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 چكیده

فازهای ورتسایت و با آلومینیوم و ایندیوم در  لیاژهای آنآخالص و نیترید گالیم در این پژوهش، خواص ساختاری و الکترونی 

 انرژیگاف در هر دو فاز دارای  خالص GaNبررسی شد. نتایج نشان داد  (DFT) بلند با استفاده از نظریه تابعی چگالیزینک

با آلومینیوم موجب کاهش پارامترهای  جاینشانی گالیمبلند است. تر از زینکمستقیم است و گاف انرژی در فاز ورتسایت بزرگ

شد. تحلیل ساختار نواری و چگالی  گاف انرژیباعث انبساط شبکه و کاهش  با ایندیوم جاینشانی، و اف انرژیگشبکه و افزایش 

 In-5p و Al-3p با N-2pهایهای الکترونی و تغییر هیبریداسیون اوربیتالکه این تغییرات با بازآرایی حالتها نشان داد حالت

به نوع فاز بلوری وابسته بود. این نتایج  ،جاینشانی گالیم با آلومینیوم و ایندیوم . همچنین، پاسخ الکترونی سیستم بههمراه است

 نظیر اپتوالکترونیکی سازی خواص الکترونی در کاربردهایروشی مؤثر برای بهینه GaNشده کنترل جاینشانیدهد نشان می

 .است توان بالا یستورهایفرابنفش و ترانز یآشکارسازها ،نیمرسانا یزرهایل ل،ینورگس یودهاید

 ومینیآلوم ، ومیندیا ،ی، خواص الکترون یچگال یتابع هینظر وورتسایت، زینک بلند، ،GaN های كلیدی:واژه
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Abstract 

Structural and electronic properties of pristine GaN and its alloys with Al and In were investigated using 

density functional theory (DFT). The results reveal that pristine GaN exhibits a direct band gap in both 

crystal phases, with the wurtzite phase possessing wider band gap than zinc-blende. Aluminum alloying 

reduces lattice parameters and increases band gap, whereas indium leads to lattice expansion and a 

reduction in band gap. Analysis of band structure and density of states revealed that these variations are 

accompanied by electronic-state rearrangement and changes in the hybridization between N-2p and Al-

3p or In-5p orbitals. Furthermore, the electronic response of system to doping was found to depend 

strongly on the crystal phase. These findings demonstrate that controlled doping of GaN with Al and In 

provides an effective approach for tailoring electronic properties of GaN, making it a promising material 

for advanced optoelectronic applications and high-power devices. 

Keywords: Gallium nitride (GaN); Wurtzite and Zinc-Blende, Density functional theory (DFT); 

Electronic properties; Indium; Aluminum. 

 

 

 مقدمه

در دو دهه   (InN) ایندیوم نیترید ( وAlN) ومینیآلومنیترید  ،(GaNنیترید گالیم )شااامل  دیترین-IIIگروه  یهانیمرسااانا

 یو کاربرد یادیبن قاتیرا در تحق یاتوجه گسترده ،یو اپتوالکترون یالکترون ،یمنحصر به فرد ساختار  یهایژگیو لیبه دل ریاخ

بزرگ،   یکیشااکساات الکتر دانیبالا، م یحرارت یداریپا م،یمسااتق یواسااطه گاف انرژ بهمواد  نی. ا[۱-4] اندردهبه خود جلب ک

  انیدر م  [.5-7] شوند یمنسل سوم شناخته     یهانیمرسانا  نیترمناسب و مقاومت در برابر تابش، به عنوان مهم  یحرارت تیهدا

از جمله  یکیو اپتوالکترون یکیاز ادوات الکترون یاسااتردهگ فیساااخت ط یمبنا رایدارد، ز یاژهیو گاهیجا GaN بات،یترک نیا

 زاتیتوان بالا و تجه یساااتورهایترانز ،ینور یآشاااکارساااازها ،یزریل یودهایو فرابنفش، د یآب (LED) لینورگسااا یودهاید

 [.۱0-8] شودیمخابرات فرکانس بالا محسوب م

GaN ساختار بلور  یعیبه طور طب سا  Wurtzite یدر  ست، در حال  داریپا (WZ) تیورت   زZinc-blende  یمکعبکه فاز  یا

قابل   راتییدو فاز منجر به تغ نیا یتفاوت در تقارن بلور [.۱۱-۱2] باشاادیمقابل رشااد  داریپاصااورت شاابه به( ZB) بلندنکی

ساختار و شود یماده م یو نور یالکترون ،یساختار  یهایژگیدر و یتوجه سا .  شش  یدارا تیرت ضا   تقارن  شه و گروه ف   ییگو
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P63mc  ست، در حال ساختار ز  یا ضا  یتقارن مکعب یدارا بلندنکیکه  شد یم F-43m ییو گروه ف [. اگرچه هر دو فاز از ۱3] با

  یالاختلاف در چگ جادیباعث ا وندهایو طول پ یاتم شیاند، اما تفاوت در آراشااده لیتشااک Ga-N یغالباً کووالانساا یوندهایپ

 [.۱4-۱5] شودیم یو مقدار گاف انرژ یساختار نوار ،یحالات الکترون

  اتاق حدود   یدر دما  تی در فاز ورتساااا  GaN میمساااتق یاند که گاف انرژ   نشاااان داده یمتعدد  ینظرو  یتجرب مطالعات  

