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 چکیده

قرار گرفته است. محاسبات با  يمورد بررس در فازهای تحت فشار دیترین میندیا ي، اپتیکي و گرمایيالکترون ،یساختار یهايژگیمقاله و نیا در

و  LDA، GGAهای ریببا تق اسپرسو -موکوانت يو با استفاده از کد محاسبات يچگال يتابع یهیدر چارچوب نظر ل،یپتانساستفاده از روش شبه

PBE رسانایي خود را حفظ کرده و دارای ضریب تحت فشار خاصیت نیمه در فاز دیترین میندیکه ا دهدينشان م جیانجام شده است. نتا

و در نوار رسانش مربوط به  تروژنیاتم ن s تالیربومربوط به ا تیسهم در نوار ظرف نیترشیب چنینباشد. هممي 75/2شکست استاتیک 

 های اپتیکي حاکي از انطباق تقریبي ساختار نواری با سهم موهومي تابع دست آمده از ویژگينتایج به است. میندیاتم ا pو   sی هاتالیربوا

 .موجود سازگاری داردهای دست آمده با دیگر دادهچنین برابری تقریبي گاف نواری با گاف اپتیکي است. نتایج بهالکتریک و همدی
 

 گاف اپتیکي ،یگاف نوار د،یترین میندیای تابعي چگالي، نظریه :هااژهکلیدو
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Abstract 

In this paper, the structural, electronic, optical, and thermal properties of indium nitride in the pressure 

phases are investigated. The calculations are performed using the pseudopotential method in the 

framework of density functional theory and by using the quantum-espresso Package. In the calculations, 

the exchange-correlation terms of LDA, GGA, and PBE0 approximation are used. The results show that 

indium nitride retains its semiconducting properties under the pressure phase and has a static refractive 

index of 2.75. And the largest part in the valence band is related to the orbital s of the N atom and in the 

conduction band is to the orbitals of s and p of the In atom. The results of the optical properties show that 

the band structure approximation corresponds to the imaginary contribution of the dielectric function as 

well as the approximate equality of the bandgap to the optical bandgap. The results are consistent with 

other available data. 
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 مقدمه. 1

 عنوان یک ( بهInNاخیر ایندیم نیترید ) هایسالدر 

علت داشتن گاف انرژی مستقیم در به V-ӀӀӀ رساناینیمه

فرد مانند های منحصر به ولت و ویژگيالکترون 7/0-8/1حدود 

جرم مؤثر کوچک، تحرک الکتروني بالا، ثابت پیزوالکتریک بالا، 

 پایداری شیمیایي خوب، ترکیب فعال در قطعات الکتریکي و

اپتو الکتریکي مانند سنسورهای گرمایي، دیودهای گسیل نور و 

طیفي فرابنفش، آبي و سبز  یهدیودهای لیزری که در محدود

. ساختارهای معمول ]1[شده است کنند، شناخته کار مي

بلندروی هستند و در فشارهای بالا  ایندیم نیتریدورتسایت و

ساختار ورتسایت به سنگ نمک دارد. رفتار یک گذار از 

های اخیر ای است که در سالساختاری با افزایش فشار مسئله

مورد بررسي قرار گرفته است. فشار یک متغیر ترمودینامیکي 

تر جامدات های مکانیکي بیشمناسب برای آشکار کردن ویژگي

ملکولي جامدات بسیار  یهجا که جاذبباشد. از آنو آلیاژها مي

 بین ملکولي در اثر اعمال فشار تغییر  یهمهم است، فاصل

تواند با های فازهای فشار بالا ميکه ویژگيطوریکند، بهمي

 [.2های ساختار در حالت پایدار متفاوت باشد ]ویژگي

 

 . روش انجام محاسبات2

 محاسبات با استفاده از روش ابتدا به ساکن در چارچوب 

تابعي چگالي توسط کد کوانتوم اسپرسو با  یهنظری

[. در این 3موج تخت انجام شدند ] یهپتانسیل در پایشبه

شم با استفاده از  -ای کوهنذرهمحاسباتي، معادلات تک یهبست

های ظرفیت پتانسیل و بسط توابع موج الکترونشبهروش 

جا که در روش [. از آن4شوند ]برحسب امواج تخت حل مي

تابعي چگالي با استفاده از موج تخت، حجم محاسبات زیاد 

پتانسیلي که بتواند خواص بلور را است، بنابراین انتخاب شبه

حجم محاسبات را کاهش دهد، از اهمیت  توصیف کرده و

های بار پتانسیلجا از شبه بسیاری برخوردار است. در این

و چگالي  (2GGA)یافته های شیب تعمیمبا تقریب 1پایسته

 یهاستفاده شده است. پارامترهای اولیه شبک (3LDA)موضعي 

آنگستروم  a, 71/5=c=55/3صورت های تجربي بهبلوری از داده

گرایي لازم، انرژی های هم[. پس از انجام آزمون5استفاده شد ]

برای انجام  8×8×5ریدبرگ و مش یکنواخت  90قطع موج 

 محاسبات درنظر گرفته شد.

