفیت نوار به مربوط آن از کمتر
نبود بدلیل ، ٨ .۴ شکل به توجه با دارد. ها حالت چگالی از آمده بدست نواری گاف با خوبی
تقریب، دو هر در پائین و بالا اسپین با های حالت چگالی تقارن و اسپینی قطبش هیچگونه
از مغناطیسی خاصیت هیچگونه حجمی حالت در بتا نوع نیتراید سیلیکون که شود می مشخص
تشکیل های اتم جزئی های حالت چگالی جمع کلی های حالت چگالی دهد. نمی نشان خود
های اتم برای را بالا اسپین با جزئی های حالت چگالی ٩ .۴ شکل باشد. می ترکیب دهندۀ
با دهد. می نشان LDA و GGA تقریب دو هر در β − Si٣N۴ ترکیب در نیتروژن و سیلیکون
الکترون ١٠ تا صفر انرژی بازه کل در و GGA تقریب در ، ظرفیت نوار در شکل این به توجه
در ولی است. Si و N١ های اتم بترتیب سپس و N٢ های اتم به مربوط سهم بیشترین ولت
در رسانش، نوار در دارند. N٢ های اتم حد در و بیشتر مشارکتی N١ های اتم LDA تقریب
کمتری مشارکت N١ اتمهای و Si و N٢ اتم دو هر به مربوط سهم بیشترین GGA تقریب
GGA مشابه ای نتیجه ۶eV تا ۴٫۵eV های انرژی محدودۀ در LDA تقریب در لیکن دارند
می نشان GGA تقریب به نسبت را بیشتری مشارکت N١ های اتم بالاتر های انرژی در ولی



۴١ β − Si٣N۴ ترکیب الکترونی خواص بررسی

(ب) (آ)
دو از استفاده با خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه کلی حالات چگالی :٨ .۴ شکل

.LDA: (ب) و GGA (آ): تقریب

(ب) (آ)
خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه بالا اسپین با جزئی های حالت چگالی :٩ .۴ شکل

.LDA: (ب) و GGA (آ): تقریب دو از استفاده با

(ب) (آ)
β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه نیتروژن های اتم جزئی های حالت چگالی :١٠ .۴ شکل

.LDA: (ب) و GGA (آ): تقریب دو از استفاده با خالص



βخالص − Si٣N۴ حجمی نیمرسانای اپتیکی خواص و الکترونی ساختار بررسی ۴٢
تقریب دو هر در ترکیب این در ها اتم از یک هر اربیتالی سهم ١١ .۴ و ١٠ .۴ های شکل در دهند.
توجه با دهند. می نشان را یکسانی تقریباً نتایج دو هر و است شده مشخص LDA و GGA
الکترون ‐١٠ تا ٠ های انرژی محدودۀ در تقریب دو هر در ظرفیت، نوار در ها شکل این به
دو هر در نیز رسانش نوار تشکیل در باشد. می N − p های اربیتال به مربوط عمده سهم ولت

دارند. بیشتری مشارکت Si− p و N − p های اربیتال تقریب،

(ب) (آ)
β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه سیلیکون های اتم جزئی های حالت چگالی :١١ .۴ شکل

.LDA: (ب) و GGA (آ): تقریب دو از استفاده با خالص

الکترونی ابر چگالی توزیع ٣. ٣ .۴
توزیع روی محاسباتی نیتروژن، و سیلیکون های اتم پیوندی نقش شدن مشخص بمنظور
ظرفیت های الکترون توزیع ١٢ .۴ شکل گرفت. صورت تعادلی ساختار در ظرفیت های الکترون
های اتم اطراف بار توزیع شود می مشاهده که همانگونه دهد. می نشان را واحد سلول
اتم از بارها چگالی آنها، خواهی الکترون در تفاوت بدلیل و نیست کروی نیتروژن و سیلیکون
β−Si٣N۴ ترکیب در Si−N پیوند است. شده کشیده نیتروژن های اتم بطرف سیلیکون های
در بیشتر ظرفیت بارهای توزیع . [۶] باشد کوالانسی نوع از هم و یونی نوع از تواند می هم

اند. شده جایگزیده نیتروژن های موقعیت اطراف

β − Si٣N۴ ترکیب اپتیکی خواص بررسی ۴ .۴
الکتریک دی تابع ١ .۴ .۴

از حقیقی بخش است. شده تشکیل ε٢ موهومی و ε١ حقیقی بخش دو از الکتریک دی تابع
در هستند. محاسبه قابل تکانه ماتریس عناصر از موهومی بخش و کرامرز‐گرونیک تبدیل
شده محاسبه الکتریک دی تابع موهومی و حقیقی های بخش بترتیب ١۴ .۴ و ١٣ .۴ های شکل



۴٣ β − Si٣N۴ ترکیب اپتیکی خواص بررسی

.β − Si٣N۴واحد سلول در z = ١
۴C با x− y صفحۀ در ظرفیت های الکترون توزیع :١٢ .۴ شکل

z و y و x راستای سه هر برای ١۴eV تا صفر انرژی گسترۀ در LDA و GGA تقریب دو با
و بوده یکسان کاملا́ نمودارها y و x راستای دو در شود می مشاهده است. شده داده نشان
دارد. یکسانی اپتیکی خواص y و x راستای دو در خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ بنابراین
در قله هر دارد. بستگی ترکیب بلوری ساختار به مستقیماً الکتریک دی تابع موهومی بخش

(ب) (آ)
(آ): تقریب دو از استفاده با β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ در الکتریک دی تابع حقیقی بخش :١٣ .۴ شکل

.LDA (ب): و GGA

بخش نمودار در باشد. می ترکیب نواری ساختار در نواری بین گذار یک بیانگر ε٢(ω) نمودار
اپتیکی گذار آستانۀ نقطه دهد.این می رخ ۴٫٢eV حدود انرژی در بحرانی نقطه اولین موهومی،
نامیده نواری گاف همان یا جذب لبۀ که است رسانش نوار کمینۀ و ظرفیت نوار بیشینۀ بین
الکتریکی میدان به الکتریک دی پاسخ دهندۀ نشان صفر فرکانس در ε١(ω) مقدار شود. می
١٣ .۴ شکل نمودار در که همانگونه باشد. می ٣٫۴ حدود تقریب دو هر در که است استاتیک
معادل LDA تقریب در و ١٠eV معادل GGA تقریب در پلاسمایی فرکانس شود، می مشاهده
ترکیب بنابراین و بوده منفی ε١(ω) فوق مقادیر از بزرگتر های انرژی در باشد. می ١٠٫١٢eV



βخالص − Si٣N۴ حجمی نیمرسانای اپتیکی خواص و الکترونی ساختار بررسی ۴۴
نمودار در کند. می جذب را فرودی تابش و دهد می نشان خود از فلزی خاصیت β − Si٣N۴
٩٫۶eV و ٨٫٩eV و ٧٫۴eV حدود های انرژی در هایی قله الکتریک، دی تابع موهومی بخش
کمتری شدت که ها قله سایر دارند. بیشتری شدت اپتیکی گذارهای که شود می مشاهده

باشند. می رسانش نوار اولین به تر پائین ظرفیت نوارهای از گذار به مربوط دارند

(ب) (آ)
(آ): تقریب دو از استفاده با β−Si٣N۴ حجمی نمونۀ در الکتریک دی تابع موهومی بخش :١۴ .۴ شکل

.LDA (ب): و GGA

خاموشی ضریب و شکست ضریب ٢ .۴ .۴
ضریب هرگاه بدانیم. آنرا شکست ضریب ابتدا است لازم اپتیکی قطعات در ماده یک کاربرد برای
هرگاه و بود خواهد شفاف ترکیب آن شود، زیاد فرکانس و انرژی افزایش با ترکیب یک شکست
.[٣١] افتد می اتفاق جذب یابد، کاهش فرکانس و انرژی افزایش با ترکیبی شکست ضریب
الکتریک دی تابع موهومی بخش های قله به شکست ضریب در شده ظاهر های قله تمامی

مربوطند.
خاموشی ضریب هرقدر .[٣٢] است ماده در فوتون جذب از معیاری خاموشی ضریب
خاموشی ضریب قدر هر و تر راحت ماده درون از الکترومغناطیسی امواج عبور باشد کوچکتر

