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-FP) لــپتانسیل کام اـی بـتقویت شده خط واج تختـبا استفاده از روش ام α-Al2O3 در بلور ها حالتدر این مقاله ساختار نوارهاي انرژي و چگالی     چکیده

LAPW) چارچوب نظریۀ تابعی چگالی در (DFT) شیب تعمیم یافته شم با تقریب کوهن و ،نبرگههو )GGA (دهد نتایج نشان می .است شده محاسبه α-Al2O3 

اکسیژن و در نوار رسانش مربوط بـه    P2و  S2 يها اربیتالدارد که بیشترین سهم در نوار ظرفیت مربوط به   eV3/6 به اندازه یک گاف نواري مستقیم درنقطه

  .باشد میآلومنیوم  P3و  S3 يها اربیتال
  

  .دریچه دي الکتریک ،آلومینا ،α-Al2O3، ساختار الکترونی ،نوارهاي انرژي ،نظریۀ تابعی چگالیکلمات کلیدي    
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Abstract     In this work, the structure and density of state of α-Al2O3 were theoretically investigated. The calculations 
have been performed using a Full Potential-Linearized Augmented Plane Wave (FP-LAPW) method in the framework 
of Density Functional Theory (DFT) whit various approximations using WIEN2k package. The calculated band 
structure shows a direct band gap 6.3eV at  the point in the Brillouin zone. The calculated band structure is in good 
agreement with theoretical and experimental results. 
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  مقدمه -1
  

 ۀبـه عنـوان دریچ ـ   یکی از مـوادي کـه درحـال حاضـر    

 اسـت  Al2O3 ،حـال بررسـی اسـت    الکتریک جـایگزین در  دي

]1,2[. Al2O3  الکتریکـی  داراي گاف انرژي بزرگ و ثابت دي

 اسـت و  مربوط به دي اکسید سیلیسـیم  مقدار برابر دو بیش از

میانی روي سلیکون  ۀو بدون تشکیل لای مستقیماً توان آن را می

  ].4،3[ نشاند

Al2O3 به عنوان ، توجه به ثابت دي الکتریکی که دارد با

 چنـد  هـر  .الکتریک میـان مـدت مطـرح اسـت     دي ۀیک دریچ

 ـ  در هـا  دي الکتریک ۀدریچ استفاده از ی ریخـت مـرجح   فـاز ب

α-Al2O3،CR گروه فضایی .است 3 ۀیاخت ـ ساختار .باشدمی 

نشـان   1 شـکل  در شـود  میاین محاسبات استفاده  بسیط که در

  . داده شده است

دو نـوع   ساختار بلوري آلومینا طوري است که از معمولاً

-که اتم وجهی و هشت وجهی تشکیل شده است جایگاه چهار

در ایـن   .دهنـد را تشکیل می ها مراکز این جایگاه هاي آلومینیم

ـــاز  في آلـومینیم در  ها انــه مکــشود کیـمحاسبات فرض م

α-Al2O3 5[ باشـند  وجهـی مـی  ي هشـت هـا  بیشتر در جایگاه.[ 

نظـر   دریی هـا مبناي هشـت وجهـی   بر بنابراین یاخته بسیط را

اکسـیژن   يهـا  اتم و آنهامراکز  ي آلومینیم درها که اتم گیریم می

در یاخته بسیط  ها تعداد کل اتم. اندهاي آن قرار گرفتهدر گوشه

 اتم اکسیژن و 18خالص متشکل از  α-Al2O3 بوده که براي 30

  .باشداتم آلومینیم می 12

  شیانجام آزما ةنحو -2

یکی از اهداف مهم در این محاسبات تعیین میزان دقـت  

اي باشد که از اتـلاف   دقت باید به گونه همچنین. باشد آنها می

کامپیوتري نیز در حد امکـان جلـوگیري   انجام محاسبات زمان 

که محاسـبات بـه روش خـود سـازگار و      با توجه به این. شود

منطقـه اول بریلـوئن انجـام     در kبراي مجموعه معینی ازنقـاط  

  

  

 .α-Al2O3یاخته بسیط . 1شکل 

  

 .هابا این روش و مقایسه با سایر روشα-Al2O3  نتایج محاسبه شده گاف نواري .1 جدول

FP-LAPW  
 ]10: [نظري

(LDA)  

 ]11: [نظري

(LDA)  

  ]12: [تجربی

  )آلومیناي آمورف(
  هاروش  ]5: [تجربی  ]13: [تجربی

 گاف نواري  8/10  8/8  3/8  3/5  2/6  3/6

(eV) 
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و نیز اندازه ناحیه مورد استفاده در برنامه  kتعداد نقاط  ،ردیگ می

