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 Abstract: In this study, the electronic properties of indium antimony have been 

comprehensively investigated using density functional theory for InSb semiconductors. The 

total Density of States (DOS) and Partial Density of States (PDOS) were analyzed to 

evaluate the contribution of individual atomic orbitals in the atomic structure. In addition, 

the band structure and electron scattering properties of InSb were determined. The Fermi 

levels in this crystal were also identified, and the calculations revealed significant features 

of its electronic structure, thereby providing a theoretical basis for further experimental 

research and wider technological applications. The current research investigated the band 

structure and Fermi levels of InSb crystal. The band structure examination shows that the 

energy of the band gap is approximately 0.17 electron volts, which aligns closely with the 

measurements obtained from the Hall effect. These calculations were performed using 

Quantum Espresso software, the results of which exhibited good agreement with the 

experimental results. 
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1. INTRODUCTION 

Indium antimony is a compound semiconductor 

belonging to the group III-V of the periodic table, 

characterized by a long zinc-blende crystal structure. 

Examining the performance and electronic 

characteristics of this material is of particular importance. 

Due to its narrow band gap and high electron mobility, 

InSb is particularly considered for applications 

(Morisaki, 1970; Sugiyama & Kataoka, 1985; Alberga et 

al., 1982; Tukioka, 1991; Tanenbaum & Maita, 1953).  It 

is widely used in infrared sensors, optoelectronic 

components, and devices with its electronic 

specifications as an important materl (Hilal et al., 2016) 

In these calculations, total Density of State (DOS) and 

Partial Density of State (PDOS) were determined using 

Density Functional Theory (DFT).  

By assessing the charge carrier behavior near the Fermi 

level, innovative applications can be developed, and 

semiconductor devices can be improved. The analysis of 

the band structure of InSb provides the possibility to 

accurately determine the positions of the conduction and 

capacitance bands. Furthermore, calculation of the Fermi 

level is essential to predict the conduction behavior at 

different temperatures. 

These calculations were conducted using Quantum 

Espresso software package (Giannozzi et al., 2009), a 

widely-used tool for quantum calculations in various 

fields of material science. The algorithm of the software 

is designed to simulate the electronic structure of 

materials, plane waves, and DFT. Performing based on 

DFT, this algorithm employ quasi-potential approach for 

simulation. Using Quantum Espresso facilitates faster 

calculations owing to its implementation of the full-

potential approach, unlike codes that rely on pseudo-

potentials such as WIEN2K. 

It is particularly useful for simulations involving 

nanomaterials and crystals at the atomic scale. This 

software also supports parallel calculations, significantly 

enhancing its speed and efficiency in complex 

calculations. Quantum Espresso is widely used in 

scientific research fields such as solid-state physics, 

material science, and nanotechnology. Figure 1 

illustrates the InSb crystal structure in the zinc-blende 

crystal structure. 
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Figure 1. Crystal stracture of InSb 

2. CONCLUSION 

The Fermi level is a key concepts in solid state 

physics, which represents the highest energy level 

occupied by electrons in the ground state. The study of 

the Fermi level provides a better understanding of the 

behavior of charge carriers in regions close to the Fermi 

energy of InSb, particularly at low temperatures and 

under specific conditions such as strong magnetic field. 
The band structure and energy related to Density 

Functional Theory (DFT) were calculated by using 

Quantum Espresso software and complex quantum 

calculations. Upon using DFT, the value of electrons 

density within the crystal was approximated to determine 

the Fermi level position of a narrow band semiconductor. 

The Fermi level is located in the band gap, meaning the 

valence band is filled while the conduction band remains 

empty. This energy distribution causes the material to 

exhibit semiconductor behavior at room temperature.  

Under certain conditions, such as the applied electric 

field or low temperature, it can produce free charge 

carriers. Due to the narrow gap width or energy gap in 

InSb, even small changes in the Fermi energy level can 

have significant effects on the number of electrons in the 

conduction band. This characteristic makes InSb a 

valuable material in advanced electronic and 

optoelectronic applications in the infrared detectors. 