.[٣٣] بود خواهد دشوارتر ماده درون به الکترومغناطیسی امواج نفوذ باشد بزرگتر
خاموشی ضریب و شکست ضریب به مربوط های منحنی بترتیب ١۶ .۴ و ١۵ .۴ های شکل
نتایج تقریب دو هر و دهند می نشان LDA و GGA تقریب دو در را خالص β − Si٣N۴ نمونۀ
مقدار تقریب، دو هر در شکست ضریب به مربوط نمودار در دهند. می نشان را یکسانی تقریباً
ترکیب این برای شکست ضریب بیشینۀ و ١٫٨۴ حدود صفر انرژی در استاتیک شکست ضریب
١٠eV تا ٩٫۵eV حدود های انرژی در همچنین آمد. بدست ٣٫١ برابر و ٩٫٧eV حدود انرژی در
این در یعنی کند. می صعود بسرعت خاموشی ضریب و افت بسرعت ترکیب شکست ضریب

افتد. می اتفاق خوبی جذب محدوده



۴۵ β − Si٣N۴ ترکیب اپتیکی خواص بررسی

(ب) (آ)
تقریب دو از استفاده با β−Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه شکست ضریب نمودار :١۵ .۴ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ):

(ب) (آ)
تقریب دو از استفاده با β−Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه خاموشی ضریب نمودار :١۶ .۴ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ):

جذب ضریب ٣ .۴ .۴

محاسبه جذب ضریب نمودار ١٧ .۴ شکل است. خاموشی ضریب رفتار مشابه جذب ضریب رفتار
دو هر و دهد می نشان LDA و GGA تقریب دو در را خالص β − Si٣N۴ ترکیب برای شده
لبۀ تا که شود می مشاهده نمودار به توجه با دهند. می نشان را یکسانی تقریباً نتایج تقریب
یعنی شود. می صعودی شدت به نمودار جذب، لبۀ از گذر با گیرد. نمی صورت جذبی جذب،
در جذب ضریب نمودار اصلی های قله گیرد. می صورت خوبی جذب انرژی، نواحی این در

دهد. می رخ الکتریک دی تابع موهومی بخش های قله محل



βخالص − Si٣N۴ حجمی نیمرسانای اپتیکی خواص و الکترونی ساختار بررسی ۴۶

(ب) (آ)
تقریب دو از استفاده با β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه جذب ضریب نمودار :١٧ .۴ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ):

اپتیکی رسانندگی ۴ .۴ .۴
تقریب دو در را خالص β−Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه اپتیکی رسانندگی ١٨ .۴ شکل
در شود. می آغاز نواری گاف با معادل انرژی از نمودار این دهد. می نشان LDA و GGA
بیشترین منحنی توجه با شود. می مشاهده الکترونی رسانش جریان میزان بیشترین قله نقاط
١٠eV انرژی در LDA تقریب در و ٩٫٩eV درانرژی GGA تقریب در اپتیکی رسانندگی میزان

باشد. می توافق در ( ١٧ .۴ ) جذب ضریب تغییرات نمودار با که دهد می رخ

(ب) (آ)
دو از استفاده با β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه اپتیکی رسانندگی نمودار :١٨ .۴ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ): تقریب

بازتابندگی ۵ .۴ .۴
تقریب دو در را خالص β − Si٣N۴ ترکیب برای شده محاسبه بازتابندگی نمودار ١٩ .۴ شکل
در بازتابندگی مقدار که شود می مشاهده نمودار به توجه با دهد. می نشان LDA و GGA



۴٧ گیری نتیجه
با بازتابندگی جذب لبۀ تا و باشد می ٠٫٠٨٣ برابر تقریب دو هر بازتاب)در (ضریب صفر انرژی

یابد. می افزایش نیز بازتابندگی جذب، فرآیند شروع با یابد. می افزایش ملایم شیب

(ب) (آ)
(آ): تقریب دو از استفاده با β−Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه بازتابندگی نمودار :١٩ .۴ شکل

.LDA (ب): و GGA

انرژی اتلاف ۶ .۴ .۴
را انرژی اتلاف طیف ٢٠ .۴ شکل دهد. می توضیح را ماده در الکترونی انرژی اتلاف تابع، این
تقریب دو در خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای ولت الکترون ١۴ تا صفر انرژی گسترۀ در
به مربوط های مشخصه اتلاف، طیف در حاضر های قله دهد. می نشان LDA و GGA
بازۀ در تقریب دو هر در اتلاف بیشترین نمودار، به توجه با .[٣١] هستند پلاسما فرکانس
های پلاسمون به مربوط انرژی همان واقع در که دهد می رخ ١٢٫۵eV تا ١٠eV های انرژی
همان در که شود می مشخص خاموشی ضریب نمودار با اتلاف طیف مقایسه از است. حجمی
مقدار بیشترین نیز خاموشی ضریب دارد، را مقدار بیشترین اتلاف طیف که انرژی های بازه

دارد. را خود

گیری نتیجه ۵ .۴
چگالی نواری، ساختار شامل خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ الکترونی ساختار فصل این در
های بخش شامل نمونه اپتیکی خواص همچنین الکترونی، ابر چگالی جزئی، و کلی های حالت
رسانندگی بازتاب، جذب، خاموشی، شکست، ضرایب الکتریک، دی تابع موهومی و حقیقی
تقریب و (GGA) یافته تعمیم شیب تقریب از استفاده با الکترونی انرژی اتلاف تابع و اپتیکی

گردید. محاسبه (LDA)موضعی چگالی
این خالص حجمی نمونۀ نواری گاف که داد نشان ترکیب این نواری ساختار محاسبات
۴٫١٨eVحاصل و ۴٫٢eV معادل ترتیب به LDA و GGA تقریب در که باشد می مستقیم غیر ترکیب



βخالص − Si٣N۴ حجمی نیمرسانای اپتیکی خواص و الکترونی ساختار بررسی ۴٨

(ب) (آ)
استفاده با β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای شده محاسبه الکترون انرژی اتلاف تابع نمودار :٢٠ .۴ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ): تقریب دو از

همچنین باشد. می دیگران شدۀ گزارش تجربی و نظری کارهای با خوبی توافق در که شد
سایر با آن مقایسۀ و ترکیب این برای شده محاسبه شکست و استاتیک الکتریک دی ضرایب

است. شده گزارش ۶ .۴ جدول در محاسباتی کارهای
سایر با آن مقایسۀ و شکست ضریب و استاتیک الکتریک دی ثابت شده محاسبه مقادیر :۶ .۴ جدول

. خالص β − Si٣N۴ حجمی نمونۀ برای کارها
شکست ضریب الکتریک دی ثابت

کارها سایر در
[٣۴](تجربی)

سایرکارها در
(نظری)[١۵]

این در
کار

کارها سایر در
(تجربی)

سایرکارها در
(نظری)[١۶]

این در
کار

١٫٩٩ − ٢٫٠۴ ٢٫٣۵ ١٫٨۴ ‐ ۴٫٠۵ ٣٫۴



۵ فصل
خواص و الکترونی ساختار بررسی

β − Si٣N۴ خالص های ورقه نانو اپتیکی

مقدمه ١ .۵
در بتا فاز نیتراید سیلیکون های ورقه نانو اپتیکی خواص و الکترونی ساختار مبحث، این در
جزئی، و کلی های حالت چگالی مطالعه، این در گرفت. خواهد قرار بررسی مورد خالص حالت
و حقیقی های بخش نظیر اپتیکی خواص همچنین و الکترونی ابر چگالی ترکیب، نواری گاف
بازتابندگی اپتیکی، رسانندگی جذب، و خاموشی ، شکست ضرایب الکتریک، دی تابع موهومی
و (GGA) یافته تعمیم شیب گرادیان تقریب دو از استفاده با الکترون انرژی اتلاف تابع و
با و چگالی تابعی نظریۀ چارچوب در محاسبات شد. خواهند بررسی (LDA) موضعی چگالی

است. شده انجام Wien٢k افزار نرم از استفاده

ورودی پارامترهای سازی بهینه ٢ .۵
حالت اتمی ١۴ واحد سلول ابتدا ، β − Si٣N۴ ورقه نانو به مربوط محاسبات انجام بمنظور
١۵A٠ میزان به خلاء یک ها، اتم برهمکنش از جلوگیری منظور به و گرفته نظر در را حجمی
اتمی ١۴ سلول ابر یک نتیجه در کردیم. وارد x − y صفحۀ بر عمود و و z محور راستای در

۴٩



β − Si٣N۴ خالص های ورقه نانو اپتیکی خواص و الکترونی ساختار بررسی ۵٠
داشتیم. سیلیکون اتم ۶ و نیتروژن اتم ٨ شامل