(eV)3.4  از  یاختلاف ناشا  نی. ا[۱6-۱7] تتر گزارش شاده اسا  کوچک یاندک بلندنکیمقدار در فاز ز نیکه ا یاسات، در حال

وجود قطبش   لیبه دل تیساختار ورتسا   ن،ی. علاوه بر اباشد یم اختاردر دو س  یالکترون یهاکنشو برهم یبلور دانیتفاوت در م

سبت به فاز مکعب  یو انتقال بار متفاوت یالکترون یرفتارها ،یذات تهیس یزوالکتریو پ یخودخودبه شان م  ین -۱9] دهدیاز خود ن

از موضوعات مهم در    یکی ارههمو GaN یخواص دو فاز بلور یاسه یمقا یموجب شده است که بررس    هایژگیو نی[. وجود ا۱8

 باشد. هانیمرسانا یحالت جامد و مهندس کیزیف

ستفاده از روش  ریاخ یهاسال  در سبات  یهاا س  یچگال یتابع هیبر نظر یمبتن یمحا   یهایژگیدر مطالعه و یمهم ارینقش ب

شامل ثابت شبکه، حجم سلول     یساختار  یپارامترها قیدق یها امکان بررس روش نی[. ا20-2۱کرده است ]  فایا نیمرسانا مواد 

بار   عیتوز ،یحالات کل و جزئ یلچگا ،یساااختار نوار ن،ی. علاوه بر اکنندیم راهمرا ف یدارسااازیپا یو انرژ حجمیواحد، مدول 

  یهارشد نمونه  یدشوار  لیبه دل [.22-23] هستند قابل محاسبه   ی،با دقت قابل قبول زین یالکترون یهایژگیو ریو سا  یالکترون

رفتار مواد  ینیبشیپ یارزشاامند برا یابزار به هیمحاساابات اصااول اول شااگاه،یدر آزما هایناخالصاا قیکاملًا خالص و کنترل دق

 .[24] اندشده لیتبد

س  ،یکیو اپتوالکترون یکیدر ادوات الکترون GaNبهبود عملکرد  یمهم برا یاز راهکارها یکی  قیاز طر یساختار نوار  یمهند

  نیتربه عنوان مهم (In) ایندیومو  (Al) ومینیراستا، عناصر آلوم   نی[. در ا25شده است ]  کنترل یهایورود ناخالص  ای یاژساز یآل

ش    صر جان شبکه   ینیعنا ش  ینیگزی. جاشوند یم تهشناخ  GaNدر  شک  Al یهابا اتم( Ga) ومیگال یهااز اتم یبخ  لیمنجر به ت

نیترید گالیوم     اژی آل لی باعث تشاااک   In یها ها با اتم  آن ینیگزیشاااده و در مقابل جا    (AlGaNنیترید گالیوم آلومینیوم )   اژی آل

 .دهندیم لیرا تشک نیمرسانا یزرهایو ل یرنگ یهاLED یامروزه اساس فناور اژهایآل نی. ا[26-27] شودیم( InGaNایندیوم)

 یهاورود اتم ، Ga ((In (1.42 Å) > Ga (1.22 Å) ≈ Al (1.21 Å)نسبت به  Al کوالانسیتر بودن شعاع کوچک لیدل به

Al یبه شبکه بلور GaN نی[. ا28] شودیم ییایمیش یوندهایاستحکام پ شیشبکه و افزا یمعمولًا موجب کاهش پارامترها 

 یدارا Al گر،ید ی[. از سو29] گرددیفرابنفش م هیلبه جذب به سمت ناح ییجاو جابه یگاف انرژ شیموضوع سبب افزا

 جه،ی[. در نت30دهد ] رییتغ زیرا ن وندهایو قطبش پ یبار الکترون عیتوز تواندیاست و م Gaنسبت به  یمتفاوت یویالکترونگات

توان  یستورهایادوات فرابنفش و ترانز یطراح یبرا GaN یحالات الکترون یو چگال یبر ساختار نوار Al یناخالص ریتأث یبررس

 دارد. یفراوان تیبالا اهم
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در شبکه   In ینیگزی[. جا3۱هستند ]  Gaکمتر نسبت به   یوندیپ یتر و انرژبزرگ یشعاع اتم  یدارا In یهامقابل، اتم در

GaN طول موج نشااار را در   میامکان تنظ یژگیو نی[. ا32] شاااودیم یشااابکه و کاهش گاف انرژ یپارامترها شیموجب افزا

و   یسبز، آب  یهاLEDدر ساخت   InGaN یاژهایآل لیدل نی[. به هم33] کندیفرابنفش فراهم م تا یاز نور مرئ یعیگستره وس  

 ،یاتنش شبکه جادیمنجر به ا Ga و In انیم یحال، اختلاف قابل توجه اندازه اتم نی[. با ا34] کنندیم فایا یدینقش کل دیسف

 [.35] شودیمواد م نیا یالکترون رفتاردر  یمتعدد یهایدگیچیو پ یدر ساختار الکترون یموضع راتییتغ

 یبلکه بر چگال دهد،یم رییرا تغ یانرژنه تنها مقدار گاف  Inو  Alیهایاند که ورود ناخالصنشان داده یمتعدد مطالعات