  . ، بستگی داردRkmax محاسباتی به پارامترهمگرایی،

ي دیگري نظیر ضـرائب فوریـه و   ها این، کمیت علاوه بر

تعداد توابع موج انتخاب شده در بسط تابع موج نیـز بـه ایـن    

، مناسـب  kبنـابراین، بـراي تعیـین یـک     . پارامتر وابسته اسـت 

تغییـر   5/0بـا گـام    9تـا   6 را قدم بـه قـدم از   Rkmaxتغییرات 

 ،که یک کمیت وردشـی اسـت   راتعداد امواج تخت  دهیم و می

با انجام این کار مشخص شـد کـه   . دهیم مورد بررسی قرار می

شود اما تعـداد ضـرایب    تغییري در ساختار نواري مشاهده نمی

افزایش کند و با  فوریه براي مینیمم بردار شبکه وارون تغییر می

. کنـد  مقدار پارامتر همگرایی تعداد این ضرایب افزایش پیدا می

  Rkmaxلذا، براي جلوگیري از اتلاف زمـان محاسـبات بهتـرین    

باشد که اندازه انتخاب پایه را در ایـن محاسـبات    می 2/8 برابر

  .باشدمی) شبکه وارون بردار( =14Gmax کند وکنترل می

 بهبود یافته امواج تخت  با استفاده از روش پتانسیل کامل

شیب تعمیم  تقریب  خطی در چارچوب نظریه تابعی چگالی با

از ابزارهاي مـورد اسـتفاده در ایـن     WIEN2k نرم افزار ویافته 

در این تقریب علاوه بـر ایـن کـه انـرژي     ]. 9-6[ ندمقاله هست

بـه طـور موضـعی بـا      rتبادلی همبستگی یک الکترون در نقطه 

همبسـتگی یـک الکتـرون در یـک گـاز فرمـی        -انرژي تبادلی

شـیب   ،شـود  مـی یکنواخت که داراي همان چگالی اسـت داده  

از آزادي در نتیجـه  شـود و   مـی در محاسـبات وارد  نیز چگالی 

تـوان بهـره    مـی محاسبه انرژي تبادلی همبسـتگی  بیشتري براي 

این تقریب از پارامترهاي زیـاد و از مقـادیر بـزرگ     در .جست

تر  باعث دقیق شود و میاستفاده  ها لکولوو م ها تجربی براي اتم

 مورد  kتعداد نقاط .شود میشدن شکل تابعی انرژي همبستگی 

   .شده استانتخاب  400 ناحیه اول بریلوئن برابر استفاده در

 برابـر را  α-Al2O3 تین آلومینیم و اکسـیژن در شعاع مافین

a.u7/1 توجه به طـول پیونـدها   با این مقدار .گیریمدرنظر می، 

اگـر   .شـود  مـی شعاع کره اتمی و بیشینه بار داخل کره انتخاب 

یابد بدون این  میکوچک انتخاب شود حجم محاسبات افزایش 

گر هم بـزرگ انتخـاب شـود    که نتیجه خاصی حاصل شود و ا

  .شود میسیستم خطا ظاهر  کنند و در میهم همپوشانی  با ها کره

 با و تکرار 8 همگرایی را بر مبناي انرژي قرار دادیم که با

ریـدبرگ بـه ایـن همگرایـی      0001/0 مرتبـه  اختلاف انرژي از

تولیـد  را در ایـن روش بـراي    )Q( ترکیـب  فـاکتور . رسیدیم

 4/2برابـر   سـازگار  -جهت محاسبات خود هاي جدید،چگالی

 .تابع موج به دسـت آمـده اسـت    2470 تعداد انتخاب کردیم و

 ـ = Ry  488/0 Ef انرژي فرمـی را بـه انـدازه    دسـت آورده و  ه ب

انرژي  .نظر گرفته شد در eV 15تا  -eV 15از  گستره انرژي را

بـر  نیـز  مقیـاس انـرژي    .به عنوان مبداء انتخاب کردیم صفر را

به طور دلخواه به  مبداء انرژي را. باشدحسب الکترون ولت می

  .کنیمعنوان بیشینه نوار ظرفیت انتخاب می

   

  . α-Al2O3 ساختار نوار انرژي محاسبه شده براي . 2شکل 
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  بحثو  جینتا -3