بریلوئن اول ناحیۀ در k نقاط سازی بهینه ٢. ١ .۵
حجمی حالت مشابه وارون، فضای در β − Si٣N۴ ورقۀ نانو برای k نقاط سازی بهینه بمنظور
اعمال z محور راستای در خلاء ناحیۀ یک ورقه نانو در چون که تفاوت این با کنیم می عمل
نقاط بندی مش در بایستی و داریم حجمی حالت به نسبت کمتر آزادی درجه یک ایم، کرده
فرض پیش مقادیر گرفتن نظر در با کنیم. اعمال محدودیت z محور راستای در وارون، شبکۀ
دو برای ١ .۵ شکل نمودارهای k − point برای مختلف مقادیر ازای به و Gmax و RKmax برای
شبکۀ در k نقاط سازی بهینه نمودارها، این به توجه با شد. حاصل LDA و GGA تقریب

گردید. محاسبه ۴ × ۴ × ١ صورت به تقریب دو هر برای وارون

(ب) (آ)
تقریب دو از استفاده با β−Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای وارون شبکۀ در k نقاط سازی بهینه :١ .۵ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ):

قطع انرژی سازی بهینه ٢. ٢ .۵
توسط Wien٢k محاسباتی بستۀ در قطع انرژی گردید، مطرح ٢. ٢ .۴ مبحث در که همانگونه
در که Gmax مقدار و شده بهینه k نقاط تعداد دادن قرار با شود. می مشخص RKmax پارامتر
را سلول ابر کل انرژی شود، می گرفته نظر در ١٣ برابر LDA تقریب در و ١۴ برابر GGA تقریب
به توجه با کنیم. می محاسبه مختلف های RKmax ازای به LDA و GGA تقریب دو هر در
٨٫۵ برابر تقریب دو هر در RKmax پارامتر بهینۀ مقدار ٢ .۵ شکل نمودارهای و حاصل مقادیر

شد. انتخاب



۵١ ورودی پارامترهای سازی بهینه

(ب) (آ)
GGA (آ): تقریب دو از استفاده با β−Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای قطع انرژی سازی بهینه :٢ .۵ شکل

.LDA (ب): و

تعادلی های ثابت محاسبۀ و سلول ابر حجم سازی بهینه ٢. ٣ .۵
شبکه

سازی بهینه بعدی گام ، RKmax پارامتر و وارون شبکۀ در k نقاط تعداد سازی بهینه از پس
سلول ابر حجم سازی بهینه به مربوط نمودار ٣ .۵ شکل باشد. می شبکه تعادلی های ثابت
این به توجه با دهد. می نشان LDA و GGA تقریب دو هر در را مورناگان برازش توسط
برابر β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو شبکۀ تعادلی های ثابت (٣ .۴) و (٢ .۴ ) روابط و نمودارها

آمدند: بدست ١ .۵ جدول مقادیر

(ب) (آ)
دو از استفاده با β − Si٣N۴ سلول ابر برای شبکه تعادلی های ثابت و حجم سازی بهینه :٣ .۵ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ): تقریب



β − Si٣N۴ خالص های ورقه نانو اپتیکی خواص و الکترونی ساختار بررسی ۵٢
خالص. β − Si٣N۴ ورقۀ نانو برای حجمی مدول و شبکه تعادلی پارامترهای :١ .۵ جدول

(A٠)شبکه های ثابت (GPa) حجمی مدول
LDA GGA LDA GGA

a،b c a،b c
٧٫۶۵٧ ٢٫٩۴٢ ٧٫٧۵٢ ٢٫٩۶۶ ٢٣٩٫۴٨١٩ ٢١٨٫٠١۴۴

نواری ساختار محاسبۀ ٣ .۵
بریلوئن اول منطقۀ در پرتقارن مسیرهای راستای در β−Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو نواری ساختار
نشان ۴ .۵ شکل در LDA و GGA تقریب دو هر در ١٠eV تا −١٠eV های انرژی گسترۀ در و
ترکیب نواری گاف تقریب دو هر در که شد مشخص ها شکل این به توجه با است. شده داده
گاف این مقدار همچنین است. مستقیم و Γ نقطۀ در ورقه نانو حالت در خالص β − Si٣N۴
شود می گیری اندازه ٣٫٢eV حدود LDA تقریب در و ٣٫۵eV حدود GGA تقریب در نواری
توافق در شده محاسبه نواری گاف دهد. می نشان را خوبی کاهش حجمی حالت به نسبت که
نانو نواری گاف ٢٠١۶ سال در که باشد می [٧] همکاران و شانموگاکومار گروه کار با خوبی

نمودند. محاسبه مستقیم و ٣٫٩۶eV برابر GGA تقریب در را ترکیب این های ورقه

(ب) (آ)
(ب): و GGA (آ): تقریب دو از استفاده با β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو نواری ساختار :۴ .۵ شکل

.LDA



۵٣ جزئی و کلی های حالت چگالی محاسبۀ

جزئی و کلی های حالت چگالی محاسبۀ ۴ .۵
و β − Si٣N۴ ورقۀ نانو شدۀ اشغال حالات در ها اتم از یک هر سهم شدن مشخص بمنظور
چگالی ۵ .۵ شکل نمودیم. محاسبه را ترکیب این جزئی و کلی حالات چگالی آنها، اربیتالی سهم
GGA تقریب دو در β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای را پائین و بالا اسپین با کلی های حالت
شود. نمی مشاهده اسپینی قطبش هیچگونه ها، شکل این به توجه با دهد. می نشان LDA و
۶ .۵ شکل ندارد. مغناطیسی خاصیت خالص ورقۀ نانو حالت در β − Si٣N۴ ترکیب بنابراین

(ب) (آ)
از استفاده با β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای پائین و بالا اسپین با کلی های حالت چگالی :۵ .۵ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ): تقریب دو

دهد می نشان تقریب دو در را ترکیب این های اتم از یک هر سهم و جزئی های حالت چگالی
در و ظرفیت نوار در شکل این به توجه با دهند. می نشان را یکسانی نتایج تقریب دو هر و
باشد. می ١ نوع نیتروژن های اتم به مربوط سهم بیشترین −١eV انرژی تا فرمی تراز محدودۀ
نوع نیتروژن های اتم های حالت به وابسته غالب سهم −١٠eV انرژی تا تر پائین های تراز در
نشان را سهم کمترین انرژی بازۀ این در ١ نوع نیتروژن و سیلیکون های اتم و باشد می ٢
های اتم و ٢ نوع نیتروژن های اتم به مربوط سهم بیشترین نیز رسانش نوار در دهند. می
چگالی ٨ .۵ و ٧ .۵ شکلهای دارند. کمتری مشارکت ١ نوع نیتروژن های اتم و بوده سیلیکون
و GGA تقریب دو در را β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو های اتم اربیتالی و جزئی های حالت
شکل این به توجه با دهند. می نشان را یکسانی نتایج تقریب دو هر و دهند می نشان LDA
را غالب نقش N٢− p و N١− p های اربیتال ، فرمی تراز زیر ترازهای در و ظرفیت نوار در ها،
اربیتال تر، پائین ترازهای در رسانش، نوار در و دارد کمتری بسیار سهم آنها S اربیتال و دارند
های الکترون دارند. بیشتری سهم N٢ − p های اربیتال بالاتر ترازهای در و N٢ − s های
انرژی ترازهای در و بیشتر سهم −٨eV حدود انرژی تا ظرفیت نوار در سیلیکون اتم p اربیتال
Si − p های الکترون رسانش نوار در و دارند بیشتری سهم s اربیتال های الکترون تر پائین

دارند. بیشتری مشارکت
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(ب) (آ)
دو از استفاده با β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای بالا اسپین با جزئی های حالت چگالی :۶ .۵ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ): تقریب

(ب) (آ)
با β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو در ٢ و ١ نوع نیتروژن های اتم جزئی های حالت چگالی :٧ .۵ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ): تقریب دو از استفاده

(ب) (آ)
دو از استفاده با β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو در سیلیکون های اتم جزئی های حالت چگالی :٨ .۵ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ): تقریب



۵۵ β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو اپتیکی خواص بررسی

β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو اپتیکی خواص بررسی ۵ .۵
الکتریک دی تابع ١ .۵ .۵

می x− yصفحۀ در شده ایجاد های ورقه نانو و z راستای در شده اعمال خلاء اینکه به توجه با
و ٩ .۵ های شکل دهیم. می قرار بررسی مورد z راستای در تنها را آنها اپتیکی خواص باشند،
ورقه نانو برای را الکتریک دی تابع ε٢(ω) موهومی و ε١(ω) حقیقی های بخش بترتیب ١٠ .۵
بخش نمودار به توجه با دهند. می نشان LDA و GGA تقریب دو در β−Si٣N۴ خالص های
انرژی در GGA تقریب در بحرانی نقطۀ اولین که شود می مشاهده الکتریک دی تابع موهومی
(لبۀ نواری گاف همان که دهد می ٣٫٢eVرخ حدود انرژی در LDA تقریب در و ٣٫۵eV حدود
بلند موهومی بخش نمودار در همچنین باشد. می تقریب هر در ترکیب این ورقۀ جذب)نانو
رخ ٩٫۵٠eV انرژی در LDA تقریب در و ٩٫۶۴eV حدود انرژی در GGA تقریب در قله ترین

