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1Sn-رسانايبررسی ساختار الکترونی، خواص مغناطیسی و اپتیکی نیم

 2OxCox با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی 

 فر؛، مرتضی ایزدی*منا رستمی، محمدابراهیم قاضی

 دانشگاه شاهرود، دانشکدۀ فیزیک

 1/4/14پذیرش            11/6/13دریافت 

 چکیده

  2OxCox-1Snو آلاییدۀ   2SnO های خالصخواص مغناطیسی و اپتیکی نمونه در این مقاله ساختارالکترونی و

جای اکسیژن روی  . اثر تهیشوندمی( با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی بررسی =65/5xو  1185/5، 165/5، 5665/5)

که  شدده مشخص های آلاییها نیز بررسی شد. با بررسی خواص مغناطیسی نمونهخواص ساختاری و مغناطیسی نمونه

شود. در نزدیکی تراز فرمی می -d3Coهای افزایش غلظت آلایش سبب افزایش چگالی ترازهای انرژی مربوط به اوربیتال

فاز پایدار شبکه فرومغناطیس  %65و  %5/16های های آلاییده نشان داد که در آلایشبررسی فاز پایدار مغناطیسی نمونه

نزدیک به یون کبالت منجر به افزایش  0.9375O0.125Co0.875Snمونۀ فرومغناطیسی جای اکسیژن در ناست. حضور تهی

و  %5/16، %65/6های آلاییده با شود. بررسی خواص اپتیکی نمونۀ خالص و نمونههای کبالت میگشتاور مغناطیسی یون

تر آن تا پس با افزایش بیش، گاف نواری اپتیکی کاهش و س%5/16کبالت نشان داد که با افزایش غلظت آلایش تا  65%

الکتریک ها در طیف تابع دی، شدت مربوط به اولین قله%5/16یابد. با افزایش آلایش تا ، گاف نواری اپتیکی افزایش می65%

های بالاتر های ظاهر شده در محدودۀ انرژیچنین ضرایب درآشامی و خاموشی افزایش و شدت مربوط به قلهها، همنمونه

های بازتابندگی و ضریب درآشامی مشخص شد که با افزایش غلظت آلایش تا یابند. با توجه به طیفمی کاهش eV6از

 یابد.میزان عبور فوتون در ناحیۀ مرئی کاهش می 5/16%

 جاتابعی چگالی، خواص مغناطیسی، اکسید قلع آلاییده با کبالت، خواص اپتیکی، تهی ۀنظری هاي کلیدي:واژه
 

 مقدمه

 eV 6/3با ساختار چهارگوشی روتایل و گاف نواری پهن  nرسانای شفاف نوع ( یک اکسید نیم2SnOد قلع )اکسی     

)103/42.(کم و مقاومت ویژۀ  )در دمای اتاق( 24 ‍Cm   در ترکیب خالص اکسید روی حضور ]1[است .

این ترکیب پتانسیل بسیار خوبی برای  ،اهویژگیاین دلیل کنند. بهعمل می n عنوان دهندۀ نوعجاهای اکسیژن بهتهی

های خورشیدی، سلولتوان در ساخت عنوان مثال از این ترکیب میبه. دکاربردهای متنوع الکتریکی و اپتیکی دار

گرهای تهیۀ نمایشگرهای صفحه تخت، آشکارسازهای مادون قرمز، حس برایدیودهای نور گسیل، الکترودهای شفاف 

درصد کمی از از سوی دیگر آلایش اکسید قلع با  .[4[، ]6]یستورهای لایه نازک فروالکتریک استفاده کرد گازی و ترانز

 برای توانمی که از آنشود می رقیق شده مغناطیسی رساناینیم منجر به تولید Coو  Mn ،Feنظیر  واسطۀ عناصر

                 :نویسندۀ مسئولEbrahim_ghazi@yahoo.com 
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رساناهای گر این واقعیت است که در نیمنتایج تجربی گزارش شده بیان .]5[خت قطعات اسپینترونیکی استفاده کرد سا

عنوان مثال برای . به[8[، ]6] بستگی دارد هاآنسازی آمادهروش ها بهمغناطیسی رقیق شده، خاصیت مغناطیسی نمونه

مقادیر متفاوتی گزارش  اند،های مختلفی سنتز شدهکه با روش Coآلاییده با  2SnOهای مغناطیسی نمونه گشتاور

 K 655دمای کوری  در یفاز فرومغناطیس Coآلاییده با  2SnOهای نازک شده است. گروه اوگل و همکاران برای لایه

. ]1[الت گزارش شده است کب %5ازای آلایش به B5/8ها در حدود اند. گشتاور مغناطیسی این نمونهگزارش کرده

لیزر  رسوب که با استفاده از روش Coآلاییده با  2SnOهای نتایج تحقیقات تجربی نشان داده است که نمونهچنین هم

بررسی تجربی خواص گروه یان،  .[11[، ]1]دهد اند، رفتار فرومغناطیسی در دمای اتاق نشان مینشانی شدهپالسی لایه

 Si(155رسوب لیزر پالسی روی زیرلایۀ )که با استفاده از روش  2O0.05Co0.95Snک های نازلایهمغناطیسی 

ها، خاصیت فرومغناطیسی در دمای اتاق . نتایج این بررسی نشان داد که این نمونه]15[ انددهدانشانی شدند، انجام لایه

ها در حدودداشته و گشتاور مغناطیسی آن CoB3/1 عنوان عامل مؤثر در جاهای اکسیژن بهر تهیاست. حضو

های . نتایج بررسی گروه کیم و همکاران نشان داد که نمونه]15[بهبود خاصیت مغناطیسی سیستم معرفی شده است 

اند، دارای خاصیت فرومغناطیسی با کبالت که با روش رسوب لیزر پالسی تهیه شده %15اکسید قلع آلایش یافته با 