                                                           
1. Norm Conserving 

2. Generalized Gradient Approximation  

3. Linear Discriminant Analysis 

 . نتایج3
  های ساختاریبررسی ویژگی 3.1

ترکیب ایندیم نمکي، فاز تحت فشار خارجي سنگ اگر چه فاز

که گذار فاز اتفاق افتاد، شوند، اما پس از آننیترید محسوب مي

گیرد و ترکیب در حالتي با انرژی کمینه در فاز جدید آرام مي

تعادلي ی هشود. پارامتر شبکفشار دروني ترکیب برابر صفر مي

گزارش شده است. پس از  1مربوط به هر دو تقریب در جدول 

 افزارختار ایجاد شده از این فاز توسط نرمانجام محاسبات، سا

Xcrysden  چه فشار است. چنان نمایش داده شده 1در شکل

افزایش یابد حجم موردنظر به  dP یهدر واحد حجم به انداز

توان یابد. از نسبت این دو عبارت، مياهش ميک dVی هانداز

 .]6[صورت زیر نوشت مدول حجمي را به
 

(1   )                                              ,
dP

B V V V
dV


   

 

تر بوده و تر باشد، بلور سختهرچه این کمیت بیش

رود تر است و در نتیجه انتظار ميپذیری آن کمخاصیت تراکم

 باشند. ثابت دورتری از هم قرار داشته  یهها در فاصلاتم

 یهکارگیری معادل( با بهBتعادلي و مدول حجمي ) یهشبک

آمده است. دست مورناگون در منحني انرژی برحسب حجم به

 های شبکه، مدول حجمي، مشتق و نتایج حاصل از ثابت

 پذیری ساختار نمک طعام ترکیب ایندیم نیترید در تراکم

 ش شده است.گزار 1جدول 

پذیری توان میزان تراکممدول حجمي مي یهبا محاسب

که ترکیب ایندیم نیترید را در فاز نمک طعام سنجید و با حالتي

 باشد، مقایسه کرد.این ترکیب در فاز پایدار خود مي

 
مقادیر محاسبه شده برای پارامترهای ساختاری، مدول حجمي،  .1جدول 

در پژوهش حاضر پذیری ایندیم نیترید در فاز نمک طعام تراکم مشتق آن و

  و نتایج دیگران

 کمیات محاسبه شده GGA LDA ]7[کار نظری 

170 132 5/155 ( )B GPa 

63/4 75/3 36/4 
0B 

 
- 007/0 006/0 ( )GPa -1 

- 78/4 77/4 ( )a A 
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 . ساختار بلوری ترکیب ایندیم نیترید در فاز نمک طعام.1شکل 

 

مدول حجمي ترکیب ایندیم نیترید ساختار نمک طعام از 

تر پذیری آن کمتر و تراکمدو ساختار ورتسایت و بلندروی بیش

تری پذیری کمساختار سختي بالا و تراکماست. بنابراین این 

شود، گونه که مشاهده مينسبت به دو ساختار دیگر دارد. همان

 GGAتقریبنسبت به  LDAیب مقدار مدول حجمي در تقر

های تر است که دور از انتظار نیست. زیرا مقادیر ثابتبزرگ

تر کوچک GGAتقریب  نسبت به LDAشبکه در تقریب 

جا که تر است و از آنهستند. بنابراین در این تقریب بلور سخت

تری مدول حجمي معیاری از سختي بلور است، مقدار بیش

 دارد.

 
 های الکترونیویژگی 3.2

شود که در یک فاز معین زماني مشخص ميکاربرد یک ماده 

نوع ماده و بزرگي گاف نواری آن مشخص شود. یکي از 

های تعیین این دو پارامتر، رسم ساختار نواری و چگالي روش

های الکتروني آن ترکیب است. ساختار نواری برای فاز حالت

است. در هر دو نمودار انرژی  رسم شده 2 مورد نظر در شکل

ولت انتخاب شده و انرژی فرمي الکترون 15تا  -15 یهدر باز

 بر روی صفر تراز شده است.