دهد. می

(ب) (آ)
دو از استفاده با β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای الکتریک دی تابع حقیقی بخش نمودار :٩ .۵ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ): تقریب

الکتریک دی پاسخ صفر، فرکانس محدودۀ در الکتریک، دی تابع حقیقی بخش نمودار در
در ۶٫٩٢است. تقریباً LDA تقریب در و تقریبا۶٫٣۶ً GGA تقریب در صفر الکتریکی میدان به
نشان خود از فلزی خاصیت شود،ترکیب می منفی الکتریک دی تابع حقیقی بخش که نواحی
به االکتریک دی تابع حقیقی قسمت که فرکانسی کند. می جذب را فرودی تابش و میدهد
ε١(ω) نمودارهای روی از که همانگونه نامیم. می پلاسما فرکانس را شود می منفی آن ازای
٩٫۵٠eV و ٩٫۶۴eV بترتیب LDA و GGA تقریب دو برای پلاسما فرکانس شود می مشاهده
فلزی خصلت شدن ظاهر به توجه با فوق های انرژی در داریم انتظار بنابراین آید. می بدست

باشیم. شاهد را ها الکترون رسانشی جریان و جذب میزان بیشترین
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(ب) (آ)
دو از استفاده با β−Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای الکتریک دی تابع موهومی بخش نمودار :١٠ .۵ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ): تقریب

خاموشی ضریب و شکست ضریب ٢ .۵ .۵
دو در را β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو خاموشی ضریب و شکست ضریب نمودارهای ١١ .۵ شکل
شکست ضریب مقدار شکست، ضریب نمودار به توجه با دهد. می نشان LDA و GGA تقریب
پلاسما فرکانس در شد. حاصل ٢٫۶٣ و ٢٫۵٢ بترتیب فوق تقریب دو در صفر انرژی در استاتیک
٩٫۵٠eV و ٩٫۶۴eV بترتیب LDA و GGA تقریب دو برای و شود می ظاهر فلزی خصلت که
سرعت به خاموشی ضریب و کاهش سرعت به شکست ضریب که شود می مشاهده آمد، بدست
جاذب β − Si٣N۴ ورقۀ نانو بالا، به ها انرژی این از که است معنی بدان این یابد. می افزایش

بود. خواهد خوبی

(ب) (آ)
استفاده با β−Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه خاموشی و شکست ضرایب نمودار :١١ .۵ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ): تقریب دو از



۵٧ β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو اپتیکی خواص بررسی

جذب ضریب ٣ .۵ .۵
دو هر برای و ١٢ .۵ شکل در β−Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه جذب ضریب نمودار
نمودار رفتار با مشابه بسیار رفتاری نمودار این است. شده داده نشان LDA و GGA تقریب
از جذب فرآیند شود، می مشاهده نمودارها این روی از که همانگونه دارد. خاموشی ضریب
و انرژی افزایش با و گیرد می شکل بتدریج باشد می ترکیب نواری گاف همان که جذب لبۀ
قله با خوبی توافق جذب ضریب نمودار در شده مشاهده های قله یابد. می افزایش فرکانس

دارند. الکتریک دی تابع موهومی بخش نمودار در شده مشاهده های

(ب) (آ)
تقریب دو از استفاده با β−Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه جذب ضریب نمودار :١٢ .۵ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ):

اپتیکی رسانندگی ۴ .۵ .۵
انتظار پس است. مربوط نواری بین گذار به اپتیکی رسانندگی شد، اشاره قبلا́ که همانگونه
رسانندگی نمودار ١٣ .۵ شکل بیفتد. اتفاق نواری گاف محدودۀ در اپتیکی رسانندگی آستانۀ داریم
نشان LDA و GGA تقریب دو در را β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه اپتیکی
این به توجه با دارد. وجود ها الکترون رسانشی جریان بیشترین ها قله محل در دهد. می
LDA و GGA تقریب دو در اپتیکی رسانندگی میزان بیشترین شود می مشاهده نمودارها
باشند. می پلاسما فرکانس همان که دهد می رخ ٩٫۵٠eV و ٩٫۶۴eV های انرژی در بترتیب
دو هر های قله و دارد الکتریک دی تابع موهومی بخش با مستقیمی رابطۀ اپتیکی رسانندگی

دهد. می رخ مشابه های موقعیت در نمودار

بازتابندگی ۵ .۵ .۵
تقریب دو در را β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه بازتابندگی نمودار ١۴ .۵ شکل
دهد. می رخ بازتاب بیشترین ها قله در بازتابندگی، نمودار در دهد. می نشان LDA و GGA
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(ب) (آ)
دو از استفاده با β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه اپتیکی رسانندگی نمودار :١٣ .۵ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ): تقریب

در نیز پلاسما فرکانس که ١٠٫۵eV تا ٩٫۵eV حدود های انرژی در نمودارها، این به توجه با
میزان بیشترین دهند، می نشان فلزی رفتار خود از صفحات نانو و گیرد می قرار محدوده این
همچنین است. یکسان تقریب دو هر در رفتار این و هستیم شاهد (درخشندگی)را بازتابندگی
تقریب در و ٠٫١٩ معادل GGA تقریب در بازتاب) صفر(ضریب انرژی در بازتابندگی میزان

آمد. بدست ٠٫٢ معادل LDA

(ب) (آ)
تقریب دو از استفاده با β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه بازتابندگی نمودار :١۴ .۵ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ):

انرژی اتلاف ۶ .۵ .۵
و GGA تقریب دو در را β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو الکترونی انرژی اتلاف طیف ١۵ .۵ شکل
نوسان به مربوط های مشخصه اتلاف طیف در شده مشاهده های قله دهد. می نشان LDA
حدود انرژی در تقریب دو هر در اتلاف بیشترین نمودار، این به توجه با هستند. پلاسما های



۵٩ گیری نتیجه
است. حجمی های پلاسمون به مربوط انرژی که دهد می رخ ولت الکترون ١١٫٣

(ب) (آ)
از استفاده با β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه الکترونی انرژی اتلاف نمودار :١۵ .۵ شکل

.LDA (ب): و GGA (آ): تقریب دو

گیری نتیجه ۶ .۵
نانو الکترونی ساختار لازم، های سازی بهینه انجام و سلول ابر ساخت از پس فصل این در
همچنین جزئی؛ و کلی های حالت چگالی و نواری ساختار شامل β−Si٣N۴ خالص های ورقه
الکتریک، دی تابع موهومی و حقیقی های بخش شامل ترکیب این های ورقه نانو اپتیکی خواص
با الکترونی انرژی اتلاف تابع و اپتیکی رسانندگی بازتاب، جذب، خاموشی، ، شکست ضرایب
گردید. محاسبه (LDA) موضعی چگالی و (GGA) یافته تعمیم شیب تقریب دو از استفاده

ورقه نانو حالت در خالص β − Si٣N۴ نواری گاف که داد نشان نواری ساختار محاسبات
آمد بدست LDA تقریب در ٣٫٢eV معادل و GGA تقریب در ٣٫۵eV معادل که شده مستقیم
نشان که صفر فرکانس در ε١(ω) مقدار .[٧ ،١٧] است دیگران کارهای با خوبی توافق در که
LDA و GGA های تقریب در است، استاتیک الکتریکی میدان به الکتریک دی پاسخ دهندۀ
شکست ضریب مقدار شکست، ضریب منحنی از استفاده با آمد. بدست ۶٫٩٢ و ۶٫٣۶ بترتیب
محاسبه ٢٫۶٣ برابر LDA تقریب در و ٢٫۵٢ برابر GGA تقریب در صفر انرژی در استاتیک
دو در بازتاب) (ضریب صفر انرژی در بازتابندگی بازتاب، طیف از استفاده با همچنین گردید.
پلاسما فرکانس در گردید مشاهده آمدند. بدست ٠٫٢ و ٠٫١٩ بترتیب LDA و GGA تقریب
فلزی خصلت ظهور بدلیل آمدند، بدست ٩٫۵ و ٩٫۶۴ بترتیب LDA و GGA تقریب دو در که
که انرژی اتلاف بیشترین همچنین داشتند. چشمگیری افزایش بازتاب و جذب ورقه، نانو در
دهد. می رخ ١١٫٣ حدود انرژی در تقریب دو هر در است حجمی های پلاسمون به مربوط