Based on the results from the Fermi level calculation 

and orbital structure analysis through the Quantum 

Espresso software, the material’s potential for high-

performance electronic devices and other properties can 

be investigated. 
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 ی پژوهش  کامل یمقاله 

 م اسپرسو وکوانت با رویکرد محاسباتی InSbحالات و ساختار الکترونی  یچگال
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 ای، سازمان انرژی اتمی ایران، تهران، ایرانای، پژوهشگاه علوم و فنون هستههی پلاسما و گداخت هست ژوهشکدهپاستادیار، ا 3

 

 : مقاله  یخچه یتار
 16/08/1403: هیاول ثبت

 08/10/1403: بازنگری

 22/10/1403: یقطع  رشیپذ

به مطالعه و بررسی جامع ویژگی   InSbرسانای  تابعی چگالی برای نیمه  یدر این مطالعه با استفاده از نظریه      هدیچک 

شده بررسی    PDOSجزئی    حالاتو چگالی    DOSکل    حالاتشده است. چگالی    پرداخته  موانیآنت   میندیا  یکیالکترون

علاوه بر این، ساختار نواری و پخش    ،و  شدهای اتمی فردی در ساختار اتمی بررسی  سهم اوربیتالهمچنین،    .است

  است   شده  مشخص  بلور  نیاسازی، سطوح فرمی در  با محاسبات و شبیهعلاوه،  بهالکترونی آن مشخص شده است.  

تحقیقات  منظور  بهکند. این نکات بستری را برای مبنای نظری  ی مهمی از ساختار الکترونیکی را پدیدار میهایژگیو  و

 InSbبلور ساختار نواری و سطوح فرمی    ،کند. در این بررسیتر فراهم میدقیق   یتجربی بیشتر و کاربردهای فناورانه

که  است  الکترون ولت    1۷/0دهد که انرژی نوار ممنوعه در حدود  نشان میبررسی ساختار نواری   است.  شدهسی  ربر

  اسپرسو   م وکوانتافزار  در این محاسبات از نرم دست آمده هماهنگی خوبی دارد.  ههایی که از اثر هال ب گیریبا اندازه

 خوبی دارد.مطابقت آمده با نتایج آزمایشگاهی دستهاستفاده شده است و نتایج ب 

  https://doi.org/10.30501/jamt.2025.485779.1309                    https://www.jamt.ir/article_214533.html 

 :هادواژه یکل

 ، چگالی حالت کل

 ،چگالی حالت جزئی

 ، ساختار نواری

 سطح فرمی

 

 

 مقدمه -1
از گروه    ییرسانا مهین  موانیآنت  میندیا جدول    III-Vترکیبی 

 1 شکل Zinc Blend بلندنکیزبا ساختار بلوری است و  تناوبی

باریک و تحرک  دلیل  به  نمایش داده شده است. نواری  شکاف 

  است  شدهدر کاربرد  ای  توجه ویژه  این ماده  به  ،بالای الکترونی

(Alberga ; Sugiyama & Kataoka, 1985; Morisaki, 1970

Tanenbaum & Maita, 1953; Tukioka, 1991; et al., 1982.) 

قطعات اپتوالکترونیکی   درعنوان حسگر مادون قرمز  به  این ماده

دستگاه نیو  استفاده    یرساناهمهای    و   شودمیپرسرعت 

Hilal et دارد )  های الکترونیکی این ماده اهمیت خاصیویژگی

al., 2016  .)محاسبات این  کل  ، در  حالت  و    (DOS)  چگالی 

حالت جزئی نظریه  (PDOS)   همچنین چگالی  از  استفاده   یبا 

  بار   ی هارفتار حامل  یابی . با ارزتابعی چگالی محاسبه شده است

کاربردی نوآورانه  توان  می  ،ماده  نیدر ا  یسطح فرم  یکینزد  در

و    هابه توسعه و بهبود دستگاهخود    امر  اینکرد.  برای آن ایجاد  

این دارای  از  تجهیزات  کمکنیمهگونه  تحلیل  می  هادی  کند. 

