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Abstract 
In this paper, the structural, electronic and optical properties of Mercury 
Telluride (HgTe) in hexagonal phase have been studied. The calculations 
have been performed with pseudopotential method in density function-
al theory (DFT) framework using Quantum-Espresso package. It can be 
seen from band structure calculations that the cinnabar phase has semi-
conducting property. The calculation of the real part of dielectric func-
tion leads to refractive index 4.489 for hexagonal phase. 
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 چکیده
ترکیب تلوراید جیوه در فاا    و اپتیکی الکترونی و ساختاریاین مقاله خواص در 

. محاسبات با اساتااده  شود می مقایسهبا نتایج کارهای دیگر بررسی و هگزاگونال 
افازار  تابعی چگاالی و باا اساتااده ا  نار      ۀپتانسیل در چارچوب نظریا  روش شبه

خاصایت   ۀهناد دنتایج ساختار ناواری نااا   کوانتو  اسپرسو صورت گرفته است. 
سام  ققیقای تااب      ۀباشاد. محاساب  مای  ترکیاب در فاا  ساینابار    ایان  رساانایی نای  
 ا  قاصل نتایج دهد.می 489/4برای فا  سینابار را ضریب شکست  ،الکتریک دی
 ناواری  گاف با اپتیکی گاف مطابقت دهندۀ ناا  الکتریک دی تاب  موهومی سم 
 .باشد می

تاابعی چگاالی،    ۀنظریا  فاا  هگزاگوناال،   تلورایاد جیاوه،  : های کلیددی  واژه
 خواص اپتیکی.
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 . مقدمه1
های اخیر ایان  باشد. در سالمی II-IV رسانای متعلق به گروهجیوه یکی ا  مواد نی  تلورایدترکیب 

گسایل ناور در دماای اتاار ماورد       تواناییرساناها به دلیل داشتن گاف نواری مستقی  و دسته ا  نی 
ها، ا  قبیل ابزارهای لیزر قالت جاماد،  اند. این ترکیبات در بسیاری ا   مینهتوجه بسیاری واق  شده

هاای ناا  ،   هاای کنتارل ا  راه دور، فایل    های خورشایدی، سیسات   ابزارهای فوتوولتائیک، سلول
های تصویربرداری و غیره کاربرد فراوا  دارند. این ترکیاب در  ترانزیستورها، آشکارسا ها، سیست 

ترکیب دارای  ،باشد. در این فا ندروی میی دارای فا  مکعبی مرکزسطحی و ساختار بلِفاار معمول
 .[3ا1]رسانایی با گاف نواری صار( است فلزی )نی خاصیت شبه

اول ا   ۀیاک گارار فاا  مرتبا     Xپاراش پرتاو    ۀباه وسایل   تلوراید جیوهمطالعات تجربی بر روی 
گیگا پاساکال و ساپب باه     25/1رسانا( در فاار )نی  سینابارندروی به ساختار هگزاگونال ساختار بلِ

شاماتیک   صاورت  باه  1 شاکل  .[4] دهندگیگاپاسکال ناا  می 8ساختار نمک طعا  )فلز( در فاار 
گیل با  شالمن و مک ،1979در سال  دهد.ناا  می را در فا  ساختاری سینابارجیوه  تلورایدترکیب 

پرداختناد و باا رسا  سااختار      CdTe و HgTeهاای  مطالعۀ ابرشبکهاستااده ا  روش بستگی قوی به 
دسات آوردناد.    نواری برای قالت تودۀ این ترکیب در فاار معمولی مقدار گاف نواری صار را به

 ,HgX (X=S, Seهاای  سوا  و همکارا  به مطالعۀ ساختار ناواری سیسات    ،2011همچنین در سال 

Te)  با استااده ا  تقریبQSGW هاا  کنش اساپین مادار پرداختناد. آ    کار برد  بره هیبریدی و به
E0دارای یک ساختار نواری معکوس با گاف انرژی  HgTeدریافتند که  = −0.18eV  باشاد.  مای

بناابر  هاای فوتوگسایل توسار اروکای و دیگارا  باود.       گیاری ها در توافق خوبی با انادا ه نتایج آ 
کارهاای بسایار کمای در دساترس     در فااارهای  یااد،   فا هاای ایان ترکیاب     دراطلاعات موجود 

 .کنی  میفا  سینابار بررسی  این ترکیب را در خواص برخی این جا درباشد، لرا  می
 

 
 .ارجیوه در فا  سیناب ترکیب تلوراید یاختۀ واقد 1شکل 

 