سیگشتاور مغناطی CoB54/5 کبالت نیز  %65یافته با غلظت های آلایش در دمای اتاق هستند. برای نمونه

های خواص مغناطیسی نمونهلیو  -اف -گروه اکس .]11[خاصیت فرومغناطیسی در دمای اتاق گزارش شده است 

2SnO  آلاییده باCo های این گروه نشان گیرینتایج اندازه .]16[ نددکرگزارش  راهای سیلیکونی روی زیرلایه

های رشد داده شده در راستاهای مختلف بلوری خاصیت فرومغناطیسی در دمای اتاق دارند. نمونه ۀدهد، هممی

تری دارند. تری هستند، گشتاور مغناطیسی اشباع شدۀ بزرگهای ساختاری بیشهایی که دارای نقصچنین نمونههم

ها بهبود ای خاصیت بلورینگی نمونههای شبکهبا افزایش زمان باز پخت به دلیل کاهش نقص این بررسی نشان داد که

، Coآلاییده با  2SnOیابد. مغناطش اشباع میانگین، برای نمونۀ ها کاهش مییافته و خاصیت فرومغناطیسی نمونه

 CoB13/5 2رات . بررسی خواص مغناطیسی نانو ذ]16[دست آمد بهSnO  روش کبالت که به  %38/3آلاییده با

گروه  .]13[ها نیز در دمای اتاق خاصیت فرومغناطیسی دارند ژل هیدروگرمایی سنتز شدند، نشان داد که این نمونهسل

را بررسی ژل با روش سل  رشد داده شده Coآلاییده با  2SnOخواص اپتیکی و ساختاری نانو ذرات فانگ و همکاران 

ها افزایش یافته و لبۀ جذب در ناحیۀ طیف مرئی و ، اندازۀ بلورک%65تا  Coکه با افزایش غلظت  ندنشان داد و کردند

های نازک . براساس نتایج گزارش شده گروه لیو، لبۀ جذب در لایه]14[دهد جایی قرمز نشان میفرابنفش یک جابه

2SnO  آلاییده باCo  جایی آبی ، یک جابتربیشهای ازای غلظتقرمز و سپس بهجایی ، ابتدا یک جابه%16تا میزان

اسیلان و گروه سیتی  وسیلۀبهکه با روش رسوب شیمیایی  Coآلاییده با  2SnOهای نانوذرات . در نمونه]1[نشان داد 

شد  جایی قرمز در نواحی طیف مرئی و فرابنفش، منجر به یک جابه%5همکاران سنتز شدند، افزایش غلظت آلایش تا 

ژل مشخص شد که با روش سل درصد کبالت تهیه شده به 35و  65، 15آلاییده با  2SnOهای چنین درلایه. هم]6[

 .]15[یابد ، عبور اپتیکی کاهش میCoافزایش آلایش 
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، 2OxCox-1Sn (5665/5 ،165/5های حجمی در این مقاله ساختار الکترونی، خواص مغناطیسی و اپتیکی نمونه

جای مطالعه شده و اثر تهی WIEN2k( با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی در قالب نرم افزار =65/5xو  1185/5

 بررسی شده است. ها اکسیژن روی خواص ساختاری و مغناطیسی این  نمونه

 روش انجام محاسبات

استفاده شد.  که بر پایۀ نظریۀ تابعی چگالی استوار است، WIEN2kاز کد محاسباتی  پژوهشبرای انجام این 

برای حل معادلۀ شرودینگر است. در این نظریه، تابعی چگالی الکترونی  یاستفاده از نظریۀ تابعی چگالی راه حل مناسب

شود. سپس این ای به تعدادی معادلۀ تک ذره تبدیل میعنوان متغیر اصلی در نظر گرفته شده و معادلۀ بس ذرهبه

امروزه استفاده از نظریۀ تابعی چگالی در حل مسائلی شوند. های تقریبی حل میشای با استفاده از رومعادلات تک ذره

و  چنین مسائل مربوط به ابررساناییها و محاسبۀ ساختار نواری جامدات و همنظیر محاسبۀ انرژی بستگی مولکول

تعیین هامیلتونی کل گام اول در نظریۀ تابعی چگالی  .]16[خواص مغناطیسی مواد به امری رایج تبدیل شده است 

انرژی  ناشی ازها و جملات ها و هستهشدگی کولنی بین ذرات، اعم از الکترونجفت دستگاه شامل جملات مربوط به

های اعمال شده در تعیین های معادلۀ شرودینگر با توجه به تقریبسپس جواب ها است.ها و هستهجنبشی الکترون

ها، شم برای الکترون -ای کوهنحل معادلات تک ذره شم، از -بنای تقریب کوهنبر م .]18[آید دست میهامیلتونی به

[. برای حل این معادلات و 11] [،11چنین انرژی کل دستگاه را محاسبه کرد ]توان تمام خواص حالت پایه و هممی

رفتن اسپین الکترون مشخص بستگی را با در نظر گهم -تعیین پتانسیل و چگالی حالت نهایی باید مقدار تابعی تبادلی

های دیگر موجود در دسته معادلات کوهن شم کوچک است که اندازۀ این انرژی در مقایسه با انرژینمود. با توجه به این

است. برای حل معادلات  استفاده شده(GGA) توان آن را تقریب زد که در این کار از تقریب شیب تعمیم یافته می

روش امواج تخت تقویت شده خطی با پتانسیل توان بهی زیادی وجود دارد که از جمله میهای تقریبشم روش –کوهن 

سازی و حل خود سازگار به حل از طریق دو مرحله مجزای آماده WIEN2k افزاراشاره کرد. نرم (FL-LAPW)کامل 