نشد. یافت آنها با مقایسه جهت مشابه کارهای





۶ فصل
های ورقه نانو الکترونی ساختار بررسی

β − Si٣N۴ یافتۀ آلایش

آلایش ٢۵ و ١٢٫۵ ، ۶٫٢۵ درصدهای با اکسیژن عنصر با β − Si٣N۴ ورقۀ نانو ابتدا کار این در
با را ترکیب این اپتیکی خواص و جزئی و کلی های حالت چگالی و نواری ساختار سپس و شده

شدند. مقایسه β − Si٣N۴ خالص ورقۀ نانو نتایج با حاصل نتایج و محاسبه GGA تقریب

آلایش شیوۀ ١ .۶
برای ما انتخابی سلول ابر بپردازیم. ١ سلول ابر طراحی به باید ابتدا آلایش، انجام بمنظور
٣٢ و Si اتم ٢۴) اتم ۵۶ شامل که است ٢ × ٢ × ١ ابرسلول یک نظر، مورد های آلایش انجام
سلول ابر شد. اعمال ١۵A٠ میزان به خلائی Z راستای در کار این برای باشد. می ( N اتم
اتم برای مستقل جایگاه ٢٨ سلول ابر این در است. شده داده نمایش ١ .۶ شکل در انتخابی
های اتم به متعلق آن جایگاه ١٢ و نیتروژن های اتم به متعلق آن جایگاه ١۶ که دارد وجود ها
یکدیگر به نزدیک بسیار اتمی اعداد اکسیژن و نیتروژن اینکه به توجه با باشد. می سیلیکون
با آنها جانشینی احتمال اکسیژن آلایش ورود با و اند مشابه فیزیکی خواص دارای پس دارند
کارهای در . [٣۶ ،٣۵] باشد می تر محتمل بسیار β − Si٣N۴ ورقۀ نانو در نیتروژن های اتم

1SuperCell

۶١
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آلایش انجام برای اتم ۵۶ شامل انتخابی ابرسلول :١ .۶ شکل

گردیده محاسبه سیلیکون بجای اکسیژن و نیتروژن بجای اکسیژن جانشینی انرژی نیز مشابه
ذکر مقالات مرور در که شده حاصل کوچکتر بسیار نیتروژن بجای اکسیژن جانشینی انرژی که
جایگاه بایستی ابتدا نیتروژن بجای اکسیژن های اتم جانشینی منظور به لیکن .[١٧] گردید
یکسان، ورودی پارامترهای با بیابیم. نیتروژن های اتم بین در را آلایش این برای مناسب های
جانشین را اکسیژن اتم بترتیب دارد، وجود نیتروژن های اتم برای که مستقلی جایگاه ١۶ برای
ساختار انرژی کمینۀ که جایگاههایی آوریم. می بدست را ساختار کل انرژی حالت هر در و کرده
ساختار کل انرژی ١ .۶ باشند.جدول می اکسیژن جانشینی برای مناسب جایگاه هستند، دارا را
جدول در شده ذکر های انرژی به توجه با دهد. می نشان اکسیژن اتم جانشینی جایگاه هر در را
یعنی هستند، انرژی کمترین دارای N١۶ و N١٣ ، N١٠ ، N٧ های جایگاه شود می مشاهده
β−Si٣N۴ ورقۀ نانو درصد ۶٫٢۵ آلایش برای باشند. می جانشینی برای جایگاه ترین مناسب
نمائیم. جانشین اکسیژن های اتم N١٠ جایگاه نیتروژن های اتم بجای کافیست اکسیژن با
اتم درصد، ٢۵ آلایش برای و N١۶ و N١٠ های اتم بایستی درصد ١٢٫۵ آلایش برای همچنین
شده ساخته سلول ابر ٢ .۶ شکل نمائیم. جانشین اکسیژن با را N١۶ و N١٣ ، N١٠ ،N٧ های
آلایش حالت در را شده ساخته سلول ابر ٣ .۶ شکل اکسیژن، درصد ۶٫٢۵ آلایش حالت در را
می نشان اکسیژن درصد ٢۵ آلایش حالت در را سلول ابر این ۴ .۶ شکل و اکسیژن درصد ١٢٫۵

دهند.



۶٣ شبکه تعادلی های ثابت و ورودی پارامترهای سازی بهینه
نیتروژن. مختلف های جایگاه در اکسیژن جانشینی برای شده محاسبه انرژی مقادیر :١ .۶ جدول

(Ry)ساختار انرژی نیتروژن های جایگاه (Ry)ساختار انرژی نیتروژن های جایگاه
−١٧۵١۵٫۶٩٨۵٧ N٩ −١٧۵١۵٫٧٠٩٧١ N١
−١٧۵١۵٫٧١٧٠٠ N١٠ −١٧۵١۵٫٧٠٩٧١ N٢
−١٧۵١۵٫٧١۶٧٩ N١١ −١٧۵١۵٫٧٠٩٧١ N٣
−١٧۵١۵٫۶٩٨۶٠ N١٢ −١٧۵١۵٫٧٠٩٧١ N۴
−١٧۵١۵٫٧١۶٩٩ N١٣ −١٧۵١۵٫٧١۶٧٩ N۵
−١٧۵١۵٫٧١۶٧٩ N١۴ −١٧۵١۵٫۶٩٨۵٩ N۶
−١٧۵١۵٫۶٩٨۶٠ N١۵ −١٧۵١۵٫٧١۶٩٩ N٧
−١٧۵١۵٫٧١۶٩٩ N١۶ −١٧۵١۵٫٧١۶٧٩ N٨

اکسیژن. درصد ۶٫٢۵ آلایش در اتم ۵۶ شامل β − Si٣N۴ سلول ابر :٢ .۶ شکل

تعادلی های ثابت و ورودی پارامترهای سازی بهینه ٢ .۶
شبکه

شد. گرفته نظر در ١۴ برابر کنیم می GGAاستفاده تقریب از اینکه به توجه با Gmax پارامتر
اتمی ١۴ ابرسلول همانند حالات همه در و گردید بررسی مختلف های آلایش RKmax پارامتر
به توجه با باشد. می وارون فضای در k نقاط تعداد بعدی، پارامتر گردید. بهینه ٨٫۵ برابر
نظر در با و باشد می اولیه سلول ابر حجم برابر ۴ تقریباً شده ساخته سلول ابر حجم اینکه
وارون فضای در آن حجم کاهش باعث واقعی فضای در ابرسلول حجم افزایش اینکه گرفتن
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اکسیژن. درصد ١٢٫۵ آلایش در اتم ۵۶ شامل β − Si٣N۴ سلول ابر :٣ .۶ شکل

اکسیژن درصد ٢۵ آلایش در اتم ۵۶ شامل β − Si٣N۴ سلول .ابر :۴ .۶ شکل

گرفت. نظر در کوچکتر سلول ابر این برای را K نقاط تعداد توان می نتیجه در شد، خواهد
های شکل گردید. بهینه K نقاط تعداد برای ٢ × ٢ × ١ مقدار مختلف مقادیر آزمودن از پس
١٢٫۵ ،۶٫٢۵ های آلایش برای بترتیب را حجم حسب بر انرژی نمودارهای ٧ .۶ و ۶ .۶ و ۵ .۶



۶۵ شبکه تعادلی های ثابت و ورودی پارامترهای سازی بهینه
(٣ .۴) و (٢ .۴) روابط از استفاده با دهند. می نشان GGA تقریب در اکسیژن درصد ٢۵ و

اکسیژن. درصد ۶٫٢۵ آلایش برای شده محاسبه حجم حسب بر انرژی نمودار :۵ .۶ شکل

اکسیژن. درصد ١٢٫۵ آلایش برای شده محاسبه حجم حسب بر انرژی نمودار :۶ .۶ شکل

اکسیژن. درصد ٢۵ آلایش برای شده محاسبه حجم حسب بر انرژی نمودار :٧ .۶ شکل



β − Si٣N۴ یافتۀ آلایش های ورقه نانو الکترونی ساختار بررسی ۶۶
شده گزارش ٢ .۶ جدول در آن نتایج که آمدند بدست ها آلایش این در شبکه تعادلی های ثابت