 روش محاسبات. 2
محاساباتی کوانتاو  اسپرساو انجاا       ۀاستااده ا  بستابعی چگالی و با ت ۀمحاسبات در چارچوب نظری

پتانسایل و  ش  با اساتااده ا  روش شابه   ا کوهن ۀذرمعادلات تک ،محاسباتی ۀبست شده است. در این
د. در محاساابات ا  شااو هااای فرفیاات باار قسااب امااوار ت اات قاال ماایبساار تاااب  مااور الکتاارو 

استااده شده  (GGA) یافتهتقریب شیب تعمی  ۀپایشده به روش بار پایسته بر  های ساختهپتانسیل شبه
 در اما، شود یکتایی تعریف می صورت بههمبستگی  ا انرژی تبادل ،تقریب چگالی موضعی در .است

GGA استچنین  همبستگی ا شکل کلی انرژی تبادل، 
( )r   

Unif
X  

    rdsFrrrE x
Unif
X

GGA
Xc

3)()()()(   

) ،آ  درکه  )rr و  چگالیUnif
Xe       انرژی تبادلی گا  یکنواخت اسات کاه خاود تاابعی ا  چگاالی

هاای فرفیات   . اربیتالانجامد میهای م تلف  به تقریب xFانت اب تابعی نحوۀ ،این است. علاوه بر
. پب p5 و s5 عبارت است ا  Teو برای ات   s6و  d5، عبارت است ا  Hgدر این ترکیب برای ات  

د. شا انت ااب   Ry50های همگرایی لا  ، مقدار انرژی قط  تاب  مور ت ات برابار باا    ا  انجا  تست
 د.شانجا   8×8×6 ش یکنواختبریلوئن با استااده ا  مِ اول ۀگیری بر روی ناقیانتگرال

 نتایج و بحث. 3
 ساختاریخواص  الف:

هگزاگونال در نظر گرفت. این فا   ای هتوا  شبکمیپایدار است  یاد که در فاارهای را  فا  سینابار
هاای  شود. در این سااختار اتا   تعریف می v و uو دو پارامتر داخلی  c و a ۀتوسر دو پارامتر شبک

Hg  در مکا( 333/0،0های ،u و ات ) هایTe  در مکا( 833/0،0های ،v   .قارار دارناد )u و v   باه
آماده   1شاده در جادول    پارامترهای ساختاری محاسابه . [6، 5است ] 562/0 و 641/0ترتیب برابر با 

 است.
 .به همراه نتایج دیگرا کار قاضر شده برای ساختار سینابار در  پارامترهای ساختاری محاسبه 1جدول 

B ( )B Gpa /c a /b a ( )a Ao  سینابار فا 

 قاضر کار 482/4 000/1 235/2 900/52 22/5

 [5] نظری کار 482/4 000/1 235/2 7/57 ----

 [7] تجربی کار 483/4 000/1 288/2 ---- ----
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 پریریقجمی و تراک مدول ب: 
باشاد.  برای یک تغییر شکل معین در سیست  و معیاری ا  س تی بلور می جس  مدول قجمی تمایل

کاهش  -dVۀافزایش یابد قج  مورد نظر به اندا  dpۀچنانچه فاار در واقد قج  مای  به اندا 
 ،[8شود ]دو، مدول قجمی قاصل مییابد. ا  نسبت این می

(1)                                                                                                               d
d

PB V
V

= - 
: داریا   گیارد، آنتروپای بابات اسات و    با توجه به اینکه تمامی محاسبات در دمای صار صورت می

d dU P V= باشد و در نمایت خاواهی   تغییر انرژی ناشی ا  تغییر قج  می dUکه طوری، به-
 :داشت

(2 )                                                                                                                 
2

2

d
d

UB V
V

= 
 :شودصورت  یر تعریف میپریری قجمی که عکب مدول قجمی است بهراک ت

(3)                                                                                                            
0

1 d
dV
V

V P
k = - 

، kانارژی قطا ، نقاا     ۀوارد کرد  مقادیر بمینا  پب ا  ،ماتق آ  مدول قجمی و ۀمنظور محاسبهب
هاای متاااوت در اطاراف قجا      هاا باه ا ای قجا    ت ات یبمینه و پایدارترین موقع های شبکهبابت