ای از توابع مجموعه پردازد. بعد از حل کامل این معادلاتمی FL-LAPWکمک روش شم به -دسته معادلات کوهن

توان چگالی الکترونی جدید را محاسبه کرد. یکی از آید که با استفاده از این توابع میدست میالکترونی بهموج تک

)سلول واحد( به دو  بندی بلورالکترونی( تقسیمهای مناسب برای انتخاب توابع موج پایۀ مناسب )توابع موج تکروش

پوشانی( و ناحیۀ بین جایگاهی )فضای بین این کرات( های بدون همهای مافین تین )کرههناحیه با عنوان ناحیۀ کر

، تلفیق خطی از توابع mtRتین با شعاع مجموعۀ پایۀ معرفی شده در داخل کرۀ مافین  LAPW-FLاست. در روش 

ابع موج مربوط به امواج های کروی( است و مجموعۀ پایۀ معرفی شده در ناحیۀ بین جایگاهی، توشعاعی )هارمونیک

K تخت است. بسط بردارموج


تین تادر نواحی مافین  
maxK  جایگاهی تاو در نواحی بین

maxG (بردارموج قطع )

 Coو  Sn، Oبرای  mtRمتر انتخاب شد. پارا 8برابر با  max.KmtRدراین کار مقدار پارامتر  .]11[گیرد انجام می

. ]65[ در نظر گرفته شدند 86/1و  1/1 ،65/1 (a.u)برابر  ترتیبمتناسب با شعاع اتمی مربوط به این عناصر، به
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مقدار
maxG  1(برای بسط پتانسیل و چگالی بار در ناحیۀ بین جایگاهی برابر با-(a.u. 18  .با توجه به انتخاب شد

 و =Å838/4a=bهای تجربی و ثابت P42/mnm)روتایل تتراگونال با گروه فضایی  2SnOوری ساختار بل

Å116/3=cهای ( جایگاه اتمSn ( و جایگاه5/5,5/5,5/5( و )5,5,5در ) هایاتم O ( و  5.5نیز در–u5/5  و+u5/5) و 

(5u, u, )  358/5باu=  2محاسبات مربوط به ساختار  .[63[، ]61]انتخاب شدندSnO  5/16، %65/6آلاییده با% ،

سازی یک، دو، سه و چهار یون انجام شد. لازم به ذکر است که جانشین 6×6×6در یک ابریاختۀ  کبالت %65و  85/11%

Co شود. برای مقادیر آلایش مذکور میایجاد ساختار اکسید قلع آلاییده با مقادیر ترتیب منجر به در ابریاختۀ میزبان به

محاسبات مربوط به فاز  6×6×6یافته در ابریاختۀ  های آلایشدلیل فرد بودن تعداد اتمبه %85/11 و %65/6 آلایش

 پذیر نیست، بنابراین بررسی ساختار الکترونی برای این دو نمونه، در فاز فرومغناطیسامکان  (AFM) پادفرومغناطیس

( (FMکبالت نیز برای فاز  %65و  %5/16، %65/6ی هالظتهای آلایش یافته با غانجام شد. بررسی خواص اپتیکی نمونه

  فرومغناطیس انجام شد.

 نتایج و بحث

   2OxCox-1Snهاي نمونه محاسبات خواص الکترونی و مغناطیسی -1

که در این چناننشان داده شده است.  6×6×6در ابریاختۀ  انتخابی برای آلایش Coهای های اتم( جایگاه1در شکل )

 %5/16 ( برای آلایش1سازی یون مغناطیسی در جایگاه )، جانشین%65/6ده شده است برای آلایش شکل نشان دا

( درنظر گرفته 1,6,3,4های )جایگاه %65( و برای آلایش 1,3,5های )جایگاه %85/11(، برای آلایش 1,5های )جایگاه

در  Coهای آلاییده با مغناطیسی در نمونه شدند. نتایج حاصل از محاسبات مربوط به انرژی حالت پایۀ فازهای مختلف

 گزارش شده است.  1جدول 
 

 

 

 

 

 

 

 

 هاي آلایش کبالت.با نمایش جایگاه 2SnO 2×2×2ساختار ابریاختۀ  .1شکل

چنین گشتاور و هم tot(M(، گشتاورهای مغناطیسی کل ابریاخته جایگاهیگشتاورهای بینمقادیر مربوط به 

در فاز فرومغناطیس  برای 2SnOجانشانی شده در نقاط مختلف ساختار بلوری  Co(M(های کبالت مغناطیسی یون

با افزایش آلایش کبالت، گشتاور مغناطیسی دهد که دست آمده نشان می( گزارش شده است. مقایسۀ نتایح به6جدول )

 [.64]ران در توافق است یابد که با نتایج نظری گروه ونگ و همکاهای کبالت افزایش میکل و گشتاور مغناطیسی یون
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 Coگشتاور مغناطیسی در واحد یون  دهند که فاز پایدار سیستم فرومغناطیس است.دست آمده نشان مینتایج به

چنین گروه زانگ و همکاران با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی گروه ونگ و همکاران و همرا  32CoO15Snهای نمونه

(DFT) ترتیب برابربهB86/5  وB84/5  های مربوط به دو اتم . انتخاب جایگاه[6[، ]8]اند دهکرگزارشCo  در

شدگی فرومغناطیسی با اند، منجر به جفتترین همسایۀ دوم نسبت به هم واقع شده(، که در وضعیت نزدیک1شکل)

شدگی . جفت]61[است  Å5185/3در این حالت  Coهای شود که فاصلۀ بین یوندرجه می 15/134زاویۀ پیوند 

شدگی فرومغناطیسی با مکانیزم اند، از نوع جفتکه در وضعیت نزدیک به هم واقع شده Coهای فرومغناطیسی بین اتم

های فرومغناطیس و دهد مقدار تفاوت انرژی بین حالتدست آمده نشان می. بررسی نتایج به]61 [تبادل مستقیم است

[، 8]های تحقیقاتی دیگر در توافق است است که با نتایج گزارش شده توسط گروه -meV68/18دفرومغناطیس برابر پا

[64] . 