باندهای  موقعیت  دقیق  تعیین  امکان  ماده  این  نواری  ساختار 

محاسبه سطح فرمی همچنین،    کند. میرسانش و ظرفیت را فراهم  

 . است   ضروریمتفاوت  بینی رفتار رسانایی در دماهای  برای پیش

بسته از  محاسبات  این    اسپرسو  مو کوانت افزاری  نرم  یدر 

(Giannozzi et al., 2009  )  که برای انجام محاسبات   شدهاستفاده

در  و کوانت  مواد  حوزهانواع  می  علم  میهای  کار  این  رودبه   .

شبیهبهافزار  نرم  برای  گسترده  الکترونی صورت  ساختار  سازی 

این الگوریتم رود.  میبه کار    DFTامواج مسطح و  بررسی    مواد و

پایه شبیه  ینظریه  ی بر  برای  چگالی  از تابعی  رویکرد    سازی 

بهره  شبه از    لیدلبه  اسپرسو   موکوانت  .ردیگیمپتانسیل  استفاده 

WIEN2K  ،محاسبات را    ،هاپتانسیلبرخلاف کدهایی مانند شبه

میسریع انجام  شبیهبه  .دهدتر  برای  به  سازیویژه  مربوط  های 

و   نرم  بلورهانانومواد  این  است.  مناسب  اتمی  مقیاس  افزار  در 

که    همچنین دارد  را  موازی  از محاسبات  استفاده    سببقابلیت 
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  مو کوانتشود.  پیچیده می  پردازشافزایش سرعت و کارایی آن در  

در تحقیقات علمی مانند فیزیک حالت جامد، علم مواد    اسپرسو 

 شود. طور گسترده استفاده مینانوفناوری به و

 
 InSb بلورساختار . 1 شکل

 جزئیات محاسباتی -2

انرژ روش  از  استفاده  با  شبه  یمحاسبات    موج   لیپتانسکل 

در کد اسپرسو    یچگال یتابعروش    یبر پایهصفحه خودسازگار 

خواص   یمطالعه  یبراروش    نیا  از .شده است   اجرا  یکوانتوم

کردن  با    گرافن  یکیالکترون آنوارد  بدون  و  استفاده   ناخالصی 

بستگی  پتانسیل هم (.  Mukherjee & Kaloni, 2012)  شده است 

تعمیم   تقریب گرادیان  با  از عملکرد    ویابد  میتبادل  با استفاده 

Wang91(GGAPW91)-Perdew  (Perdew et al., 1992 )

در  سلول  ی  های اتمی و پارامترها. موقعیت شوده میتقریب زد

 دسترسیابلولت ق  الکترون  910−ی  گرایی انرژهمحالت پایدار با  

به تابع موج و چگالی  از برش  ریدبرگ  30و    25ترتیب  است. 

سازی  فرایند کمینه  در  a  یثابت شبکهابتدا  .  است   هشداستفاده  

ب  انرژی ساختار  یدآمیدست  ه  کل  محاسبات  انجام  برای   .