 ریتأث ن،ی[. علاوه بر ا38-36است ] رگذاریتأث زین یبار الکترون عیو توز یتراز فرم تیها، موقعجرم مؤثر حامل ،یحالات الکترون

 یهااتم ییایمیش طیو مح یبه تقارن بلور یدیشد یو وابستگ ستین کسانی بلندنکیو ز تیورتسادر دو فاز  هایناخالص نیا

حاکم بر خواص  یاز سازوکارها یترجامع دگاهید تواندیدر هر دو فاز م هایمطالعه همزمان اثر ناخالص نی[. بنابرا39مجاور دارد ]

 ماده ارائه دهد. نیا یالکترون

 یاطلاعات ارزشمند  تواندیم GaNدر شبکه   Inو  Al یهااتم ینیاز جانش  یناش  یساختار  راتییتغ یبررس  ،یمنظر نظر از

 لی تحل نی[. همچن40فراهم کند ]  یاتم یها کنشبرهم زمیو مکان  لی تشاااک یکل، انرژ  یانرژ راتییفازها، تغ   یداری درباره پا  

و رسااانش را فراهم   تیظرف ینوارها لیمختلف در تشااک یهاتالیاورب سااهم ییامکان شااناسااا ،حالات یو چگال یساااختار نوار

 دارند. یفراوان تیاهم شدهیبا خواص مهندس دیجد ینیمرسانامواد  یاطلاعات در طراح نی[. ا4۱] آوردیم

شده بر رو   با سترده انجام  ص  کیستمات یس  سه یبر آن، هنوز مقا یمبتن یاژهایو آل GaN یوجود مطالعات گ   یهایاثر ناخال

Al  وIn  ساختار سا  GaN یو الکترون یبر خواص  س        بلندنکیو ز تیدر دو فاز ورت ست. ب شده ا شن ن از  یاریبه طور کامل رو

رو   نیاند. از اکرده یمحدود بررساا یها تراکمرا در  هایناخالصاا ریتأث ایمتمرکز بوده  هااز فاز یکیموجود تنها بر  یهاپژوهش

ص  یناش  راتییتغ لیدو فاز و تحل نیا میمستق  سه یبا هدف مقا هیانجام مطالعات اصول اول  درک   تواندیم Inو  Al یهایاز ناخال

 .دیمواد فراهم نما نیاز رفتار ا یترقیعم

با اسااتفاده از  بلندنکیو ز تیورتسااا یخالص در دو ساااختار بلور GaN یو الکترون یپژوهش حاضاار، خواص ساااختار در

صول اول    سبات ا ست. همچن  یچگال یتابع هیبر نظر یمبتن هیمحا ش  نیمورد مطالعه قرار گرفته ا در   Inو  Al یهااتم ینیاثر جان

  جی. نتاردیگیقرار م سااهیو مقا یمورد بررساا یحالات الکترون یو چگال یساااختار نوار ،یساااختار یابر پارامتره یشاابکه بلور

 یکیو اپتوالکترون یکیالکترون یکاربردها   یبرا III-Nبر  یمبتن ینیمرساااانا مواد  یساااازنه یو به یدر طراح تواند یحاصااال م 

 . ردیمورد استفاده قرار گ شرفتهیپ

 

 روش بررسی
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سبات  ستفاده از نظر  یو الکترون یساختار  محا سبات  یچگال یتابع هیبا ا ست. برا    SIESTAی با کد محا شده ا ص  یانجام   فیتو

  یهاو هساته  تیظرف یهاالکترون انیکنش مبرهمشاد.   ساتفاده ا( LDA) یموضاع  یچگال بیاز تقر یهمبساتگ -یاثرات تبادل

روش  نیدر ا، دی گرد یساااازمدل  نزمارتی –ریترول یرینرم در قالب فاکتورگ    ساااتار یپا  یها لی پتانسااا به کمک شااابه    زین یاتم

.  شاود یمؤثر لحاظ م لیپتانسا شابه  قیها از طرو اثر آن شاوند یدر بخش والانس وارد نم حیصاورت صار  هساته به  یهاالکترون

شاادند و   یریکارگبه/دیعناصاار سااازنده تول یمناسااب برا والانس یهایکربندیمورد اسااتفاده با انتخاب پ یهالیپتانسااشاابه

تابع موج  فیتوص ی. براشوندیلحاظ م لیپتانسشبه فیوالانس در تعر هیدر صورت قرارگرفتن در ناح d یاهستهمهین یهاحالت

هر   یبرا یتابع شعاع  دوشامل   DZP( استفاده شد؛   DZP) دهیدوگانه قطب هیبا مجموعه پا یموضع  یاتم یعدد یهاتالیاز اورب

. ساااهم  کند یفراهم م ییای میشااا طیرا در مح هی مجموعه پا   یریپذ اسااات و انعطاف  یعلاوه توابع قطبشاااوالانس به  تال یاورب

 لی در تحل ،یاهساااته مه ین d یها حالت   نیو همچن In-5s/5pو  N-2p ،Ga-4s/4p ،Al-3pمختلف، از جمله   یها تال یاورب

DOS/PDOS دیمنفرد اجتناب گرد تالیاورب کیگاف به  راتییتغ دادنبتشد و از نس یبررس. 