گر این است که ترکیب ساختارهای نواری رسم شده بیان

ایندیم نیترید در  فاز نمک طعام، دارای گاف غیرمستقیم و 

باشد؛ به این معني که ترکیب ایندیم نیترید با رسانا مينیمه

 گذار از فاز پایدار ورتسایت به فاز نمک طعام ماهیت 

یند جذب ادهد. در فررسانایي خود را از دست نمينیمه

گاف انرژی ساختار نواری مربوط به  یهغیرمستقیم کمین

ج از یک بردار مو یههایي است که به اندازها و حفرهالکترون

دیگر فاصله دارند. در این حالت یک گذار فوتوني مستقیم با یک

پایستگي بردار موج را  یهتواند لازمانرژی گاف کمینه نمي

انرژی  یهبرآورده کند، زیرا بردارهای موج فوتون در گستر

پوشي هستند. برای بررسي چگونگي موردنظر قابل چشم

رسانش و ظرفیت و های مختلف در نوارهای مشارکت اوربیتال

های الکتروني کلي های موجود در نمودار چگالي حالتنیز قله

های ، نمودار چگالي حالتLDAو GGAدر هر دو تقریب

اتم ایندیم در  dو  s ،pهای ظرفیت ي مربوط به اوربیتالیجز

ساختار  LDAاتم نیتروژن در تقریب pو  sو  GGAتقریب 

نمایش داده شده  5و  4، 3های ترتیب در شکلنمک طعام به

ترین سهم اوربیتالي شود، بیشگونه که مشاهده مياست. همان

و  sهای در ایجاد نوارهای اطراف تراز فرمي، مربوط به اوربیتال

p اتم ایندیم و اوربیتال p باشد.تم نیتروژن ميا 

 

 

 
 )الف(

 
 )ب(

ساختار نواری ایندیم نیترید در فاز نمک طعام با استفاده از تقریب  .2 شکل

 .LDA( و  )بGGA)الف( 
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 )الف(

 
 )ب(

های کلي برای ترکیب ایندیم نیترید در . نمودار چگالي حالت3شکل 
  .LDA و )ب( GGAساختار نمک طعام و با استفاده از تقریب )الف( 

 

 
 )الف(

 
 )ب(

های های اتمي مربوط به اوربیتالیهای جزنمودار چگالي حالت .4شکل 
 .GGA)ب( نیتروژن با تقریب  )الف( ایندیم و

 
 )الف(

 
 )ب(

 

های های اتمي مربوط به اوربیتالیهای جزنمودار چگالي حالت .5شکل 

 .LDA ب)ب( نیتروژن با تقری ،)الف( ایندیم

 
 بررسی خواص اپتیکی 3.3

  4صفر تا  یهرساناها در محدودگاف نواری اکثر نیمه

توانند منجر به هایي با انرژی کافي ميولت است. فوتونالکترون

ها از نوارهای ظرفیت پر به نوارهای رسانش تحریک الکترون

رساناها منبع وسیعي از اطلاعات خالي شوند. طیف اپتیکي نیمه

 ساختار نواری، خواص الکتروني،  یهرا برای مطالع

دهد. این ما قرار مي ها و نوسانات شبکه در اختیاربرانگیختگي

رساناها از قبیل خواص مبنای بسیاری از کاربردهای نیمه

 [.8لیزرها، دیودهای گسیل نور و آشکارسازهای نوری هستند ]

الکتریک برای توصیف پاسخ بلور به میدان تابع دی

توان ميرود و با استفاده از آن کار ميالکترومغناطیسي به

های اپتیکي ماده، رسانندگي الکتریکي و کاربردهای ویژگي

صورتتکنولوژیکي بسیاری را تعیین کرد که به

( ) ( ) ( )      1 [. ویژگي 9شود ]نشان داده مي 2
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 یهالکتریک طبق رابطاپتیکي ترکیب با سهم موهومي تابع دی

 شود با: زیر داده مي

 

i i f i

e
( ) i M j f ( f ) ( E E )d k

m
     

2 2 2 3
2 2 2

4 1
   



(2)  

 

های اولیه ترتیب حالتبه  jو  iماتریس دوقطبي،  Mکه در آن 

انرژی  iEام و  iتابع توزیع فرمي برای حالت  ifو نهایي، 

توان با توجه سهم حقیقي را مي باشد.ام مي iالکترون در حالت 

کرونیگ تعیین  به سهم موهومي و با استفاده از روابط کرامرزـ

 کرد.