استفاده    ، شدهبهینه با     Monkhorst-Packازمختصات 

(Monkhorst & Pack, 1976) با kشا  8 8 خود توالی در  8

 . دشو میی نواری انجام هابرای سازه ناسازگار

 (DOS)کل  حالات  ی چگال -3

ویژگی و  مهم  خواص  بررسی  در  مهم  ابزار  از    های یکی 

بررسی چگالی    ،1مطابق شکل    ،موانیآنت  میندیا  بلورالکتریکی  

  های ت ایندیم آنتیموان چگالی حال  خصوصدر    .است حالات کل  

نشان در هر واحد    یدهندهکل  الکترونی موجود  تعداد حالات 

ها در سراسر ساختار نواری  و پخش الکترون  (DOS)  انرژی برای

در باند ظرفیت و رسانش    هاالکترون  یعز تو   . این اطلاعاتاست 

 .کندرا مشخص می

شکل  همان در  که    InSb  بلور  یتالیرب واساختار    2گونه 

 0/ 1۷ دلیل شکافت نوار باریک در حدودبهمشخص شده است، 

ها نزدیک به سطح فرمی  چگالی حالات الکترون،  ولت   الکترون

توجه  حضور قابل  یدهندهنشان  امریابد. این  سرعت افزایش میبه

های نزدیک به سطح فرمی است  ی انرژیهای بار در ناحیهحامل

الکترونی بالا و رسانش  و سبب  قوی در دماهای پایین    تحرک 

مربوط    یهاتالیاوربدر    هاچگالی بالای الکتروندلیل  به  د.و شمی

که  ای  در ناحیهنیز  چگالی حالات    ،های ایندیم و آنتیموانبه اتم

 . شودبیشتر می است هدایت باند ظرفیت بیشتر از باند 

در نزدیکی باند   هات علاوه بر این، بررسی دقیق چگالی حال

رسانایی و  خواص نیمه  خصوصتواند اطلاعاتی در  هدایت می

الکترون  ینحوه ارائه  انتقال  ماده  این  در   & Tehrani)  دهدها 

Morshedian, 2024  .)به  چگالی حالت کل می  ،همچنین تواند 

رفتارپیش در    بینی  یا  بالا  دمای  شرایط  در  ماده  این  الکترونی 

 کند.  حضور میدان مغناطیسی یا الکتریکی کمک

 
 InSbبلور ی تالیربواشکل ساختار . 2 شکل

 (PDOS) جزئی  حالات  چگالی  -4

الکترونی   برای  توزیع  از  را  و   یهاتالیاوربهریک  ایندیم 

جزئی حالات  چگالی  برای  در توان  می  (PDOS)  آنتیموان 

. در ایندیم آنتیموان در ساختار  کردبررسی   5  و  4و   3ی  هاشکل

شود تا نقش یجداگانه محاسبه م  (s, p, d)  یها ویژگی  ،نواری

که نقش مهمی در تشکیل باند    ،این ماده  Sbمختلف    یهاتالیاورب

در اتم انتیموان    .بهتر درک شوداز نظر الکترونیکی  ،  ظرفیت دارد

ایندیم    pی  هااوربیتال اتم  در  ی  هاالکترون،  pو    s  تالیربواو 

در   نوار  خارجی  قرار  بخش  درنتیجه و    گیرندمیظرفیت 
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. این  خواهند داشت در باند رسانش قرار    نیز  های بیشتریاوربیتال

اوربیتال ترکیب  آنتیموان  توزیع  ایندیم  نشان  های  و    دهدمی را 

بهنقش   مختلف  انرژی  باندهای  در  اوربیتال  تفکیک هر 

در نواحی    ،کدام اوربیتال  که  توان نشان داداست. می  مشاهدهقابل

را  آنتیموان    PDOS  یهاحالت   بیشترین  ،خاصی از ساختار نواری

هایی هستند  اوربیتال تر از سطح فرمی عمدتاًباندهای پایین. دارد

  شایان ذکر است  که نقش مهمی در تشکیل باند ظرفیت دارند.