 در فازهاي مغناطیسی مختلف. Coیافته با : مقادیر انرژي کل ساختار آلایش1جدول

 FME (Ry)AFME (Ry)PME(Ry) آلایش
-FME

(Ry)AFME 
 فاز پایدار

65/6% 54418/116186- ___ 5656/116186- ___ FM 

5/16% 55615/113351- 55165/113351- 1865/113358- 5513/5- FM 

85/11% 51456/183831- ___ 54615/183831- ___ FM 

65% 15116/164181- 51415/164181- 51615/164181- 5146/5- FM 

در فاز فرومغناطیس براي آلایش  Coي ها: مقادیر مربوط به گشتاور مغناطیسی کل و گشتاور مغناطیسی یون2جدول

 .%22و  %2/12و در فاز پادفرومغناطیس براي آلایش هاي  %22و  52/11%، 2/12%، 22/6%

 totM درصد آلایش

)B(μ 
Co1M 

)B(μ 
Co2M 

)B(μ 
Co3M 

)B(μ 
Co4M 

)B(μ 
Co5M 

)B(μ 

گشتاور 

 جایگاهیبین

 5851/5 ___ ___ ___ ___ 8611/5 1114/5 فاز فرومغناطیس ; 65/6%

 1868/5 6153/5 ___ ___ ___ 1611/5 1138/6 فاز فرومغناطیس ; 5/16%

 6845/5 85868/5 ___ 6443/1 ___ 6443/1 6184/4 فاز فرومغناطیس ; 85/11%

 4116/5 ___ 6546/1 5161/1 5611/1 5888/1 51566/1 فاز فرومغناطیس ; 65%

فاز پاد  ; 5/16%

 فرومغناطیس

5511/5 8335/5 ___ ___ ___ 61865/5- 5534/5 

 5543/5 ___ -5344/1 4581/1 -3131/1 4883/1 -1463/5 فاز پادفرومغناطیس ; 65%

 ها و ساختار نواري حالتچگالی -2

در شکل  2O0.0625Co0.9375Snکلی بر حسب انرژی برای فاز فرومغناطیس نمونه  (DOS)های چگالی حالت رفتار

در  استهای اسپین پایین در تراز فرمی، غیرصفر چگالی حالتدهد رسی نشان می( نشان داده شده است. این بر6)
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باشد. این فلزی رسد این نمونه دارای خاصیت نیمبه نظر می از این رو،های اسپین بالا صفر است. که چگالی حالتحالی 

  .[65[، ]61[، ]8][، 6]است  موافقهای دیگر نتیجه با نتایج حاصل از کارهای نظری انجام شده گروه

 

 

 

 
 

 

 

 2O0.0625Co0.9375Snهاي کلی محاسبه شده براي فاز فرومغناطیس نمونه : نمودار چگالی حالت2شکل

کبالت در  %65/6های نمونۀ اکسید قلع آلاییده با های جزئی محاسبه شده برای هریک از اتمنمودار چگالی حالت

ترین سهم در نوارهای دهد بیشهای محاسبه شده نشان میالتچگالی ح مقایسۀ( نشان داده شده است. 3شکل )

ترین سهم چنین بیشاختصاص دارد. هم p6-O و d3-Coهای ترتیب مربوط به اوربیتالظرفیتی نزدیک به تراز فرمی به

توجه به است. با  s5-Snو  p6-Oو   d3-Co هایترتیب مربوط به اوربیتالدر نوارهای رسانشی نزدیک به لبۀ نوار به

-dهای جزئی اوربیتال توانیم بگوییم که چگالی حالت( می1های نشان داده شده در ساختار بلوری )شکلموقعیت اتم

Co  های جزئی اوربیتال گیرد. همچنین چگالی حالتقرار می 1است که در جایگاه  کبالتیمربوط به اتمp-O مربوط ،

 d3-Coهای رو هیبریداسیون حالت( است، از این8)جایگاه  Coترین همسایه به اتم به اتم اکسیژن در نزدیک

های تر است. هیبریداسیون حالتج( قوی-3)شکل s5-Snو  p6-Oهای د( نسبت به هیبریداسیون حالت-3)شکل

d3- Co  وp6- O های ناخالصی واقع در وابسته به حالت در نواحی بیشینۀ نوار ظرفیت به روش شکافتگی تبادلی

های جزئی محاسبه شده برای دهد چگالی حالتاین بررسی نشان می. [61[، ]6]شود انجام می SnCoO ریگاف نوا

Sn  ،های وط به اتممربSn ( در مجاورت اتم5، 5، 5واقع در جایگاه ) هایCo  ( و 1)در جایگاهO  ( است. 8)در جایگاه

نشان  (4)های اسپین بالا و پایین در شکل ی حالتبرا 2O0.0625Co0.9375Snنمونه  ساختار نواری محاسبه شده برای

ندارد. قرار  های اسپین بالا بیشینۀ نوار ظرفیت در نقطۀدهند برای حالتداده شده است. نمودارهای مربوط نشان می

 d3- Coهای وربیتالهای انرژی مربوط به اپایین حالتهای اسپین چگالی حالت در ناحیۀ تراز فرمی در نمودار

 شود.مشاهده می
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، s:Sn،  ب( s:Sn ،s:Co.  الف( 2O0.0625Co0.9375Sn ۀهاي جزئی عناصر نمون: نمودار مربوط به چگالی حالت3شکل 

p:Co )ج  ،s:Sn ،p:O )د  ،d:Co ،p:O )ه  ،s:Sn ،p:Sn )و  ،s:Sn ،s:O. 