PBE محاسبات خواص اپتیکي نیز فقط توسط تقریب

های جا که در فاز نمک طعام مؤلفهصورت گرفته است. از آن

صورت الکتریک در سه راستا با هم برابر و بهاصلي تانسور دی

xx yy zz
     بوده و ساختار همسانگرد است، بنابراین

سهم حقیقي  یک مؤلفه برای این فاز ضروری است. یهمحاسب

ب  6الف رسم شده است و شکل  6الکتریک در شکل تابع دی

دهد. برای ساختار الکتریک را نشان ميسهم موهومي تابع دی

 5ولت شروع و در الکترون 8/2نمک طعام، جذب از انرژی 

رسد. این سهم تا قبل ترین مقدار خود ميولت به بیشالکترون

باشد. این ولت دارای تغییراتي آرام ميالکترون 8/2از انرژی 

تواند انرژی است مي های کمتغییرات که ناشي از جذب فوتون

  8/2نرژی س از انواری شود. پمنجر به گذارهای درون

یابد صورت ناگهاني افزایش ميولت، سهم موهومي بهالکترون

 گر جذبي است که به دنبال آن گذارهای که این امر بیان

دست آوردن این ها با بهافتد و الکتروننواری اتفاق ميبین

کرده و از نوار ظرفیت وارد نوار انرژی، گاف نواری را طي 

)شوند. جذر رسانش مي )1 ،ضریب شکست استاتیک

   n ε
1

دهد که در این فاز برابر است ، را نتیجه مي

با    / /n Re   7 6 2 75. 

سهم حقیقي تابع دی الکتریک، یا به بیان دیگر  یهریش

)مقدار انرژی که به ازای آن کمیت  ) 1 گردد دارای صفر مي

های مفهوم فیزیکي است و در واقع شرط لازم برای پلاسمون

وجود  ها،حجمي در ماده هستند ولي شرط کافي برای آن

 اتلاف انرژی است. 
 

 
 )الف(

 
 )ب(

 )الف( سهم حقیقي و )ب( سهم موهومي تابع  نمودار تغییرات. 6شکل 
با تقریب  xهای فرودی در راستای الکتریک نسبت به انرژی فوتوندی

PBE. 

 
 تابع اتلاف انرژی 3.3.1

طیف اتلاف انرژی الکترون کمیتي مهم جهت بررسي خواص 

ماکروسکوپي و میکروسکوپي جامدات است. این طیف 

های ظرفیت جمعي الکترونتحریک دسته یهدربردارند

های اشغال شده در نوار رسانش ها( به داخل حالت)پلاسمون

الکتریک تابع اتلاف معکوس سهم موهومي تابع دیباشد. مي

 [:10آید ]دست ميزیر به یهمختلط است و از رابط
 

(3         )EELS ( ) Im
i




   

  
   

2

2 2
1 2 1 2

1 

 

در واحد طول  Eاین تابع متناسب با احتمال اتلاف انرژی 

ترین حیط است. شاخصبرای یک الکترون در حال عبور از م

پلاسموني شناخته  یهعنوان قلقله در طیف اتلاف انرژی به

های جمعي چگالي بار در گر برانگیختگيشود که بیانمي

پلاسموني  یهمحیط است. در یک بلور امکان وجود چند قل
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پلاسموني مربوط به نوسان پلاسما است و  یهقلوجود دارد. 

شود. طیف اتلاف بسامد منطبق بر آن بسامد پلاسما نامیده مي

رسم شده  7ولت در شکل الکترون 20صفر تا  یهانرژی در باز

است. با توجه به نمودار اتلاف انرژی الکترون در این ساختار از 

نواری الکترون ولت شروع شده، که مربوط به گاف  9/0حدود 

الکترون ولت  12مستقیم بالای تراز فرمي است، و در انرژی 

ترین اتلاف انرژی رخ خواهد داد، که در واقع همان انرژی بیش

 های حجمي است.مربوط به پلاسمون
 

 خواص گرمایی 3.4

های گرمایي از تقریب افزار اسپرسو برای بررسي ویژگيدر نرم

شود. در این تقریب با استفاده مي QHA 1هماهنگشبه

انرژی آزاد هلمهولتز و استفاده از قوانین  یهمحاسب
 های گرمایي ترکیب را به دست آورد.توان ویژگيترمودینامیک مي