با استفاده   یهندس  یساز نهیشدند. به  یساز نهیبه طور کامل به بلندنکیو ز تیدر دو فاز ورتسا  GaN یبلور یابتدا ساختارها 

 وارد بر هر اتم به کمتر از  یروها یکه ن  افت ی ادامه   یمحاسااابات تا زمان     ند ی( انجام گرفت و فرآ  CGمزدوج ) انی گراد تمیاز الگور

(eV/Å)0.01 اکل به کمتر    یانرژ راتییو تغ( زeV)5-10 ژهیاز شااابکه نقاط و   لوئنیبر هی در ناح  یریگانتگرال یبرساااد. برا  

ست  ستفاده  پک–مونخور سا  نکیساختار ز  یبرا نهیبه k نقاط بردار و شد  ا در نظر   4×4×5و  4×4×4 بیبه ترت تیبلند و ورت

در نظر گرفته شد تا    ریدبرگ 500و  300 بیبه ترت تیبلند و ورتسا  نکیساختار ز  یقطع شبکه برا  یانرژ نیگرفته شد. همچن 

شاادند تا   نهیبه طور همزمان به یشاابکه و مختصااات اتم یفراهم گردد. پارامترها یبار الکترون یدر محاساابه چگال یدقت کاف

 .دیهر فاز به دست آ یساختار تعادل

سلول     شینی، ابر سی اثر جان ساختارهای بهینه برای برر شی از جایگاه    هایی از  شد و بخ   Inیا  Alبا  Gaهای کاتیونی شده ایجاد 

و  شااده جایگزین In یا Al هایاتم XNتعیین شااد که در آن  X+ N Ga/ (N Xx = N(آلیاژی از رابطه  تراکمجایگزین گردید. 

های جانشین   درصد با تعداد مناسب جایگاه   ۱00و  25، ۱2.5، 6.25، 0های تراکم های کاتیونی است.  مخرج تعداد کل جایگاه

سلول  شبیه در ابر شدند. در هر    های متناظر  ستفاده       ، آرایش اتمتراکمسازی  سلول ا ساختار ابر شین مطابق  شده در   های جان

سازی شد تا کرنش موضعی، تغییر طول پیوندها و     می و پارامترهای شبکه بازبهینه محاسبات انتخاب و سپس تمام مختصات ات   

های ممکن در یک آلیاژ    لحاظ شاااود. از آنجا که یک ابرسااالول منفرد نماینده همه آرایش         Inیا   Alهای  بازآرایی اطراف اتم 

سته است و مقا   به آرایش اتمی مشخص محاسبه   تراکمتصادفی نیست، نتایج هر    عنوان ها در این مقاله باید بهیسه گاف شده واب

 های محاسباتی تفسیر شود.مقایسه بین همین پیکربندی
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 یافته ها

 خواص ساختاری

که اتم  8دارای  در فاز زینک بلند و ،اتم نیتروژن 2گالیوم و  اتم 2حاوی که اتم  4دارای  در در فاز ورتسایت GaNسلول واحد 

ابرسلول های  Inو  Alبا درصدهای مختلف  GaN آلیاژسازی جانشینی برای. می باشد نیتروژناتم  4گالیوم و  اتم 4حاوی 

اتم در نظر  8( با ۱×۱×2یک سلول ورتسایت ) %25ناخالصی  تراکمانتخاب شدند. در فاز ورتسایت، برای  آلیاژسازیمتناسب هر 

 %5/۱2 تراکمناخالصی جایگزین یک اتم گالیوم شد. برای اتم نیتروژن می باشد که یک اتم  4گالیوم و  اتم 4گرفته شدکه حاوی 

اتم نیتروژن است در نظر گرفته شد که با جایگزین شدن  8اتم گالیوم و  8اتم که شامل  ۱6( با ۱×2×2یک ابر سلول ورتسایت )

اتم در نظر گرفته  32 ( با2×2×2یک ابر سلول ) %25/6ناخالصی  تراکمیک اتم ناخالصی به جای یک اتم گالیوم اجرا شد. برای 

. همچنین در فاز لصی با یک اتم گالیوم جایگزین شداتم نیتروژن می باشد که یک اتم ناخا ۱6اتم گالیوم و  ۱6شد که شامل 

 .اتم نیتروژن می باشد 32اتم  گالیوم و  32اتم در نظر گرفته شدکه حاوی  64( با 2×2×2سلول زینک بلند)ابریک زینک بلند، 

 اتم ناخالصی جایگزین اتم های گالیوم شدند.  2و  4، 8 به ترتیب %25/6و  %5/۱2، % 25 های تراکمبرای 

 یسازنهیبه طور کامل به بلندنکیو ز تیدر دو فاز ورتسا N−x1GaxInو   GaN ،N−x1GaxAl یبلور یگام، ساختارها نیدر نخست

اند. رسم شده ۱ارائه و در شکل  ۱در جدول  یسازنهیپس از به یناخالص تراکمشبکه بر حسب  یثابتها راتییو تغ ریشدند. مقاد

 یاژهای. در آلشودیم یبلور ساختاردر  یقابل توجه راتییموجب تغ Inو  Al ینیجانش یهایناخالصکه ورود  دهدینشان م جینتا

N−x1GaxAl تر بودن رفتار به کوچک نیا .دهندیاز خود نشان م یکاهش یشبکه روند یپارامترها وم،ینیدرصد آلوم شیبا افزا