است.
. β − Si٣N۴ ورقۀ نانو در اکسیژن آلایش برای شبکه تعادلی های ثابت :٢ .۶ جدول

(A٠) شبکه تعادلی های ثابت
آلایش a, b c

اکسیژن درصد ۶٫٢۵ ١۵٫٢۴۶ ٢٫٩١٧
اکسیژن درصد ١٢٫۵ ١۵٫٢٧۶ ٢٫٩٢٣
اکسیژن درصد ٢۵ ١۵٫٣۵٣ ٢٫٩٣٧

جزئی و کلی حالات چگالی و نواری ساختار محاسبۀ ٣ .۶
١٠eV تا −١٠eV های انرژی گسترۀ در اکسیژن با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو نواری ساختار
سهم شدن مشخص بمنظور همچنین شد. محاسبه GGA تقریب در مختلف درصدهای با
سهم نیز و ها اتم جزئی و کلی های حالت چگالی آلاییده، های ورقه نانو در ها اتم از یک هر

شدند. محاسبه آنها اربیتالی

اکسیژن درصد ۶٫٢۵ آلایش ٣. ١ .۶
دهد. می نشان را اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو نواری ساختار ٨ .۶ شکل
های انرژی محدودۀ در و فرمی تراز مجاورت در ناخالصی های نوار بروز شکل این به توجه با
نوار بیشینۀ از الکترون ،گذار میتواند پدیده این که شود می مشاهده ،٠٫١eV تا −١٫٧٩eV
می مشاهده همچنین نماید. تسهیل خالص نمونۀ به نسبت را رسانش نوار کمینۀ به ظرفیت
فشرده خالص ورقۀ نانو و حجمی حالت با مقایسه در نوارها رسانش و ظرفیت نوارهای در شود
درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو کلی های حالت چگالی ٩ .۶ شکل اند. شده تر
می مشخص پائین، و بالا های اسپین تقارن و شکل به توجه با دهد. می نشان را اکسیژن
کند. نمی ایجاد β − Si٣N۴ های ورقه نانو در اسپینی قطبش هیچگونه اکسیژن آلایش شود
درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ١٣ .۶ تا ١٠ .۶ های شکل
گاف درون گرفته شکل های نوار شود می مشاهده ١٠ .۶ شکل در دهند. می نشان را اکسیژن
و ظرفیت نوار در شود می مشاهده همچنین باشند. می اکسیژن ناخالصی به مربوط نواری
وابسته های حالت به مربوط عمده سهم ولت ٩٫۵−الکترون تا −۴٫٢ های انرژی محدودۀ در
می شکل ناخالصی نوارهای که −١٫٨eV انرژی محدودۀ از باشد. می نیتروژن های اتم به
اکسیژن های اتم های اربیتال به مربوط عمده سهم رسانش نوار در ۵eV انرژی حدود تا گیرند
نوار در هم نیتروژن اتم در شود می مشاهده جزئی های حالت چگالی در همچنین باشد. می
N − s های اربیتال و بوده N − p های اربیتال با غالب سهم رسانش نوار در هم و ظرفیت
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(ب) (آ)
تقریب در شده محاسبه اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو نواری (آ)ساختار :٨ .۶ شکل

باشد. می ورقه نانو این خالص حالت به (ب)مربوط شکل .GGA

شده محاسبه اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو کلی های حالت چگالی :٩ .۶ شکل
.GGA تقریب در

در اندکی همچنین و ولت الکترون ٢٫۵ تا ١٫۵ های انرژی محدودۀ در و رسانش نوار در اندکی
با غالب سهم رسانش نوار در هم و ظرفیت نوار در هم سیلیکون اتم در دارند. سهم فرمی تراز
نوار در هم اکسیژن، اتم در دارد. کمتری مشارکت Si − s اربیتال و باشد می Si − p اربیتال
تنها O− s های اربیتال و دارند بیشتری سهم O−p های اربیتال رسانش نوار در هم و ظرفیت
به نسبت بیشتری سهم نواری گاف درون گرفته شکل ناخالصی نوارهای در نیز و فرمی تراز در

دارند. O − pاربیتال
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شده محاسبه اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی :١٠ .۶ شکل
.GGA تقریب در

شده محاسبه اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی :١١ .۶ شکل
.GGA تقریب در

شده محاسبه اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی :١٢ .۶ شکل
.GGA تقریب در
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شده محاسبه اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی :١٣ .۶ شکل
.GGA تقریب در

اکسیژن ١٢٫۵درصد آلایش ٣. ٢ .۶
است شده آلاییده اکسیژن با درصد ١٢٫۵ که β − Si٣N۴ ورقۀ نانو نواری ساختار ١۴ .۶ شکل
در ناخالصی نوارهای بروز ۶٫٢۵درصد، آلایش همانند شکل این به توجه با دهد. می نشان را
همچنین شود. می مشاهده ٠٫٠۶eV تا −١٫٨۴eV های انرژی محدودۀ در و فرمی تراز مجاورت
همچنین شوند. می تر فشرده نوارها رسانش، نوار در هم و ظرفیت نوار در هم شود می مشاهده
١۵ .۶ شکل یابد. می افزایش اکسیژن، با آلاییده ۶٫٢۵ نمونۀ به نسبت ناخالصی نوارهای تعداد

(ب) (آ)
در شده محاسبه اکسیژن درصد ١٢٫۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو نواری (آ)ساختار :١۴ .۶ شکل

باشد. می ورقه نانو این خالص حالت به (ب)مربوط شکل .GGA تقریب

با دهد. می نشان را اکسیژن درصد ١٢٫۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو کلی های حالت چگالی



β − Si٣N۴ یافتۀ آلایش های ورقه نانو الکترونی ساختار بررسی ٧٠
نانو در اسپینی قطبش نیز اکسیژن درصد ١٢٫۵ آلایش در شود می مشاهده شکل این به توجه
β−Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ١٩ .۶ تا ١۶ .۶ های شکل داشت. نخواهیم ها ورقه

شده محاسبه اکسیژن درصد ١٢٫۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو کلی های حالت چگالی :١۵ .۶ شکل
.GGA تقریب در

می مشاهده ١۶ .۶ شکل در دهد. می نشان را است شده آلاییده اکسیژن با درصد ١٢٫۵ که
به مربوط غالب سهم ولت، الکترون تا٩٫۵− −۴٫۴ های انرژی محدودۀ در ظرفیت نوار در شود
که −١٫٨eV حدود انرژی محدودۀ از و نواری ف گا در باشد. می نیتروژن های اتم های حالت
به مربوط غالب سهم رسانش نوار در ۵eV حدود انرژی تا گیرند می شکل ناخالصی نوارهای
ظرفیت نوار در هم شود می مشاهده ١٧ .۶ شکل در باشد. می اکسیژن های اتم های اربیتال

شده محاسبه اکسیژن درصد ١٢٫۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی :١۶ .۶ شکل
.GGA تقریب در

الکترونهای و باشد می نیتروژن p اربیتال های ن الکترو با عمده سهم رسانش نوار در هم و
مشارکت ولت الکترون ٣ تا ١ های انرژی محدودۀ در و رسانش نوار در تنها نیتروژن s اربیتال
رسانش و ظرفیت نوار در سیلیکون اتم برای شود می مشاهده ١٨ .۶ شکل به توجه با دارند.
٠٫۵eV انرژی محدودۀ در و رسانش نوار در اندکی و باشد می p های الکترون با عمده سهم
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شده محاسبه اکسیژن درصد ١٢٫۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی :١٧ .۶ شکل
.GGA تقریب در

شده محاسبه اکسیژن درصد ١٢٫۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی :١٨ .۶ شکل
.GGA تقریب در

شده محاسبه اکسیژن درصد ١٢٫۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی :١٩ .۶ شکل
.GGA تقریب در

رسانش نوار در هم شود می مشاهده ١٩ .۶ شکل در دارند. مشارکت سیلیکون s های الکترون
در فقط و هستند دارا را عمده سهم اکسیژن p اربیتال های الکترون ظرفیت، نوار در هم و
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ناخالصی های نوار که −١٫٨eV حدود انرژی تا است گرفته قرار رسانش نوار زیر که فرمی تراز

باشند. می دارا را غالب سهم اکسیژن s اربیتال های الکترون دارند، حضور

اکسیژن ٢۵درصد آلایش ٣. ٣ .۶
را است شده آلاییده اکسیژن با درصد ٢۵ که β − Si٣N۴ ورقۀ نانو نواری ساختار ٢٠ .۶ شکل
درون ناخالصی نوارهای نیز بار این که شود می مشاهده شکل این به توجه با دهد. می نشان
می مشاهده ٠٫١eV تا −٢٫٠۶eV های انرژی محدودۀ در و فرمی تراز مجاورت در و نواری گاف
حالت چگالی ٢١ .۶ شکل شوند. می تر فشرده خالص نمونۀ به نسبت نوارها همچنین شود.