به ا ای هر قج  یک اجرای خودسا گار انجا  داده و ا  خروجی هر اجرا انرژی متنافر با  تعادلی،
 الات مورنااگو ،  ۀ قیابی . سپب با برا ش انرژی بر قسب قج  با استااده ا  معادلا قج  را میآ  
باا  توا  قج  تعادلی، مدول قجمی و ماتق آ  را محاسبه نمود. انارژی کال بار قساب قجا       می

 :[9]است چنین قالت مورناگو   ۀمعادل استااده ا 

(4)                                                                 
1

( )
1

B
BV V V BE V E
B V V B

   
          

o
o

o o

 

مادول قجمای و    Bانرژی قالت پایه در دماا و فااار صاار،    0Eقج  تعادلی، 0V، در این رابطه
B Bکمیات   ،کند. به عباارت دیگار  بیا  میماتق آ  را  ¢ ی مااده در برابار فااار را نااا      سا ت  ¢
پاریری آ  کمتار   تر و خاصیت تاراک  بلور س ت ،دهد. هر چه مقدار مدول قجمی بیاتر باشد می

قرار داشته باشند. نتایج قاصال   یکدیگردورتری ا   ۀها در فاصلرود ات است و در نتیجه انتظار می
 جیاوه در  پریری فا هاای متاااوت ترکیاب تلورایاد    ا  مدول قجمی، ماتق مدول قجمی و تراک 

نادروی باه فاا     یابی  که با افزایش فاار ا  فاا  بلِ می شده در ا  مقادیر محاسبه ده است.مآ 2 جدول
 باشد.دهندۀ افزایش س تی ماده میناا خود که  یابد، ید سزی  مقدار مدول قجمی افزایش میکلر

 

 جیوه پریری ترکیب تلورایدمحاسبات مدول قجمی، ماتق آ  و تراک نتایج  2جدول
 آ  با نتایج دیگرا . ۀهگزاگونال و مقایس در فا 

LDA (Castep)[5] کار قاضر (LDA) کار قاضر (GGA) کمیات محاسبه شده 
7/57 600/50 900/52 ( )B Gpa 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 318/8 350/12 ----
---- 100/5 220/5 B 
017/0 019/0 0189/0 1( )Gpak - 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 764/11 764/11 ----

 خواص الکترونیر: 
اول بریلاوئن،   ۀهای یک بلور، در راستای خطو  تقارنی در ناقیالکترو  نوارهای انرژی مربو  به

 ۀمقادیر انرژی ا  طریق قل معادلا  ویژه ۀهای درو  بلور محاسببا افزایش الکترو  شوند.محاسبه می
هاای  نیست، بناابراین بمتار اسات باا اساتااده ا  عمال       ممکنها شرودینگر برای هر یک ا  الکترو 

مربو  به بردارهاای ماور الکترونای را کااهش داد. ا  آنجاا کاه بارای هار          kنقا  تقارنی، تعداد 
بریلوئن تعریف کرد که باا تکارار آ  کال بلاور ایجااد       ۀبسیر و ناقی ۀتوا  یاختساختار بلوری می

ای کاه  ا  نقا  ویژهتوا  در یافتن ویژه مقادیر انرژی برای رس  ساختار نواری بلور نیز می شود،می
اول بریلوئن استااده کرد. شماری ا  مسیرها که در  ۀشود، در ناقیتقار  نامیده میپراصطلاقاً نقا  
تقاارنی محادود و ما صای را نااا      اناد، مسایرهای   تقار  درو  بلور قارار گرفتاه  پرراستای نقا  

تر است بلکاه محاسابات باه شادت     مقادیر انرژی در این نقا  ساده ویژه ۀدهند که نه تنما محاسب می
تقار  در بلاور باه طاور    پرشود. نقا  یابد، چرا که با تکرار این نقا ، کل بلور ایجاد میکاهش می

تاوا  باه   کماک سااختار ناواری مای     باه  شاوند. گراری می... نا ، Γ ،M ،Lهای قراردادی با اندیب
رسانا یا عایق بود  ترکیب یاا قتای   نی  بینی خواصی نظیر رسانا،گاف نواری بلورها و پیش ۀمحاسب

نمودار ساختار نواری ترکیب ، 2در شکل  بود  پی برد. غیرمستقی به نوع گاف ا  لحاظ مستقی  یا 
هاای کال را در   منحنای چگاالی قالات    ،جیوه در فا  ساختاری هگزاگونال و در کناار آ   تلوراید
 ای .آورده GGAتقریب 
هاای  اتا   sولت ناشی ا  قالات  الکترو  -12اطراف انرژی  ترین قسمت نوار فرفیت درپایین