–فلز یوندهایکاهش طول پ موجب Ga یبه جا Al یجیتدر ینیگزیجا جه،ی. در نتشودیم مربوط Gaنسبت به  Al یاتمشعاع 

شبکه و  یپارامترها شیباعث افزا In تراکم شیافزا N−x1GaxInی اژهای. برعکس، در آلشودیم یو انقباض شبکه بلور تروژننی

  .تاس Ga یتر از شعاع اتمبزرگ یبه طور قابل توجه In یشعاع اتم رایز شود،یم یکهحجم سلول 

کند بیان می وگارد قانون. نزدیک است وگاردشده به رفتار روند تغییر پارامترهای شبکه با ترکیب شیمیایی در محدوده بررسی

برای یک آلیاژ . شبکه دو ترکیب انتهایی نوشته شودصورت ترکیب خطی پارامترهای تواند بهکه پارامتر شبکه آلیاژ دوتایی می

صورت زیر در نظر گرفته به وگارد باشد، رابطه خطی متناظر با قانون In ای Al تواندمی X ، که در آن )NxXx-1Ga(دوتایی

 :شودمی

XN+xaGaNx)a-a(x)=(1 

به  روندی نزدیک۱جدول های دادههستند.  In یا Al کسر مولی x رامترهای شبکه ترکیبات انتهایی وپا XNaو GaNa که در آن

تغییر طول پیوندها و بازآرایی ساختاری  تواند ناشی از کرنش موضعی،بودن میدهند، اما انحراف از خطیاین رفتار را نشان می

 باشد. 
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روند افزایشی نشان  In مقدار پارامتر شبکه روند کاهشی و با افزایش Al ، با افزایش مقدار۱شده در جدول های ارائهبر اساس داده

بر ساختار  یمیمستق ریبلکه تأث ست،ین یهندس یژگیو کیشده صرفاً مشاهده یساختار راتیینکته مهم آن است که تغ دهد.می

 یهاکنشبرهم تیو تقو هاتالیاورب یهمپوشان شیموجب افزا N−x1GaxAlدر  یاتم نیدارد. کاهش فاصله ب ستمیس یالکترون

 یهاکنشبرهم فیو تضع یتالیاورب یباعث کاهش همپوشان N−x1GaxInدر  یاتم نیفاصله ب شیکه افزا یدر حال شود،یم یوندیپ

 داشته باشد. یمیارتباط مستق اژهایآل یبا رفتار ساختار گاف انرژی راتییکه روند تغ رودیمانتظار  نیخواهد شد. بنابرا یوندیپ

 

 خالص GaNچگالی حالتهای  و یساختار نوار

نشان داده شده است. ساختار نواری  2در شکل  GaNزینک بلند و ورتسایت برای ساختار  با نقاط تقارن بالامنطقه اول بریلوین 

 تیخالص در دو فاز ورتسا GaN یشده برامحاسبه ی و چگالی حالتهایاختار نوارس ر راستای این نقاط پرتقارن رسم شده است.د

 هستند میمستق گاف انرژی یاز آن است که هر دو فاز دارا یحاک جینشان داده شده است. نتا  4و  3های در شکل بلندنکیو ز

نشر  یودهایدر د GaNاستفاده گسترده  یاصل لیدل یژگیو نیقرار دارد. ا Γنوار رسانش در نقطه  نهیو کم تینوار ظرف نهیشیو ب

 2.15(eV) برابر تیفاز ورتسا یبرا 2آمده مطابق جدول دستبه گاف انرژیاست.  ینور یو آشکارسازها نیمرسانا یزرهاینور، ل

از  یکی یرفتار نیاما چنهستند، کمتر  یتجرب یهااز داده ریمقاد نیاست. اگرچه ا 1.72 (eV) برابر بلندنکیفاز ز یو برا

–یکنش تبادلناکامل برهم فیتوص لیبه دل LDA بی. در واقع تقرشودیمحسوب م LDA بیشده تقرشناخته یهایژگیو

و  یساختار نوار راتییروند تغ ن،یبا وجود ا .کندیم ینیبشیپ یرا کمتر از مقدار واقع هانیمرسانا یمعمولًا گاف انرژ همبستگی

گاف دهد که فاز ورتسایت دارای مقایسه دو فاز نشان میمطابقت دارد.  نیشیپ یبا مطالعات نظر ینوارها به خوب ینسب گاهیجا

توان به تفاوت تقارن، محیط پیوندی، میدان بلوری و هیبریداسیون بلند است. این اختلاف را میتری از فاز زینکبزرگ انرژی

قرار گرفت )شکل  یمورد بررس ی نیزجزئ یهاحالت یچگال ،یالکترون یهاحالت یکیزیدرک منشأ ف یبرا. ها نسبت داداوربیتال

که  یشده است، در حال لیتشک N-2p یهاتالیعمدتاً از اورب تینوار ظرف ییکه قسمت بالا هددینشان م جی(. نتافایل ضمیمه 1

 انگریب هاتالیاورب نیا انیقابل توجه م یقرار دارد. حضور همپوشان 4pو  4sی هاتالیاورب رینوار رسانش تحت تأث ینییپا هیناح

 .کندیم فایشبکه ا یکووالانس یوندهایپ لیرا در تشک یاست که نقش اصل Ga-4pو  N-2pاوربیتال  یقو ونیداسیبریه