(ب) (آ)
تقریب در شده محاسبه اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو نواری (آ)ساختار :٢٠ .۶ شکل

باشد. می ورقه نانو این خالص حالت به (ب)مربوط شکل .GGA

نیز اینحالت در دهد. می نشان را اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو کلی های
شکل شود. نمی ایجاد β − Si٣N۴ ورقۀ نانو در اسپینی قطبش هیچگونه شود می مشاهده
می نشان را اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی ٢٢ .۶
−٩ تا −۴٫٢ های انرژی محدودۀ در و ظرفیت نوار در شود می مشاهده شکل این در دهد.
هر نیز رسانش نوار در باشد. می نیتروژن های اتم های اربیتال با غالب سهم ولت الکترون
حدود انرژی تا فرمی تراز محدودۀ در دارند. مشارکت اکسیژن و سیلیکون نیتروژن، اتم سه
های حالت دارند، بیشتری سهم که اکسیژن ناخالصی به مربوط های حالت بر علاوه −٢٫٢eV
شکل شوند. می مشاهده کوچکتری بسیار سهم با هم نیتروژن و سیلیکون های اتم به مربوط
نانو در را اکسیژن و سیلیکون نیتروژن، های اتم جزئی های حالت چگالی ٢۵ .۶ تا ٢٣ .۶ های
می مشاهده ٢٣ .۶ شکل در دهند. می نشان را اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ
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در شده محاسبه اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو کلی های حالت چگالی :٢١ .۶ شکل
.GGA تقریب

شده محاسبه اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی :٢٢ .۶ شکل
.GGA تقریب در

شده محاسبه اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی :٢٣ .۶ شکل
.GGA تقریب در
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شده محاسبه اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی :٢۴ .۶ شکل
.GGA تقریب در

می N − p اربیتال های الکترون با غالب سهم ظرفیت نوار در هم و رسانش نوار در هم شود
شکل در دارند. مشارکت N − s الکترونهای ١eV حدود انرژی در و رسانش نوار در تنها و باشد
نوار در هم شود می مشاهده هد، می نشان را سیلیکون اتم جزئی های حالت چگالی که ٢۴ .۶
الکترون و باشد می Si − p اربیتال های الکترون با غالب سهم ظرفیت نوار در هم و رسانش
های انرژی محدودۀ در نیز و ٢eV حدود انرژی در رسانش نوار در اندکی Si − s اربیتال های
چگالی که ٢۵ .۶ شکل در دارند. مشارکت اند، گرفته شکل ناخالصی نوارهای که −٢٫٢ تا صفر
در هم و رسانش نوار در هم شود می مشاهده دهد، می نشان را اکسیژن اتم جزئی های حالت
O − s اربیتال های الکترون و باشد می O − p اربیتال های الکترون با غالب سهم ظرفیت نوار

دارند. مشارکت −٢٫٢eV حدود انرژی تا و فرمی تراز در تنها

شده محاسبه اکسیژن درصد ٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو جزئی های حالت چگالی :٢۵ .۶ شکل
.GGA تقریب در
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اپتیکی خواص ۴ .۶
درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ، ۶٫٢۵ با بترتیب که β − Si٣N۴ ورقۀ نانو اپتیکی خواص بخش، این در

گرفت. قرار بررسی مورد GGA تقریب در است شده آلاییده اکسیژن

الکتریک دی تابع ١ .۴ .۶
الکتریک دی تابع موهومی و حقیقی های بخش نمودارهای بترتیب ٢٧ .۶ و ٢۶ .۶ های شکل
تقریب در که اکسیژن درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ، ۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ های ورقه نانو برای را
گاف درون میانی نوارهای گرفتن شکل به توجه با دهند. می نشان اند، شده محاسبه GGA
های انرژی در اپتیکی گذار رود می انتظار کوچکتر، های گاف به نواری گاف تقسیم و نواری
مشاهده الکتریک دی تابع موهومی بخش نمودار در که همانگونه گیرد. صورت تری پائین
توجه با و دهد می رخ خالص ورقۀ نانو به نسبت تری پائین بسیار های انرژی در گذار شود می
بخش نمودار در جذب لبۀ داریم، کوچکتری های گاف اکسیژن درصد ٢۵ آلایش در اینکه به

گیرد. می قرار اکسیژن درصدهای سایر به نسبت کمتری انرژی در آلایش، این موهومی

درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ،۶٫٢۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو در الکتریک دی تابع حقیقی بخش :٢۶ .۶ شکل
.GGA تقریب در شده محاسبه اکسیژن

الکتریک دی پاسخ صفر، فرکانس محدودۀ در الکتریک، دی تابع حقیقی بخش نمودار در
و ١٢٫۵ و ۶٫٢۵ با آلاییده های ورقه نانو برای و GGA تقریب در صفر الکتریکی میدان به
شده محاسبه ۶٫٣۶ خالص نمونۀ برای و ١٧٫۵٨ و ١۴٫٠٨ ، ۵٫٢١ بترتیب اکسیژن درصد ٢۵
آلایش برای کند می پیدا نمود آن در فلزی خصلت که پلاسما فرکانس مقادیر بود.همچنین
١٫٣١eV و ١٫٧٨eV مقادیر بترتیب که شد گیری اندازه ٢۵ و ١٢٫۵ و ۶٫٢۵ درصدهای با اکسیژن
فرکانس مقادیر به توجه با بود. شده محاسبه ٩٫۶۴eV مقدار خالص نمونۀ برای و ١٫٢eV و



β − Si٣N۴ یافتۀ آلایش های ورقه نانو الکترونی ساختار بررسی ٧۶

٢۵ و ١٢٫۵ ،۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو در الکتریک دی تابع موهومی بخش :٢٧ .۶ شکل
.GGA تقریب در شده محاسبه اکسیژن درصد

بنابراین شود می ظاهر فلزی خصلت تری پائین انرژی در اکسیژن، درصد ٢۵ آلایش پلاسما،در
افتد. می اتفاق زودتر جذب فرایند درصد ٢۵ آلایش در

خاموشی و شکست ضرایب ٢ .۴ .۶
های ورقه نانو برای را خاموشی و شکست ضرایب نمودارهای بترتیب ٢٩ .۶ و ٢٨ .۶ های شکل
اند، شده محاسبه GGA تقریب در که اکسیژن درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ، ۶٫٢۵ با β−Si٣N۴آلاییده
ورقۀ نانو برای استاتیک شکست ضریب مقادیر شکست، ضریب نمودار در دهند. می نشان
در که آمد بدست ۴٫١٩ و ٣٫٧۵ ،٢٫٢٨ بترتیب اکسیژن، درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ، ۶٫٢۵ با آلاییده
آلایش در ، GGA تقریب در خالص ورقۀ نانو برای شده محاسبه شکست ضریب با مقایسه
را شکست ضریب افزایش اکسیژن، درصد ٢۵ و ١٢٫۵ های آلایش در و کاهش درصد، ۶٫٢۵
ظاهر و پلاسما فرکانس به نزدیک های انرژی در شود می مشاهده همچنین هستیم. شاهد
می افزایش توجهی قابل بطور شکست ضریب آلاییده، های ورقه نانو در فلزی خصلت شدن
و میدهد رخ درصد ١٢٫۵ آلایش برای سپس و درصد ٢۵ آلایش برای ابتدا افزایش این که یابد
ضریب شکست، ضریب افت و قله از گذر با دهد. می رخ کمتری بسیار شدت با ۶٫٢۵ آلایش در

گیرد. می صورت جذب فرآیند و شده صعودی ( ٢٩ .۶ شکل ) خاموشی

جذب ضریب ٣ .۴ .۶
،۶٫٢۵ با βآلاییده − Si٣N۴ ورقۀ نانو برای شده محاسبه جذب ضریب نمودارهای ٣٠ .۶ شکل
رفتار مشابه بسیار آن رفتار و دهد می نشان GGA تقریب در را اکسیژن درصد ٢۵ و ١٢٫۵
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اکسیژن درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ،۶٫٢۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو در شکست ضریب نمودار :٢٨ .۶ شکل
.GGA تقریب در شده محاسبه

اکسیژن درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ،۶٫٢۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو در خاموشی ضریب نمودار :٢٩ .۶ شکل
.GGA تقریب در شده محاسبه