ولت بلندترین قله مرباو   الکترو  -6 تا -8تلوریو  است. در میانۀ نوار فرفیت و در اطراف انرژی 
هاای تلوریاو  و   اتا   pهاای  باشد. بالای ناوار فرفیات ا  قالات   های جیوه میات  dهایبه قالت
های جیوه تاکیل شده است، در قالی کاه پاایین ناوار رساانش ترکیبای ا       ات  dو  pهای قالت
گااف ناواری مساتقیمی باه      Γباشد. در نقطاۀ  های تلوریو  می ات pهای جیوه و ات  sهای قالت
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 جیوه پریری ترکیب تلورایدمحاسبات مدول قجمی، ماتق آ  و تراک نتایج  2جدول
 آ  با نتایج دیگرا . ۀهگزاگونال و مقایس در فا 

LDA (Castep)[5] کار قاضر (LDA) کار قاضر (GGA) کمیات محاسبه شده 
7/57 600/50 900/52 ( )B Gpa 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 318/8 350/12 ----
---- 100/5 220/5 B 
017/0 019/0 0189/0 1( )Gpak - 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 764/11 764/11 ----

 خواص الکترونیر: 
اول بریلاوئن،   ۀهای یک بلور، در راستای خطو  تقارنی در ناقیالکترو  نوارهای انرژی مربو  به

 ۀمقادیر انرژی ا  طریق قل معادلا  ویژه ۀهای درو  بلور محاسببا افزایش الکترو  شوند.محاسبه می
هاای  نیست، بناابراین بمتار اسات باا اساتااده ا  عمال       ممکنها شرودینگر برای هر یک ا  الکترو 

مربو  به بردارهاای ماور الکترونای را کااهش داد. ا  آنجاا کاه بارای هار          kنقا  تقارنی، تعداد 
بریلوئن تعریف کرد که باا تکارار آ  کال بلاور ایجااد       ۀبسیر و ناقی ۀتوا  یاختساختار بلوری می

ای کاه  ا  نقا  ویژهتوا  در یافتن ویژه مقادیر انرژی برای رس  ساختار نواری بلور نیز می شود،می
اول بریلوئن استااده کرد. شماری ا  مسیرها که در  ۀشود، در ناقیتقار  نامیده میپراصطلاقاً نقا  
تقاارنی محادود و ما صای را نااا      اناد، مسایرهای   تقار  درو  بلور قارار گرفتاه  پرراستای نقا  

تر است بلکاه محاسابات باه شادت     مقادیر انرژی در این نقا  ساده ویژه ۀدهند که نه تنما محاسب می
تقار  در بلاور باه طاور    پرشود. نقا  یابد، چرا که با تکرار این نقا ، کل بلور ایجاد میکاهش می

تاوا  باه   کماک سااختار ناواری مای     باه  شاوند. گراری می... نا ، Γ ،M ،Lهای قراردادی با اندیب
رسانا یا عایق بود  ترکیب یاا قتای   نی  بینی خواصی نظیر رسانا،گاف نواری بلورها و پیش ۀمحاسب

نمودار ساختار نواری ترکیب ، 2در شکل  بود  پی برد. غیرمستقی به نوع گاف ا  لحاظ مستقی  یا 
هاای کال را در   منحنای چگاالی قالات    ،جیوه در فا  ساختاری هگزاگونال و در کناار آ   تلوراید
 ای .آورده GGAتقریب 
هاای  اتا   sولت ناشی ا  قالات  الکترو  -12اطراف انرژی  ترین قسمت نوار فرفیت درپایین

ولت بلندترین قله مرباو   الکترو  -6 تا -8تلوریو  است. در میانۀ نوار فرفیت و در اطراف انرژی 
هاای تلوریاو  و   اتا   pهاای  باشد. بالای ناوار فرفیات ا  قالات   های جیوه میات  dهایبه قالت
های جیوه تاکیل شده است، در قالی کاه پاایین ناوار رساانش ترکیبای ا       ات  dو  pهای قالت
گااف ناواری مساتقیمی باه      Γباشد. در نقطاۀ  های تلوریو  می ات pهای جیوه و ات  sهای قالت
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رسانایی ترکیب تلورایاد  شود، که این نتیجه بیانگر خاصیت نی ولت دیده می الکترو  18/0بزرگی 
باشاد. در هار دو تقریاب نوارهاای موجاود در میاناۀ ناوار فرفیات ناشاای ا          جیاوه در ایان فاا  مای    