 دانیتفاوت از اثر م نیاست. ا بلندنکینسبت به فاز ز یتربزرگ یگاف انرژ یدارا تیکه فاز ورتسا دهدیدو فاز نشان م سهیمقا

و  ترنییتقارن پا ت،یورتسا. در ساختار شودیم یناش هاتالیاورب ونیداسیبریو تفاوت در شدت ه یساختار یناهمسانگرد ،یبلور

 .کندیم جادیا یتربزرگ یگاف انرژ جهیو رسانش شده و در نت تینوار ظرف نیب یانرژ ییجدا شیزاسبب اف تریقو یبلور دانیم

  شیاثر آلا

مختلف نشاااان   یهاتراکم یرا برا N−x1GaxInو  N−x1GaxAl یاژهایآل یسااااختار نوار راتییتغبه ترتیب  6و  5 های شاااکل
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سب  گاف انرژیمقادیر . دندهیم ساختار  N−x1GaxInو  N−x1GaxAlبرای آلیاژهای  eVی بر ح سا  در دو  به   بلندنکیزو  تیورت

 خلاصه و با نتایج مقالات مقایسه شده است. 4و  3ترتیب در جداول 

های پایین   تراکمدر مجموع روند افزایشی دارد، اگرچه در در هر دو فاز  گاف انرژی ،Alدرصد  شیکه با افزا دهدینشان م جینتا

تواند  واخت اولیه مییکناین رفتار غیر. شااودیگاف حفظ م میمسااتق تیکه ماه یدر حال ،شااودیک کاهش جزئی مشاااهده می

های بالاتر، روند   تراکمها باشد. در  ناشی از بازآرایی موضعی ساختار، کرنش ناشی از جانشینی و تغییرات هیبریداسیون اوربیتال      

مرجع  بیدارد. نخست آنکه ترک یعامل اساس دودر  شه یر N−x1GaxAlدر  گاف انرژی شیافزا .شود کلی افزایش گاف غالب می

AlN نسبت به   یتربزرگ اریبس  گاف انرژی یداراGaN  تراکم شیافزا نیاست. بنابرا Al را  ستم یس  یساختار الکترون  جیبه تدر

  یهمپوشاااان شیموجب افزا وندهایتر شااادن طول پ. دوم آنکه کاهش ثابت شااابکه و کوتاهکندیم کینزد AlN یهایژگیبه و

 .دهدیم شیرا افزا یوندیو ضدپ یوندیپ یهاحالت نیب یشده و شکافتگ وندیکننده در پشرکت یهاتالیرباو

موجب کاهش     In تراکم شیکه افزا  دهد یشاااان من جیاسااات. نتا  N−x1GaxAlکاملًا متفاوت از    N−x1GaxIn یاژها ی رفتار آل 

سته یپ سبه  InN، یعنی x=۱و در  شود یدر هر دو فاز م گاف انرژی و صفر می  4شده در جدول  خالص، مقدار محا سد. این  به  ر

 مقدار صفر

 دهندهنشان مقدار این. است صفر دقیقاً بنیادی گاف با فلز یک الزاماً واقعی InN که نیست آن معنایبه  x=1 در خالص InNبرای 

، ساختار xه و ساختار محاسباتی حاضر است. با افزایش پای مجموعه ،LDA چارچوب در شم -کوهن گاف انرژی شدنبسته

 In هایو ماهیت اوربیتال زمان تغییر پارامترهای شبکه، کرنش موضعیکند و همخالص تغییر می InNالکترونی آلیاژ به سمت 

 کاهش یافته و در x شده با افزایششود. در نتیجه، گاف محاسبههای نوار ظرفیت و رسانش میلبهباعث تغییر موقعیت نسبی 

x=1 در  .رسددر محاسبات حاضر به مقدار صفر میx=۱  مناسب نیست، زیرا« رسانای دارای گاف مستقیمنیمه»دیگر توصیف 

اند. ب محاسبه حاضر به یک گاف غیرصفر جدا نشدهدر چارچو(  CBM ) کمینه نوار رسانش و(  VBM ) بیشینه نوار ظرفیت

 تر است.مناسب GWهای هیبریدی یا روش استفاده از تابعی InNتر گاف برای تعیین دقیق

نشان    نشان داده شده اند. بررسی نمودار چگالی حالتها    8و  7های  شکل این آلیاژها نیز به ترتیب در  (DOS) چگالی حالتهای

سمت انرژ   ، Alدرصد   شیکه با افزا دهدیم سانش به   تینوار ظرف راتییکه تغ یدر حال شود، یجا مبالاتر جابه یهایلبه نوار ر

 نوار رسانش است. تیموقع رییاز تغ یعمدتاً ناش یگاف انرژ شیکه افزا دهدیموضوع نشان م نی. اماندیم ینسبتاً محدود باق

جزئی محاسبه شده برای آلیاژهای  چگالی حالتهای با توجه به زیاد بودن منحنی های چگالی حالت های جزیی، به عنوان نمونه 

Alx Ga1-x N وIn1-x Gax N      شکل های ساختار زینک بلند در  ست و بقیه منحنی های چگالی      ۱0و  9در  شده ا آورده 

ساختارهای   شکل های    حالت های جزیی برای تمام ترکیبات و  ست در  ست ا  5 تا  2مختلف در فایل پیو ست.   پیو شده ا   رایه 