صفر برای ایندیم نیترید  یهانرژی آزاد نوساني نقط یهانداز

 GGAدر فاز نمک طعام در فشار صفر با استفاده از تقریب

باشد. نمودار تغییرات مي 008/0( Ry/Cellترتیب برابر با )به

در  GGAانرژی آزاد نوساني برحسب دما با استفاده از تقریب 

 رسم شده است. 8شکل 
 

 آنتروپی 3.4.1

نمودار تغییرات آنتروپي  GGAبا استفاده از تقریب 9شکل  در

رود، مقدار طور که انتظار ميحسب دما رسم شده است. همانرب

یابد. از این نمودار چنین آنتروپي با افزایش دما، افزایش مي

کلوین به  25شود که مقدار آنتروپي از دمای حدود برداشت مي

کلوین، که دمای اتاق  300یابد و در دمای سرعت افزایش مي

 رسد.مي BK 831/5شود، به مقدار رفته ميدر نظر گ
 

 
 

. نمودار طیف اتلاف انرژی ایندیم نیترید در ساختار نمک طعام با 7شکل 

 .PBEاستفاده از تقریب
                                                           
1. Quasi-Harmonic Approximation 

 
 

. نمودار تغییرات انرژی آزاد نوساني برحسب دما برای ترکیب 8 شکل
 .GGAایندیم نیترید در ساختار نمک طعام با استفاده از تقریب 

 

 
 

. نمودار تغییرات آنتروپي برحسب دما برای ترکیب ایندیم نیترید 9 شکل

 .GGAدر ساختار نمک طعام با تقریب

  

 ثابتظرفیت گرمایی در حجم  3.4.2

های گرمایي یک ظرفیت گرمایي یکي از بارزترین ویژگي
باشد. ظرفیت گرمایي با مشتق آنتروپي ترکیب در کاربرد آن مي

عبارتي با شیب نمودار تغییرات آنتروپي نسبت به دما و یا به
رود که رو انتظار ميمستقیم دارد. از این یهنسبت به دما رابط

د آنتروپي با افزایش دما، مقدار ظرفیت گرمایي نیز همانن
افزایش یابد. نمودار تغییرات ظرفیت گرمایي نسبت به دما با 

با . نشان داده شده است 10در شکل  GGAاستفاده از تقریب 
توجه به قانون دولن پتي در دماهای بالا مقدار ظرفیت گرمایي 

رسد. با توجه به محاسبات انجام ویژه به یک مقدار اشباع مي
کلوین ظرفیت گرمایي  300دمای در  GGA تقریبشده برای 

را به خود  J/K.mol 884/48است که معادل  R6مقدار تقریباً 
 طور در دماهای پایین، مقدار ظرفیت گرمایي به گیرد.مي

کند، تا جایي فتار مير 3T ای افت کرده و با نسبتملاحظهقابل
این کند. که در دمای صفر مطلق مقدار آن به صفر میل مي

 .نتیجه با واقعیات تجربي سازگاری خوبي دارد
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. نمودار تغییرات ظرفیت گرمایي ویژه در حجم ثابت برای ترکیب 10شکل 

 .GGAایندیم نیترید در ساختار نمک طعام با تقریب 

 

 گیری. نتیجه4

های ساختاری، الکتروني، اپتیکي و گرمایي در این مقاله ویژگي

 یهبا استفاده از نظریایندیم نیترید در فازهای تحت فشار 

مورد  PBE و LDA، GGAای هتابعي چگالي و تقریب

بررسي قرار گرفته است. نتایج حاصل از بررسي ترکیب ایندیم 

 صورت زیر است:نیترید به

بررسي ساختار نوارهای انرژی ترکیب در فاز تحت فشار 

چنین رسانا بودن این ترکیب است. همگر خاصیت نیمهبیان

مدول حجمي ترکیب ایندیم نیترید ساختار نمک طعام از دو 

تر پذیری آن کمتر و تراکمساختار ورتسایت و بلندروی بیش

تری پذیری کمساختار سختي بالا و تراکماست. بنابراین این 

های گرمایي برای نسبت به دو ساختار دیگر دارد. بررسي ویژگي

دهد که ظرفیت گرمایي دو فاز بلندروی و نمک طعام نشان مي

این ترکیب در دماهای پایین طبق نتایج تجربي متناسب با 

 باشد و در دماهای بالا به یک مقدار اشباعتوان سوم دما مي

رسد که به دما وابسته نیست؛ این نتیجه با واقعیات تجربي مي

دست آمده در بسیاری از سازگار است. علاوه بر این نتایج به

 .های موجود سازگاری مناسبي داردموارد با دیگر داده
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