طور که قبلاً نیز بیا  شد جایگزیده و ت تناد  باشند، این نوارها هما های جیوه میات  dهای  اربیتال
هایی کاه در ایجااد گااف ناواری     ها  یاد است. در این ساختار اربیتالو چگالی قالت متنافر با آ 

 باشند.های جیوه میات  sو  pو  های تلوری ات  pهای سمی  هستند قالت
 

 
 های کل )راست()چپ( به همراه نمودار چگالی قالت منحنی ساختار نواری 2شکل 

 .GGA در تقریب برای فا  سینابار
 

طور که قبلاً رسد. هما نوبت به بررسی بزرگی و جمت گاف انرژی در هر دو تقریب می ،قال
هاا باا   باشد. الکترو نوار رسانش می ۀنوار فرفیت و کمین ۀگاتی  گاف انرژی اختلاف انرژی بیاین

گاف نواری غلبه کرده و خاود را ا  قالات پایاه باه یاک قالات        توانند بردریافت انرژی کافی می
 Mباه   A ۀا  نقط غیرمستقی ی ته در نوار رسانش برسانند. در این ساختار یک گاف نواری برانگ

لا    Mۀها علاوه بر اینکه باید ا  گاف عبور کنند، برای رسید  به نقطالکترو وجود دارد. یعنی، 
قرکت نمایند و این امر با جرب  kاست در مسیری افقی با انرژی بابت اما به ا ای مقادیر م تلف 

 یا گسیل یک فونو  همراه خواهد بود. 
در  LDAو  GGAبرای بمتر دیده شد  بزرگی و جمت گاف انرژی و تااوت میا  دو تقریاب  

انارژی   ۀدر باا   LDAو  GGAنمودار ساختار نواری را در هر دو تقریب  3شکل  بزرگی گاف در
 ای . ولت آوردهالکترو  5/1تا  -5/1
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 )ب(                               )الف(            

 .LDA )ب( و GGA منحنی ساختار نواری فا  هگزاگونال با تقریب )الف( 3 شکل

 
 LDA ،30/0 و در تقریاااب GGA ،16/0بزرگااای گااااف ناااواری فاااا  هگزاگوناااال در تقریاااب   

رسانایی با گاف انارژی  جیوه در فا  هگزاگونال نی  ترکیب تلوراید ،باشد. بنابراینولت می الکترو 
باشد. مقادیر گاف نواری به دست آمده با بزرگی گاف به دست آمده ا  می غیرمستقی کوچک و 

نتایج گاف محاسبه شده در این کاار را در   3در جدول  در این فا  هم وانی دارد. هاچگالی قالت
. همچنین این ترکیب در فا  ای  آورده هر دو تقریب به همراه کارهای دیگرا  برای فا  هگزاگونال

 باشد.رسانایی با گاف غیرمستق  کوچک میهگزاگونال نی 
 

 جیوه. فا  هگزاگونال ترکیب تلوراید نتایج محاسبه شده برای گاف نواری 3 جدول
 کمیت (GGA) قاضر کار (LDA) قاضر کار (Castep)نظری کار تجربی کار

---- [5]20/0 30/0 16/0 
g

E 
A؛غیرمستقی  ----   ؛غیرمستقیA M  ؛غیرمستقیA M نوع گاف 

 
ساختار الکترونی بار روی فاا  هگزاگوناال     ۀبنابر اطلاعات موجود تاکنو  هیچ کار تجربی در  مین

 این ترکیب انجا  ناده است که بتوانی  نتایج قاصل را با آ  مقایسه کنی .

 چگالی ابر الکترونید: 
دهد. اقتمال یافتن الکترو  در هر ها ناا  میاطراف ات در را تو ی  بار  ۀالکترونی نحو چگالی ابر

 ای کاه ابار  . ایان اقتماال در ناقیاه   اسات  معین متناسب با چگالی ابر الکترونای در آ  ناقیاه   ۀناقی
هاا  الکترونی تراک  بیاتری داشته باشد بیاتر خواهد بود. با توجه به میزا  تو ی  بار در اطراف اتا  
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 )ب(                               )الف(            

 .LDA )ب( و GGA منحنی ساختار نواری فا  هگزاگونال با تقریب )الف( 3 شکل

 
 LDA ،30/0 و در تقریاااب GGA ،16/0بزرگااای گااااف ناااواری فاااا  هگزاگوناااال در تقریاااب   