 

 
 هاي اسپین پایین.هاي اسپین  بالا ب( حالتا لف( حالت 2O6250.0Co0.9375.Sn: نمودار ساختار نواري نمونه 4شکل

( نشان 5در شکل ) 2O0.125Co0.875Snهای کلی محاسبه شده برای فاز فرومغناطیس نمونه نمودار چگالی حالت

های مربوط به طور عمده متشکل ازحالتها نزدیک به تراز فرمی )لبۀ نوار ظرفیت(، بهچگالی حالتداده شده است. 

نیز این ترکیب های اسپین پایین در تراز فرمی، با توجه به حضور چگالی حالت است. p6-Oو  d3-Coهای اوربیتال

های اسپین بالا و پایین در شکل برای حالت 2O0.125Co0.875Snنمودار ساختار نواری نمونه فلزی دارد. خاصیت نیم

 دهد بیشینۀ نوار ظرفیت در نقطۀ های اسپین  بالا نشان می( نشان داده شده است. بررسی نمودار مربوط به حالت6)
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و  استدر تراز فرمی  d3-Coهای نوار انرژی مربوط به حالتشود ب( مشاهده می -6که در شکل )چنان. قرار ندارد

 های اسپین پایین وابسته است.فلزی این ترکیب به حالتمنشأ رفتار نیم
 

 
 در فاز فرومغناطیس. 2O0.125Co0.875Snهاي کلی نمونه ودار چگالی حالت: نم2شکل

 

 
 هاي الف( اسپین بالا  ب( اسپین پایین.براي حالت 2O0.125Co0.875Sn: نمودار ساختار نواري نمونه 6شکل

نشان ( 8در شکل ) 2O0.125Co0.875Snهای کلی محاسبه شده برای فاز فرومغناطیس نمونه نمودار چگالی حالت

تواند منجر به بروزخاصیت های اسپین بالا و پایین، میها در تراز فرمی برای حالتحالت داده شده است. حضور چگالی

 است. p6-Oو  d3-Coهای ها در نزدیکی تراز فرمی عمدتاً متشکل از حالتچگالی حالتفلزی در این نمونه شود. 

نشان داده شده است. ترازهای  (1)بالا و پایین این نمونه در شکل  های اسپیننمودار ساختار نواری مربوط به حالت

 شوند.کند منجر به خاصیت فلزی این نمونه میکه از تراز فرمی عبور می d3-Coهای انرژی مربوط به حالت
 



  03                                                                                        رسانای...بررسی ساختار الکترونی، خواص مغناطیسی و اپتیکی نیم
‍

 
 در فاز فرومغناطیس. 2O0.1875Co0.8125Sn ۀهاي کلی نمون: نمودار چگالی حالت5شکل

 

 
هاي اسپین هاي اسپین بالا  ب( حالتبراي: الف( حالت 2O0.1875Co0.8125Snختار نواري نمونه نمودارسا : 1شکل 

 پایین.

( نشان 1در شکل ) 2O0.25Co0.75Snهای کلی محاسبه شده برای فاز فرومغناطیس نمونه نمودار چگالی حالت

های تعیین و تفاوت انرژی بین حالت عنوان حالت پایۀ ساختارداده شده است. برای این نمونه فاز فرومغناطیس به

شود حضور ( دیده می1که در شکل )چناندست آمد. به -meV56/111فرومغناطیس و پادفرومغناطیس برابر با 

های کلی شود. مقایسۀ نمودارهای چگالی حالتها در تراز فرمی منجر به خاصیت فلزی این ترکیب میچگالی حالت

دهد که افزایش غلظت کبالت، نشان می %65و  %85/11، %5/16، %65/6های درصده با یافت برای ساختارهای آلایش

در نوار ظرفیت و نوار رسانش  p6-Oو  d3-Coهای چنین افزایش میزان هیبریداسیون اوربیتالو هم Coناخالصی 

نمودار شود. چنین در تراز فرمی میو لبۀ نوار رسانش و همها در مجاورت لبۀ نوار ظرفیت سبب افزایش چگالی حالت

( نشان داده شده است. حضور نوارهای 15)در شکل این نمونه  های اسپین  بالا و پایینساختار نواری مربوط به حالت

 شود. در تراز فرمی منجر به خاصیت فلزی در این ترکیب می d3-Coناخالصی 
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 .2O0.25Co0.75Snهاي کلی فاز فرومغناطیس نمونه : نمودار چگالی حالت9شکل

 

 
 پایین.هاي اسپین حالت هاي اسپین  بالا  ب(. الف( حالت2O0.25Co075Sn نمونه : نمودارهاي ساختار نواري11شکل

 جاهاي اکسیژندر حضور تهی 0.9375O0.125Co0.875Snمحاسبۀ ساختار الکترونی نمونه   -3

جای کبالت در فاز فرومغناطیس با حضور تهی %5/16ر این کار ساختار الکترونی نمونه اکسید قلع آلاییده با د

 0.9375O0.125Co0.875Snنمونه  های کبالت در ساختارموقعیت آلایش اتم 1اکسیژن نیز بررسی شد. با توجه به شکل 

(. موقعیت 1,5های ، در نظر گرفته شد )جایگاه2O0.125oC0.875Snها در ساختار نمونه مشابه موقعیت آلایش این اتم

جاهای اکسیژن تمایل دارند که در دهند که تهیها نشان میانتخاب شد. بررسی 1جای اکسیژن نیز در جایگاه تهی

چنین های کبالت و همجاها سبب افزایش گشتاور مغناطیسی یونهای کبالت قرار گیرند و حضور این تهیمجاورت اتم