باند رسانش    در  sو    pاین نتایج درک عمیقی از رفتار اوربیتال    که

های خاص  ها و نقش اوربیتالترکیبی از اوربیتال  کند.القا می   را

  ی هاها برای چگونگی شناخت تعامل اتم نقل الکترونوحملدر  

  PDOSمختلف در تشکیل ساختار الکترونی و همچنین بهبود در  

نظر  منیز   دستگاه.  است ورد  طراحی  برای  مطالعات  های  این 

 . رودبه شمار میبسیار مهم هادی و اپتوالکترونیک نیمه

 

 sاوربیتال  یبرا موانیآنت یتالیاورب شکل. 3 شکل

 

 pبرای اوربیتال  می ندی اربیتالی وشکل ا .4 شکل

 
1. Brillouin Zone 

 
 d تالیاورب  یبرا می ندی ا یتالیاورب شکل .۵ شکل

   اسپرسو موکوانت توسط InSb بلور ینوار  ساختار -۵
در    یکیالکترون  یهایژگ یو   نیترمهم  از  ی کی  ینوار  ساختار

ن   ق ی دق  عیتوز  یدهندهنشان  و  رود یم  شمار  به  رسانامهیمواد 

  افزار نرم  .است   تیباند رسانش و ظرف  در  یساختار نوار  یانرژ

  و  کندیمعمل    (DFT)  یتابع چگال  یهینظر  اساس  بر  اسپرسو 

 یدارا  یانرژ  یهاباند  ت یموقع  نییتع  یبرا  را  یمو کوانت محاسبات  

باند     یدر نقطه   معمولاًدهد.  می  انجام  میمستق  یشکاف نوار

 ایدر نقطه   ،واست  باند رسانش    یترین نقطه ظرفیت در پایین

از فضای   در  ،  kمشخص  نواری    انرژی   یهحدودماین شکاف 

رسانای  یک نیمه  یدهندهنشان  امر   است. اینالکترون ولت   0/ 1۷

بسیار  باریک   قرمز  مادون  آشکارساز  همانند  کاربردهایی  برای 

 .  است مناسب  

باند ظرفیت    قابلیت رسانش ازشکاف نواری کوچک    6شکل  

نشان می را  باند رسانش  ایندهدو  نواری    .    یوسیلههبساختار 

. باند ظرفیت  است   محاسبه شده  pاوربیتال    دراسپرسو    مو کوانت 

اوربیتالأتبیشتر تحت   1لوئنیبر  یمنطقه مختلف    sو    p  هایثیر 

(  sbآنتیموان ) که باند رسانش  درحالی  ،ت اس  Inم  های ایندیاتم

بزرگی   باندها  .  دارددربر  را    InSb  رسانش  ازسهم  این  توزیع 

نیمه را  خواص  ماده  رفتار  خوبی  بهرسانایی  درک  به  و  توجیه 

  کند.الکترونی در شرایط مختلف کمک می

در مدل  یدر محاسبه بالایی  نواری، دقت  و  سازی  ساختار 

خواص  و    به کار رفته م اسپرسو و کوانت   هایو ویژگی  بینیپیش

ماده   این  نرماست   شده  بررسیالکترونیکی  این    از   افزار. 
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کوانت الگوریتم معادلات  حل  برای  پیشرفته  استفاده  و های  می 