  شیافزا جینوار رسانش به تدر لیدر تشک Al-3p یهاتالیاز آن است که سهم اورب یحاک چگالی حالت های جزییمنحنی های 

   .کندیم دایپ ستمیس یدر ساختار الکترون یترو نقش غالب افتهی

  نی. بنابراشااودیتر مکوتاه یهاموجب انتقال آسااتانه جذب و نشاار به ساامت طول موج یگاف انرژ شیافزا ،یکاربرد دگاهید از
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 مناسب هستند. اریتوان بالا بس کیو ادوات الکترون UV یهاLEDفرابنفش،  یساخت آشکارسازها یبرا Al از یغن یاژهایآل

س  شان م چگالی حالتها  یبرر شتق  یهاکه حالت دهدین نوار  نهیکم یکیدر نزد جیبه تدر In-5pو  In-5s یهاتالیشده از اورب م

.  شود یم یو کاهش گاف انرژ ترنییپا یهایها موجب انتقال نوار رسانش به سمت انرژ  حالت نی. حضور ا شوند یرسانش ظاهر م 

  یالکترون یهایژگیو نییدر تع Inنقش فعال   انگری که ب ابدی یم شیافزا زین In-4d یهاتالیبالاتر، مشاااارکت اورب یهاتراکمدر 

 است. ستمیس

 

 

 در دو فاز یساختار الکترون راتییتغ سهیمقا

ص  یکم سه یمقا یبرا سب   گاف انرژی راتییتغ ،یاثر دو ناخال صی  تراکمبر ح شکل  ناخال س  ۱۱در  ست. نتا   میتر شان    جیشده ا ن

نوار رسانش و کاهش ثابت شبکه    یانرژ شیبا افزا Alدارند.  GaN یکاملًا متضاد بر ساختار الکترون   یاثرات Inو  Alکه  دهدیم

در   یانرژکم یالکترون یهاحالت جادیو ا یاتم نیب یهافاصاااله شیبا افزا Inکه  یدر حال شاااود،یم گاف انرژی شیاموجب افز

سانش، گاف انرژ  هیناح سا  یمورد مطالعه، گاف انرژ باتیترک اکثردر . دهدیرا کاهش م یر تر بزرگ بلندنکیاز فاز ز تیفاز ورت

ست  شان م    نی. اا ضوع ن س  یپارامتر مهم زین ینوع فاز بلور ،ییایمیش  بیبر ترک وهکه علا دهدیمو   یخواص الکترون یدر مهند

سوب م  ص  تراکمو  یکنترل همزمان فاز بلور گر،ید انی. به بشود یمح   یهایژگیو قیدق میتنظ یبرا یابزار مؤثر تواندیم یناخال

 باشد. III-Nمواد  یکیو اپتوالکترون یکیالکترون

ساس نتا  بر ست به جیا سب  یکاربردها یبرا AlGaN یاژهایگرفت که آل جهینت توانیآمده مد تر  فرابنفش و ادوات توان بالا منا

ستند، در حال  سانا  یزرهایل ،LEDساخت   یبرا یمطلوب نهیتر، گزکوچک یگاف انرژ لیدل به InGaN یاژهایکه آل یه و   نیمر

ش  یهاسلول  س  ن،ی. بنابراروندیشمار م  به یدیخور سانا خانواده از  نیدر ا ییایمیش  بیترک یمهند  یمؤثر برا یراهکار ،هانیمر

 .شودیمحسوب م یکیاپتوالکترون نینو یمواد با خواص هدفمند در کاربردها یطراح

 برداشت

ساختار  نیدر ا ص  نیخالص و همچن GaN یو الکترون یپژوهش، خواص  ، 5/۱2، 25/6، 0 یهاتراکمبا  Inو  Al یهایاثر ناخال

به   یموضع  یچگال بیو در چارچوب تقر یچگال یتابع هیبا استفاده از نظر  بلندنکیو ز تیدرصد در هر دو فاز ورتسا   ۱00و  25

خالص در هر دو فاز   GaNمحاساابات نشااان داد که   جیقرار گرفته اساات. نتا یمورد بررساا SIESTA یکمک کد محاساابات

سا  ستق  گاف انرژی یدارا بلندنکیو ز تیورت ست  میم سبه  ا ست،  ZB از تربزرگ WZشده در  و مقدار محا   مقدار دو هر اما ا

  گاف نه و شااام-کوهن گاف انرژی الکترونی مقادیر عنوانبه هاگاف این بنابراین. اندتجربی هایداده از کمتر توجهی قابل طوربه

شدند.    یکی تجربیاپت سیر  س  تف ص  یبرر شان داد که   هایاثر ناخال ساختار الکترون  یاثرات کاملًا متفاوت Inو  Alن  ستم یس  یبر 
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باعث     In شیکه افزا  یدر حال  شاااود،یم گاف انرژی  یجیتدر  شیموجب کاهش پارامتر شااابکه و افزا     Al تراکم شیدارند. افزا 

 ونیداسیبریه راتییبه تغ ماًیرفتار مستق نینشان داد که ا PDOSو  DOS لی. تحلگرددیم یانبساط شبکه و کاهش گاف انرژ