جذب فرآیند شود می مشاهده جذب ضریب های نمودار به توجه با است. خاموشی ضریب
در فلزی خصلت که پلاسمایی فرکانس در و شده شروع است ٠٫۵eV حدود که جذب لبۀ از
۵eV های انرژی در کند. می افت سپس و داشته صعودی رشد شود، می ظاهر ها ورقه نانو
فرآیند بالا به ۶٫٢eV انرژی از ولی داشت نخواهیم جذبی آلاییده های ورقه نانو در ۶٫٢eV تا
نمونه جذب ضریب که اینکه به توجه با داشت. خواهد صعودی سیر آلایش سه هر در جذب
در استفاده برای ها نمونه این گیریم می نتیجه است، بزرگی مقدار که بوده ١٠۴

cm
مرتبه از ها

هستند. مناسب بسیار اپتیکی کاربردهای
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اکسیژن درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ،۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو در جذب ضریب نمودار :٣٠ .۶ شکل
.GGA تقریب در شده محاسبه

اپتیکی رسانندگی ۴ .۴ .۶
،۶٫٢۵ با βآلاییده − Si٣N۴ ورقۀ نانو برای شده محاسبه اپتیکی رسانندگی نمودار ٣١ .۶ شکل
گذارهای به اپتیکی رسانندگی دهد. می نشان GGA تقریب در را اکسیژن درصد ٢۵ و ١٢٫۵
انرژی دارد. مستقیم رابطۀ الکتریک دی تابع موهومی قسمت با و است مربوط نواری بین
اکسیژن با آلاییده β − Si٣N۴ های ورقه نانو نواری گاف همان اپتیکی رسانندگی در آستانه
مربوط رسانندگی بهترین ۶eV از بزرگتر های انرژی در که شود می مشاهده نمودار در است.

است. اکسیژن درصد ۶٫٢۵ با آلاییده ورقۀ نانو به

بازتابندگی ۵ .۴ .۶
،۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ های ورقه نانو برای شده محاسبه بازتابندگی نمودار ٣٢ .۶ شکل
بازتابندگی مقدار نمودار به توجه با دهد. می نشان GGA تقریب در را اکسیژن درصد ٢۵ و ١٢٫۵
٠٫٣٨ و ٠٫٣٣ ،٠٫١۵ بترتیب اکسیژن آلاییدگی درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ،۶٫٢۵ برای صفر انرژی در
در بود، شده محاسبه ٠٫١٨ که β − Si٣N۴ خالص های ورقه نانو با مقایسه در که آمد بدست
٢٫۵eV تا ١٫٢eV های انرژی محدودۀ در دهد. می نشان را افزایش ٢۵ و ١٢٫۵ های آلایش
بدلیل گیرد، می قرار محدوده آن در آلاییده β − Si٣N۴ های ورقه نانو پلاسمای فرکانس که
کاهش سپس اما داشت، خواهد چشمگیری افزایش بازتابندگی فلزی، خصلت کردن پیدا نمود

دهد. می نشان خود از افزایشی رفتار مجدداً بازتابندگی بزرگتر های انرژی در ولی داشته
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اکسیژن درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ،۶٫٢۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو در اپتیکی رسانندگی نمودار :٣١ .۶ شکل
.GGA تقریب در شده محاسبه

اکسیژن درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ،۶٫٢۵ با آلاییده β − Si٣N۴ ورقۀ نانو در بازتابندگی نمودار :٣٢ .۶ شکل
.GGA تقریب در شده محاسبه

انرژی اتلاف ۶ .۴ .۶
آلاییده β−Si٣N۴ های ورقه نانو برای شده محاسبه الکترونی انرژی اتلاف نمودار ٣٣ .۶ شکل
مشاهده های قله دهد. می نشان GGA تقریب در را اکسیژن درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ،۶٫٢۵ با
ورقه نانو برای انرژی اتلاف بیشینۀ هستند. پلاسما های نوسان به مربوط نمودارها، در شده
،٢٫١eV های انرژی در بترتیب خالص نمونۀ و اکسیژن درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ،۶٫٢۵ با آلاییده های
باشند. می حجمی های پلاسمون به مربوط انرژی که دهد می رخ ١١٫٣eV و ۴٫٢eV ، ٣٫١eV
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اکسیژن درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ،۶٫٢۵ با آلاییده β−Si٣N۴ ورقۀ نانو در انرژی اتلاف تابع نمودار :٣٣ .۶ شکل
.GGA تقریب در شده محاسبه

گیری نتیجه ۵ .۶
شدند ساخته β − Si٣N۴ های ورقه نانو اتم، ۵۶ شامل ابرسلولی ساخت با ابتدا فصل این در
وجود ها ورقه بین برهمکنش امکان z محور راستای در ١۵A٠ مقدار به خلاء اعمال بدلیل که
برای مناسب جایگاه ها، اتم مختلف های جایگاه جانشینی انرژی محاسبۀ با سپس ندارد.
اکسیژن، درصد ٢۵ و ١٢٫۵ ،۶٫٢۵ آلایش درصدهای با و شد یافت اکسیژن های اتم جانشینی
لازم های سازی بهینه از پس ادامه در شد. ساخته اکسیژن با آلاییده β−Si٣N۴ های ورقه نانو
نواری ساختار شامل اکسیژن با آلاییده β−Si٣N۴ های ورقه نانو الکترونی خواص آلایش، هر در
و حقیقی های قسمت شامل آنها اپتیکی خواص همچنین جزئی، و کلی های حالت چگالی و
اپتیکی رسانندگی نیز و بازتاب و جذب خاموشی، شکست، ضرایب الکتریک، دی تابع موهومی

شدند. محاسبه GGA تقریب از استفاده با آنها انرژی اتلاف طیف و
گاف درون را ناخالصی نوارهای بروز ، آلاییدگی غلظت سه هر در نواری ساختار محاسبات
فشردگی رسانش نوار در هم و ظرفیت نوار در هم داد. نشان فرمی تراز محدودۀ در و نواری
ناخالصی نوارهای این بروز گردید. مشاهده ترکیب این خالص نمونۀ به نسبت نوارها در زیادی

دهد. رخ خالص نمونۀ به نسبت کوچکتری بسیار های انرژی در اپتیکی گذار شد باعث
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کلی گیری نتیجه
خالص حالت در بتا نوع نیتراید سیلیکون اپتیکی خواص و الکترونی ساختار پژوهش این در
مختلف درصدهای با اکسیژن با آلاییده های ورقه نانو نیز و خالص های ورقه نانو و حجمی
دو هر از استفاده با خالص ورقه نانو و خالص حجمی ساختار به مربوط محاسبات شد. بررسی
محاسباتی بستۀ بکمک آلاییده های ورقه نانو به مربوط محاسبات و LDA و GGA تقریب
و کلی های حالت چگالی و نواری ساختار الکترونی، ساختار بررسی در شد. انجام Wien٢k
ضرایب الکتریک، دی تابع بررسی شامل نیز اپتیکی خواص مطالعۀ گردید. محاسبه جزئی
بررسی باشد. می انرژی اتلاف تابع و اپتیکی رسانندگی بازتاب، جذب، خاموشی، شکست،
در و مستقیم غیر ترکیب این خالص حجمی نمونۀ نواری گاف داد نشان الکترونی ساختار
نانو حالت در گاف این باشد. می ۴٫١٨eV برابر LDA تقریب در و ۴٫٢eV برابر GGA تقریب
بدست ٣٫٢eV و ٣٫۵eV بترتیب LDA و GGA های تقریب در که شده تبدیل مستقیم به ورقه
ناخالصی نوارهای بروز اکسیژن، ناخالصی با آلاییده های ورقه نانو به مربوط محاسبات آمد.
افزایش با گردید مشاهده همچنین . داد نشان فرمی تراز محدودۀ در و نواری گاف درون را
ظرفیت نوار در هم همچنین شود. می بیشتر ناخالص نوارهای تراکم اکسیژن، آلاییدگی درصد

شد. مشاهده نوارها فشردگی رسانش نوار در هم و
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آتی مطالعات پیشنهادهای
β − Si٣N۴ ترکیب ذرات نانو و ها سیم نانو روی مطالعه ١

گاف بیشتر کاهش جهت ایندیوم مانند عناصری با آلاییده β − Si٣N۴صفحات نانو بررسی ٢
مستقیم. نواری گاف به آن تبدیل و نواری
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Abstract

In this thesis,the electronic structure and optical properties of silicon nitride( Si3N4

) semiconductor in β 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 β−Si3N4 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 β − Si3N4 has an indirect bandgap. Using GGA and LDA the calculated bandgap

was in the range of 4.2 and 4.18 eV, respectively. In β − Si3N4 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 β − Si3N4 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, β−Si3N4 Nano-sheets, O- doped

β − Si3N4 Nano-sheets, .
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