سازی مواد بهینهسترده برای طراحی و  گ طور  تایج آن بهو نکند  می

   . شودمیمختلف الکترونیک و اپتوالکترونیک استفاده    یدر حوزه

 
  InSbبلور ساختار نواری  . ۶ شکل

فرمی    -۶   موکوانتاز    استفاده  با  InSb  بلورسطح 

 اسپرسو  

ساختار   چگالی    InSbنی  والکترتحلیل  محاسبات  ازطریق 

به همراه ساختار   PDOSو چگالی حالت جزئی    DOSحالت کل  

. چگالی  است   شدهررسی  ب  ۷مطابق شکل    نواری و سطح فرمی 

توجهی از در نزدیکی سطح فرمی، تراکم قابل،  DOSحالت کل  

گونه که در بالا اشاره  همان  ،و  ی الکترونی وجود داردهاحالت 

این   الکترون ولت است.  0/ 1۷شکاف باریک گاف  دلیل  به  شد،

و رفتار مناسب  خواهد شد    هاترونویژگی باعث تحرک بالای الک

گیری شکاف  اندازه  داشت.  میرا خواه   نامو یآنت  میندیا  یکیالکتر

اثراندازه  یوسیلهبهانرژی    Tehraniشود )انجام می ل  ها  گیری 

& Morshedian, 2024.)  بلور مقدار تحرک بالای این  ،همچنین  

دست  ه  گیری اثر هال آزمایش و وابستگی آن به دما بدر در اندازه 

است  نواری    (.Tehrani & Morshedian, 2024)  آمده  ساختار 

یک شکاف نواری     یدهد که در نقطه می  نشان  نامو یآنت  میندیا

برای کاربردهایی مانند حسگرهای  را  مستقیم داریم که این ماده  

مناسب   قرمز  ایندی  ،همچنین  سازد.میمادون  فرمی  م  سطح 

موقعیت شکاف  به  ،ناآنتیمو  ت  نواردر  دلیل  و  بر  أانرژی  آن  ثیر 

برای مطالعه در شرایط خاص مانند دمای پایین  رفتار رسانایی،  

 ائز اهمیت است. حی قوی بسیار  هاو میدان

 
 InSbبلور شکل سطح فرمی . ۷ شکل

 یریگجهینت -۷.
سطح فرمی یکی از مفاهیم کلیدی در فیزیک حالت جامد 

ها در  الکترون  ی وسیلههشده ببالاترین سطح انرژی اشغال  است و 

نشان می را  پایه  مطالعهحالت  ما کمک    یدهد.  به  سطح فرمی 

حاملمی رفتار  تا  انرژی  کند  به  نزدیک  نواحی  در  بار  های 

میدان  را     InSbفرمی مانند  خاص  شرایط  و  پایین  دمای  در 

 م اسپرسو و افزار کوانتبا استفاده از نرم.  درک کنیممغناطیسی قوی  

ساختار نواری و انرژی مربوط با    ،چیدهمی پیو و محاسبات کوانت

DFT    .از نظریهمحاسبه شده است استفاده  ، تابعی چگالی  یبا 

و از آن برای تعیین  برآورد    بلورهای درون  الکترون  مقدار چگالی

نیمه باند استفاده  موقعیت سطح فرمی یک  باریک  شده  رسانای 

انرژی  است  یعنی  دارد،  قرار  نواری  شکاف  در  فرمی  سطح   .

در  م پُ  InSb  بلوروجود  ظرفیت  باند  باند برای  و  است  شده  ر 

خالی   میاست رسانش  سبب  انرژی  توزیع  این  در .  ماده  شود 

به اتاق  نیمهدمای  خاص  صورت  شرایط  در  و  کند  عمل  رسانا 

های بار  )مانند اعمال میدان الکتریکی یا دمای پایین( بتواند حامل

دلیل باریک بودن پهنای شکاف یا گاف انرژی  آزاد تولید کند. به

ثیرات أتواند ت، تغییرات کوچک سطح انرژی فرمی میInSbدر  

. گذاردبهای موجود در باند رسانش  الکترون  بر تعداد  چشمگیری

های الکترونیکی و  مند در کاربردبه یک ماده ارزش  آن را  امراین  

ق مادون  آشکارسازهای  در  پیشرفته  تبدیل اپتوالکترونیکی  رمز 

از   کند.می استفاده  کوانت   با  اسپرسوو روش  پژوهش،  م  این    در 

عملکرد  توان  می الکترونیکی  دستگاهقابلیت  دیگر  های  و 

  ی بر پایه  ی مورد نظر را بررسی و حسگرهای دقیقهاشاخص

کرد.   تولید  را  ماده  کاراین  از  توسط را  ی جدیدی  هایکی  که 

 Gholami etمنبع )  توان دراست می  انجام شده م اسپرسو  و کوانت 

al., 2024)  کردپیدا.  
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