  ي انرژيها ساختار نوار -3-1

تـوان بـه    ماده مـی  نوارهاي انرژي هر ساختار ۀمحاسب با

در  α-Al2O3ساختار نوارهـاي انـرژي   . خواص آن ماده پی برد

 در شکل GGA96راستاي خطوط تقارنی مختلف و در تقریب 

حسـب   مقیـاس انـرژي بـر    این نمـودار  در .رسم شده است 2

انرژي در بیشـینه نـوار ظرفیـت     ءمبدا و باشد میالکترون ولت 

= eV3/6اندازه  شکل فوق یک گاف نواري مستقیم به. باشد می

Eg نقطه در روي  الکترون ولت بـر  نقطه صفر .دهد نشان می

   .دهدفرمی نشان می تراز در انرژي بیشترین اشغال را محور

 انـرژي مـرز   همغـز  ي ظرفیت ازها حالتبراي جداسازي 

نظـر   در -Ryd6 برابـر  همغز و ي ظرفیتها جدایی بین الکترون

 را پاشـندگی بزرگـی از نوارهـا    ، یکدرشکل .گرفته شده است

به دلیل اسـتفاده   توانداین پاشندگی می منشاء .کنیممشاهده می

که مشارکت  شود میمشاهده  .تقریب شیب تعمیم یافته باشد از

اکسـیژن   2p يها اربیتال نوار ظرفیت بالایی مربوط به عمده در

ته نوار رسانش مربوط بـه   درحالی که مشارکت عمده دراست 

 4 و 3 هـاي  شکل که در باشدآلومینیوم می 3p و 3sي ها اربیتال

  . نشان داده شده است

هـاي  تـراز فرمـی بـا منحنـی    یر اکسیژن ز 2p يها حالت

 آلومینیـوم  3s و 3pيهـا  اربیتـال  .رنگ نشان داده شده اسـت   پر

 .رنگ نشان داده شـده اسـت   پرهاي  بالاي تراز فرمی با منحنی

بررسی ساختار نواري داراي اهمیت اساسی است زیرا بسیاري 

سختی و غیـره را   ،عایقاز قبیل ثابت  ماکروسکوپی از خواص

زمینه ساختار نواري و انرژي  دست آمده در ه توان از نتایج ب می

مقایسـه بـین ایـن روش و     1در جـدول   .گاف نتیجـه گرفـت  

ایـن روش   درشـود   مـی مشـاهده   .ي دیگر آمده اسـت ها روش

 ـ     دسـت آمـده از   ه سازگاري خوبی بـین ایـن نتـایج و نتـایج ب

  .داردوجود ي دیگر ها روش

  

  ها حالتگالی چ -3-2

 ها حالتوسیله چگالی ه طیف انرژي ب توزیع الکترون در

 ـ   .توصیف می شود دسـت آمـده بـراي    ه با اسـتفاده از نتـایج ب

 ـ eV4/6 =Eg مقدار گاف انرژي بـه انـدازه   ،ها حالتچگالی  ه ب

 
  .هاي اتم اکسیژناوربیتالهمراه با سهم α-Al2O3 ساختار نوار انرژي . 3شکل 

  

  
هاي اتم اوربیتالهمراه با سهم α-Al2O3 ساختار نوار انرژي . 4شکل 

  .آلومینیوم
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انرژي گاف به انـدازه   این اختلاف در ).5 شکل( آیددست می

eV1/0   ـ  گاوسـی   دلیـل گسـتردگی  ه با نتایج سـاختار نـواري ب

 هـا  حالـت ي انرژي ذاتی در روش محاسبات چگـالی  ها حالت

بـه   هـا  حالتهاي نوار چگالی شود تا  لبهاست که موجب  می

   .کشیده شوند به طرف گاف نوار eV1/0 اندازه

ي ها حالتسهم چگالی  آمده،  دسته استفاده از نتایج ب با

چندین برابر بیشتر از اتم  نوار ظرفیت مربوط به اتم اکسیژن در

  .آلومینیوم است

هاي جزئی اتـم اکسـیژن چنـین    از نمودار چگالی حالت

اتم اکسیژن بالاترین لبـه نـوار    2pي ها حالتشود که نتیجه می

آن  2sي هـا  حالـت  الکتـرون ولـت و   -7/ 5تا  0ظرفیت را از 

الکتـرون ولـت     -19تـا   -16پایین ترین لبه نوار ظرفیت را از 

  ). 6شکل ( دهندتشکیل می

اتم آلومینیوم  3p و 3sي جزئی ها حالتینکه با توجه به ا

 هـا  حالتین ز اایک شوند، سهم هر ل میتشکی رسانش در نوار

  . نشان داده شده است 7ل در شک

 مقدار انرژي گاف برابـر  ي تجربی،ها با استفاده از روش

eV8/8  =Eg  ـ .آمده است  دسته ب  ه البته مقایسه انرژي گاف ب

 ي تئـوري کـه در  هـا  با دیگـر روش   eV3/6  =Eg دست آمده 

   .بخش استآورده شده است، رضایت 1جدول 

  گیري نتیجه -4

-α در هـا  حالـت الی ـدر این مقاله ساختار نواري و چگ ـ

Al2O3 ي هـا  حالتنتایج ساختار نواري و چگالی  .محاسبه شد

یـک گـاف نـواري    α-Al2O3  دهـد کـه   میبه دست آمده نشان 

ي ها دیگر روش دارد که با eV3/6 به اندازه نقطه مستقیم در

همچنـین ایـن نتـایج     .استبخش رضایت 1در جدول  موجود

دهد که بیشـترین سـهم در نـوار ظرفیـت مربـوط بـه         مینشان 

اتم اکسیژن و در نوار رسانش  مربوط بـه    P2و  S2ي ها اربیتال

بسیاري  از خواص  .باشد میاتم آلومنیوم  P3و  S3 يها اربیتال

 
 

  .α-Al2O3 ي کل ها چگالی حالت. 5شکل 

  

 
 

  .ي جزئی اتم اکسیژنها چگالی حالت. 6شکل 

  

 
 

  .اتم آلومینیوم در نوار رسانش P3و  S3ي جزئی ها حالت. 7شکل 
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و  عایق بالا و سختی بـالا ثابت  از قبیل α-Al2O3ماکروسکوپی 

زمینه ساختار نـواري   دست آمده دره نتایج ب توان ازغیره را می

  . نتیجه گرفت و انرژي گاف
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