جای اکسیژن . حضور هر تهی[65[، ]61[، ]8]شوند شدگی فرومغناطیسی بلندبرد بین دو یون کبالت میموجب جفت

با برداشتن یک اکسیژن در شبکۀ  6Co+و 4Sn+شود که تفاوت بار الکتریکی بین نزدیک به یک اتم کبالت سبب می

گشتاور مغناطیسی کل، گشتاور مغناطیسی اسبۀ . نتایج حاصل از مح]61[هشت وجهی اطراف یون کبالت، برطرف شود 

( گزارش شده است. مقایسۀ 3در جدول ) 0.9375O0.125Co0.875Sn و انرژی کل در فاز فرومغناطیس نمونه Coهای یون

 0.9375O0.125Co0.875Snو  2O0.125Co0.875Snکبالت در دو سیستم  %5/16نتایج حاصل از آلایش 
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شود. های کبالت میجای اکسیژن سبب افزایش گشتاور مغناطیسی یونحضور تهی دهد که( نشان می3و6های)جدول

. ]61[دست آمده برای گشتاورهای مغناطیسی با مقادیر گزارش شده توسط ونگ و همکاران در توافق است مقادیر به

دو اتم کبالت، در مربوط به هر  d-Coهای های جزئی اوربیتالهای کلی به همراه چگالی حالتنمودار چگالی حالت

ها در نزدیکی تراز فرمی مربوط به دهد چگالی حالت( نشان داده شده است. این بررسی نشان می11شکل )

 است. d3-Coهای  اوربیتال

و انرژي کل در فاز فرومغناطیس  Coهاي : مقادیر مربوط به گشتاور مغناطیسی کل، گشتاور مغناطیسی یون3جدول

 .0.9375O0.125Co0.875Snمربوط به نمونه 

 B(μtotM )B(μCo1M )B(μ Co2M E(Ry)( آلایش

سیستم فرومغناطیس 

0.19375O0.125Co0.875Sn 

13114/3 41681/1 46111/1 538566/113151- 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 .0.9375O0.125Co0.875Snهاي کلی فاز فرومغناطیس نمونه  : نمودار چگالی حالت11شکل

 بررسی خواص اپتیکی

 کتریکالتابع دي -1

های مختلف کبالت، بررسی ( آلاییده با غلظت]155[در ادامۀ این کار خواص اپتیکی ساختار اکسید قلع )راستای 

الکتریک، پاسخ نمونه به یک میدان شود. تابع دیالکتریک آن، مشخص میرفتار الکتریکی هر ماده با تابع دیشد. 

الکتریک مختلط با کرونیگ برای دو مؤلفه از تابع دی-کرامرز معادلات است.  الکترومغناطیسی اعمال شده با انرژی

. ]66[بیانگر مقدار اصلی انتگرال کوشی است  Pشوند که در این روابط ( داده می6( و )1روابط ) 1 و   2 

کنندۀ میزان توصیف بخش حقیقی تابع دی الکتریک ریک هستند.الکتترتیب قسمت حقیقی و موهومی تابع دیبه

بخش موهومی تابع دی الکتریک اختلال وابسته . ]66[قطبش محیط و جریان حامل بار در حضور میدان خارجی است 

کنش الکترون با فوتون یک شاخص مؤثر های الکترونی در وضعیت پایه است و برای توصیف برهمبه زمان برای حالت
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 ازای. به]68[ت اس  01 الکتریکی و به ازای ، مادۀ رفتار دی  01  مادۀ رفتار فلزی از خود نشان ،

 .]63[دهد می

 
 


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12                                )6(  

الف( نشان داده شده است. مقادیر ثابت  -16الکتریک برحسب انرژی در شکل )نمودار قسمت حقیقی تابع دی

الکتریک استاتیکدی 01 65و  %5/16، %65/6های های آلاییده با غلظت، برای نمونۀ خالص و نمونه% 

دهد که ثابت دست آمده نشان میالکتریک بههای دیقایسۀ ثابتدست آمد. مبه 14/1و 63/11، 4/5، 5/3ترتیب به

قسمت  ،%5/16تر است. با افزایش غلظت آلایش تا های آلاییده از نمونۀ خالص بزرگالکتریک استاتیک در نمونهدی

های نهیابد. برای نمو، مجدداً کاهش می%65تر آلایش تا الکتریک افزایش و سپس با افزایش بیشحقیقی تابع دی

و  eV64/15 ،eV64/15های ترتیب از انرژیالکتریک مربوطه بهکبالت تابع دی %65و  %5/16، %65/6آلاییده با 

eV41/11 شود. به بعد منفی می 

الکتریک،ب( نمودار بخش موهومی تابع دی-16) در شکل  ، برحسب انرژی نشان داده شده است. گذار از 2

، %65/6های آلائیده با دهد، در نمونهرخ می eV18/6که در نمونۀ خالص در انرژی  s5-Snبه حالت  p6-Oحالت 

جایی قرمز در افتد. یعنی یک جابه، اتفاق میeV8و  eV51/6 ،eV53/6های ترتیب در انرژیکبالت ، به %65و  5/16%

، نسبت به نمونۀ خالص شاهد هستیم. %5/16، %65/6های های آلاییده با غلظتهای مربوط به نمونهموقعیت قله

 %5/16های مربوط به نمونۀ آلاییده با غلظت جایی قرمز در موقعیت قله، یک جابهeV6تر از های کمهمچنین در انرژی

دهد که موقعیت دست آمده نشان میهای بهشود. مقایسۀ طیفمشاهده می %65/6نسبت به نمونۀ آلاییده با غلظت 

جایی یک جابه %5/16و  %65/6های های مربوط به آلایشکبالت نسبت به موقعیت قله %65وط به آلایش های مربقله