  تی ماه  شااادهیبررسااا یها تراکمدر تمام   نیمربوط اسااات. همچن In-5pو  Al-3p یها تال یبا اورب  N-2p یها تال یاورب انی م

 نیا جینتااساات.  یکیاپتوالکترون یکاربردها یبرا اژهایآل نیدهنده مناسااب بودن احفظ شااد که نشااان  یگاف انرژی میمسااتق

شان م  ص  تراکمکه کنترل نوع و  دهدیپژوهش ن ش  یناخال ساختار الکترونی    یمؤثر برا یرو سی و کنترل روند تغییرات  در   برر

 نیامکان استفاده هدفمند از ا یژگیو نیاست. ا یدر محدوده فرابنفش تا مرئ یادوات نور یو طراح III-N یهانیمرساناخانواده 
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 Nx-1GaxAlبلند  نکیساختار ز: مقادیر ثابت شبکه ۱جدول 
 (  Ǻ).برحسب Nx-1GaxAlو ساختار ورتسایت  Nx-1GaxInو  

 میزان ناخالصی 0 0625/0 ۱25/0 25/0 ۱

372/4 5۱4/4 52/4 537/4 562/4 Al 
a 

ک 
ناا

زی

ند
بل

 023/5 678/4 62۱/4 590/4 562/4 In 

555/۱ 59/۱ 607/۱ 609/۱ 59/۱  
Al 

a 

ت
سای

ورت
 

974/4 ۱88/5 222/5 238/5 ۱66/5 c 

۱97/3 242/3 248/3 254/3 249/3 c/a 

 

 در دو فاز ورتسایت و زینک بلند GaN انرژی گاف:  2جدول

نظری  تجربی
(LDA) 

این 
 (LDAپژوهش)

 گاف انرژی

[43]5/3 [42]04/2 ۱5/2 GaN(wz) 

[43]2/3 [42]89/۱ 72/۱ GaN(zb) 

 

 

 .eVبرحسب  N x-1Ga xAlآلیاژمحاسبه شده  گاف انرژی: مقادیر 3جدول
 

 

 

 

 

۱ 25/0 ۱25/0 0625/0 0 X  

 Wz این پژوهش ۱5/2 10/2 ۱2/2 3۱/2 46/4
 [44]4۱/4 [44]5/2 [44]28/2 [44]۱/2 [42]04/2 (LDA)نظری 

 Zb این پژوهش 72/۱ 86/۱ 0۱/2 4/2 27/3
 [45]3/4 [45]8/3 [45]55/3 [45]3/3 [42]89/۱ (LDA)نظری 
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 .eVبرحسب  N x-1Ga xInمقادیر گاف انرژی محاسبه شده آلیاژ:  4جدول

۱ 25/0 ۱25/0 0625/0 0 X  

  این پژوهش ۱5/2 ۱/2 04/2 8/۱ 0
 
Wz 
 

[47]0 [47]3/۱ [47]75/۱ [47]۱/2 [42]04/2 (LDA)نظری 

 تجربی 5/3[43] 2/3[46] 9/2[46] 3/2[46] 6/0[46]

  این پژوهش 72/۱ 5/۱ 28/۱ 09/۱ 0

 
Zb 
 

[48]0 [48]4/2 [48]7/2 [48]8/2 [42]89/۱ (LDA)نظری 

 تجربی 2/3[43] 8/3[49] 9/2[49] 7/2[49] 6۱/0[42]

 

 

 

 یناخالص تراکمبلند برحسب  نکیدر ساختار ز N−x1GaxInو   N−x1GaxAl یاژهایشبکه آل یثابتها راتیی: تغ۱ل شک

 

 



 

14 

 

  Γ  (0.0  0.0  0.0), X  (0.0  1.0  0.0), L ( زینک بلندبرای ساختار الف با نقاط تقارن بالا منطقه اول بریلوین : 2ل شک

(0.5  0.5  0.5) 

 GaN Γ  (0.0  0.0  0.0), M  (0.5  0.0  0.0), K  (0.333  0.333  0.000), A(0.0  0.0  0.5)و ب( ورتسایت  
 

 

 

 بلند نکیب( ز تیورتسا الف( در فاز خالص GaN یساختار نوار :3شکل

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 بلند نکیو ب( ز تیر فاز الف(ورتساد GaN یکل یحالت ها ینمودار چگال :4لشک
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 . برای دو فاز الف( ورتسایت و ب( زینک بلندN x-1Ga xIn ساختار نواری آلیاژهای : 6شکل 
 
 

 زینک بلندب( ورتسایت و الف( . برای دو فاز N x-1Ga xAl  آلیاژهای : ساختار نواری5شکل
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 در فاز زینک بلند  N x-1Ga xAl: چگالی حالت های جزئی آلیاژ9شکل 

 

x -1Ga xAl هایاژیآل یکل یحالت ها ی: نمودار چگال7شکککل 

N  بلند نکیو ب( ز تیدر فاز الف(ورتسا 
در  N x-1Ga xIn  آلیاژهایچگالی حالت های کلی  :8شکل

 زینک بلندب( ورتسایت و الف( فاز 
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 برای ساختار زینک بلند  In1-x Gax N: چگالی حالت های جزئی محاسبه شده برای آلیاژ10شکل 
 

 

 GaNدر آلیاژهای  ناخالصی تراکمبر حسب  گاف انرژیتغییرات : 11شکل