جایی جایی قرمز و سپس یک جابهها  ابتدا یک جابهرو انتظار داریم که در مورد دومین قلهآبی نشان می دهد. از این

در نزدیکی تراز فرمی افزایش  -d3Coهای ط به حالتآبی رخ دهد. با افزایش غلظت آلایش تعداد ترازهای انرژی مربو

ها نقش های مربوط به جذب اپتیکی، ناشی از گذارهایی است که ترازهای ناخالصی در ایجاد آنیابد، بنابراین قلهمی

ش شوند. با افزایهای آلاییده از گذارهای مستقیم و غیرمستقیم ناشی میهای مشاهده شده در طیف نمونهدارند. قله

، -p5Snبه  s5-Sn ،p6-Oبه  -p6Oهای مربوط به گذارهای ، شدت وابسته به قله%65غلظت آلایش کبالت تا 

s6O-  بهs5-Sn  وd3-Co  بهp5-Sn تواند ناشی از افزایش گذارهای غیرمستقیم یابند که این پدیده میکاهش می

کبالت، که  %65و  %5/16، %65/6های آلاییده با نمونه های مربوط به. سایر قله]61[از نوار ظرفیت به نوار رسانش باشد 

های به حالت -d3Coهای ناخالصی شوند، ممکن است مربوط به گذار از حالتظاهر می eV3-6حدود  در بازۀ انرژی

s5Sn- یابد. در ها افزایش میشود که با افزایش غلظت آلایش، شدت قلهباشند. در مورد این گذارها مشاهده می
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های و سپس به ترتیب در نمونه %5/16شود که اولین قله ابتدا در نمونۀ آلاییده شامل های خیلی کم مشاهده میژیانر

های آلاییده  شود. برای نمونهای مشاهده نمیشود و برای نمونۀ خالص قلهکبالت ظاهر می %65/6و  %65آلاییده شامل 

ست که در دانست. این در حالی -s5Snهای به حالت -d3Coهای تتوان مربوط به گذار از حالها را میاولین قله

دهد. لبۀ جذب اپتیکی به دلیل کاهش گاف نواری در ، رخ می-s5Snبه  - p6-Oهای نمونۀ خالص اولین گذار از حالت

شود. جا میجایی قرمز( جابهتر)جابههای کوچک( نسبت به نمونۀ خالص به سمت انرژی %5/16های آلاییده  )تا نمونه

توان به اولین گذار مرتبط دانست، های آلاییده نسبت به نمونۀ خالص را میتر شدن لبۀ جذب اپتیکی در نمونهکوچک

های آلاییده نیز مشاهده نمودیم که تراز ها و ساختار نواری نواری مربوط به نمونهچه در نمودارهای چگالی حالتچنان

است. نتایج مشاهده شده با نتایج تجربی گزارش شده توسط  d3-Coهای فرمی به طورعمده متشکل از حالت

 .[14[، ]6[، ]1]های دیگر در توافق است گروه

 ضریب درآشامی -2

، ضریب درآشامی I ، نیز با اطلاع از 1  و   :]68[آید دست میبه( 3از رابطۀ ) 2

           (3)            2
5.0

1

2

2

2

1   cI  

نمودار ضریب درآشامی   I  که در این چنان( نشان داده شده است. 13در شکل ) بر حسب انرژیمحاسبه شده

یابد و سپس با افزایش غلظت آلایش میزان جذب افزایش می eV1/4های تا حدود شود برای انرژیطیف دیده می

 eV14/8 شود. موقعیت قلۀ متناظر با انرژیکاهش در جذب امواج الکترومغناطیسی می افزایش غلظت آلایش سبب

جایی و یک جابه %5/16و  %65/6های های آلاییده با غلظتجایی قرمز در نمونهمشاهده شده در نمونۀ خالص یک جابه

، برای نمونۀ خالص و eV654/5انرژی  به ازایمیزان جذب دهد. را نشان می %65آبی در نمونۀ آلاییده با غلظت 

و  cm161 ،1-cm3/1113 ،1-cm8/15111-1ترتیب برابر با به %65و  %5/16،   %65/6های های آلاییده با غلظتنمونه

1-cm5615 های های آلاییده نسبت به نمونۀ خالص به سمت انرژیهمین دلیل لبۀ جذب اپتیکی در نمونهاست. به

 شود.تر کشیده میکم

،  الف( بخش حقیقی ]111[در راستاي   2OxCox-1Snالکتریک برحسب انرژي براي نمونه نمودار تابع دي :12شکل

 الکتریکالکتریک.  ب( بخش موهومی تابع ديتابع دي
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 .]111[در راستاي  2OxCox-1Sn: نمودار ضریب درآشامی برحسب انرژي براي نمونه 13شکل

 ضریب شکست و ضریب خاموشی -3

. ]61[بستگی دارد  kخاموشی و ضریب nشکست نگی انتشار امواج الکترومغناطیسی در یک محیط به ضریب چگو

 شکستضریب  n ،خاموشی میزان انتشار امواج  و ضریبk35[دهند ، پاشندگی امواج را نشان می[ . 

  : ]31[( داده می شود 4، با استفاده از رابطه )kا شاخص میرایی( و ضریب خاموشی )ی nضریب شکست حقیقی 

    (4)                      
2

1
,

2

1 2

2

2

11

2

2

2

11   kn   

الف و ب( نشان داده  -14های )های خالص و آلاییده در شکلشکست و ضریب خاموشی نمونهنمودارهای ضریب 

کبالت، به %65و  %5/16، %65/6های یده با غلظتهای آلایشکست استاتیک برای نمونهشده است. مقادیر ضریب 

 eV5- 61/3شود، در محدودۀ انرژی که در این شکل دیده میچناندست آمد. به 18/6و  13/3، 33/6ترتیب برابر با 

شکست ماده با افزایش درصد آلایش، ضریب  %5/16، %65/6های های آلاییده با غلظتبرای نمونۀ خالص و نمونه

های که قبلاً نیز اشاره شد، قلهچنان. شودکم میهای بالاتر از آن، با افزایش درصد آلایش در محدودۀ انرژی افزایش و

های مربوط به نمودار ضریب درآشامی  است که مشابه رفتار مشاهده شده روی منحنی ضریب خاموشی، منطبق بر قله

  و 2 Iجایی قرمز و با افزایش غلظت های متناظر یک جابه، برای قله%5/16زایش غلظت آلایش تا ، با اف

دهد که با افزایش آلایش، ب( نشان می -14) دهند. بررسی طیفجایی آبی از خود نشان می، یک جابه%65آلایش تا 

یابد به بعد کاهش می eV86/5افزایش  و سپس از محدودۀ انرژی   eV13/5-66/5جذب ماده در محدودۀ انرژی 

 .]36[کنند تر در ماده نفوذ مییعنی امواج راحت

 بازتابندگی -4

بازتابندگی اپتیکی  R ( داده 5در برخورد عمود موج الکترومغناطیس به فصل مشترک دو محیط، با رابطۀ )

 :]61[شود می

 
 
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الف(، نشان داده -15در شکل ) های خالص و آلاییده با کبالتبرحسب انرژی برای نمونهابندگی نمودار طیف بازت

افزایش  eV36/5-51/4شود، با افزایش آلایش، بازتابندگی در محدودۀ انرژی که در این شکل دیده میچنانشده است. 

میزان جذب و بازتابندگی در  %65لایش تا شود که با افزایش غلظت آیابد. با مقایسه طیف های مربوطه مشاهده میمی

ها افزایش می یابد. میزان بازتابندگی نمونه eV65/16-6/13چنین در محدودۀ انرژی یابند. همناحیۀ مرئی افزایش می

ترتیب در به eV56/13، در انرژی %65و  %5/16، %65/6های های خالص و آلاییده با غلظتبازتابندگی نمونه

 هستند. %56و  %56، %51، %65حدود

 رسانندگی اپتیکی -2

 :] 31[ ( داده می شود6رسانندگی اپتیکی ماده با رابطه )

      4 1 (6)i        

ب( نشان داده -15در شکل ) های خالص و آلاییده اکسید قلعبرحسب انرژی برای نمونهنمودار رسانندگی اپتیکی 

. قله استها برای هر یک از نمونه eV6های بالاتر از صلی در انرژیگر حضور سه قلۀ اشده است. بررسی این طیف نشان

 eV55/6، با انرژی %65/6در نمونۀ آلاییده با غلظت  eV54/6در نمونۀ خالص، متناظر با انرژی   eV8متناظر با انرژی 

که در شکل  چنان. می باشد %65در نمونۀ آلاییده با غلظت  eV53/8و با انرژی  %5/16در نمونۀ آلاییده با غلظت 

  %65و  %5/16، %65/6های های خالص و آلاییده با غلظتترین جریان رسانشی برای نمونهشود  بیشب( دیده می-15)

 دهد.رخ می eV13/1و  eV68/1 ،eV63/1 ،eV63/1های به ترتیب در انرژی

. ب( نمودار ]111[ي در راستا 2OxCox-1Sn: الف( نمودار ضریب شکست برحسب انرژي در ترکیب 14شکل

 .]111[در راستاي  2OxCox-1Snخاموشی برحسب انرژي در ترکیب ضریب

 

 

 

 

 

 

 

. ب( نمودار رسانندگی ]111[در راستاي  2OxCox-1Sn: الف( نمودار بازتابندگی برحسب انرژي در ترکیب 12شکل

 .]111[در راستاي  2OxCox-1Snاپتیکی برحسب انرژي در ترکیب 
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 گیرينتیجه

  2OxCox-1Snو آلاییده  SnO2خالص  هایاین کار ساختار الکترونی و خواص مغناطیسی و اپتیکی نمونهدر 

جای اکسیژن روی . اثر تهیند( با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی بررسی شد=65/5xو  1185/5، 165/5، 5665/5)

های آلاییده مشخص شد که طیسی نمونه. با بررسی خواص مغنابررسی شدها نیز خواص ساختاری و مغناطیسی نمونه

یون کبالت در نزدیکی تراز فرمی  d3های افزایش غلظت آلایش سبب افزایش چگالی ترازهای انرژی مربوط به اوربیتال

فاز پایدار شبکه  %65و  %5/16های های آلاییده نشان داد که در آلایششود. بررسی فاز پایدار مغناطیسی نمونهمی

نزدیک به یون کبالت  0.9375O0.125Co0.875Snجای اکسیژن در نمونه فرومغناطیسی ت. حضور تهیفرومغناطیس اس

های آلاییده با  خواص اپتیکی نمونۀ خالص و نمونه بررسیشود. های کبالت میمنجر به افزایش گشتاور مغناطیسی یون

، گاف نواری اپتیکی کاهش و سپس با %5/16کبالت نشان داد که با افزایش غلظت آلایش تا  %65و  5/16%، 65/6%

ها ، شدت مربوط به اولین قله%5/16یابد. با افزایش آلایش تا ، گاف نواری اپتیکی افزایش می%65تر آن تا افزایش بیش

های ظاهر شده چنین ضرایب درآشامی و خاموشی افزایش و شدت مربوط به قلهها، همالکتریک نمونهدر طیف تابع دی

مشخص شد  ضریب درآشامیهای بازتابندگی و یابند. با توجه به طیفکاهش می eV6های بالاتر ازانرژی در محدودۀ

 یابد.میزان عبور فوتون در ناحیۀ مرئی کاهش می %65که با افزایش غلظت آلایش تا 
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