رسانایی با گاف انارژی  جیوه در فا  هگزاگونال نی  ترکیب تلوراید ،باشد. بنابراینولت می الکترو 
باشد. مقادیر گاف نواری به دست آمده با بزرگی گاف به دست آمده ا  می غیرمستقی کوچک و 

نتایج گاف محاسبه شده در این کاار را در   3در جدول  در این فا  هم وانی دارد. هاچگالی قالت
. همچنین این ترکیب در فا  ای  آورده هر دو تقریب به همراه کارهای دیگرا  برای فا  هگزاگونال

 باشد.رسانایی با گاف غیرمستق  کوچک میهگزاگونال نی 
 

 جیوه. فا  هگزاگونال ترکیب تلوراید نتایج محاسبه شده برای گاف نواری 3 جدول
 کمیت (GGA) قاضر کار (LDA) قاضر کار (Castep)نظری کار تجربی کار

---- [5]20/0 30/0 16/0 
g

E 
A؛غیرمستقی  ----   ؛غیرمستقیA M  ؛غیرمستقیA M نوع گاف 

 
ساختار الکترونی بار روی فاا  هگزاگوناال     ۀبنابر اطلاعات موجود تاکنو  هیچ کار تجربی در  مین

 این ترکیب انجا  ناده است که بتوانی  نتایج قاصل را با آ  مقایسه کنی .

 چگالی ابر الکترونید: 
دهد. اقتمال یافتن الکترو  در هر ها ناا  میاطراف ات در را تو ی  بار  ۀالکترونی نحو چگالی ابر

 ای کاه ابار  . ایان اقتماال در ناقیاه   اسات  معین متناسب با چگالی ابر الکترونای در آ  ناقیاه   ۀناقی
هاا  الکترونی تراک  بیاتری داشته باشد بیاتر خواهد بود. با توجه به میزا  تو ی  بار در اطراف اتا  
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قاوی باود  پیوناد و     ۀدهند ها ناا ها را تا یص داد. تراک   یاد بین ات   توا  نوع پیوند بین آمی
 طباق مقیااس الکترونگااتیوی    دهاد. نااا  مای   ضاعیاتری را  تراک  کمتر الکترو  بین دواتا  پیوناد  

پیوند بین دو عنصار  ، باشد (3/3 تا 7/1)  یاد ولینگ هرچه اختلاف الکترونگاتیوی بین دو عنصرئاپ
باشد پیوند بیاتر ا  ناوع   (7/1 تا 0) هرچه اختلاف الکترونگاتیوی بین دو عنصر ک ا  نوع یونی و 
. ا  آنجا که اختلاف الکترونگاتیوی عنصر جیاوه و تلاوری  بسایار کوچاک     [10]است کووالانسی 

باشاد.  ها به میزا   یاادی ا  ناوع کووالانسای مای    باشد در این ترکیب پیوند موجود در میا  ات می
. دهد میناا   (044) صاحۀ سینابار دردر فا  را چگالی ابر الکترونی ترکیب تلوراید جیوه  4شکل 

آید که میا  دو اتا  جیاوه و تلاوری  تاراک  باار بسایاری       الکترونی چنین بر می ابر چگالی ا  شکل
 آنجاا   ا باشاد. قضور پیوندهای کووالانسی میا  دو ات  می ا ای این تراک   یاد ناانه وجود دارد.
طباق مقیااس الکترونگااتیوی    اسات،  اختلاف الکترونگاتیوی میاا  دو اتا  بسایار نااچیز      که مقدار

در ایان   توا  برای این ترکیب قضور پیونادهای کووالانسای قاوی را انتظاار داشات.     پائولینگ می
برای تااکیل پیوناد    pو چمار الکترو   sو تلوری  با دو الکترو   sجیوه با دو الکترو   ،ترکیب

هاای  شاود بیااترین تاراک  باار در اطاراف اتا       کنند. هما  طور که در شکل دیده مای شرکت می
باشد. به دلیل این ات  در ترکیب میشدید دوستی  الکترو  ۀدهند خورد که ناا تلوری  به چا  می
تاوا  دریافات کاه در ایان ترکیاب پیونادهای       ها بین اتا  جیاوه و تلاوری  مای    تراک   یاد الکترو 

وجود دارند. ا  طرفی به دلیل ناچیز بود  مقدار الکترونگاتیوی بین دو اتا  پیوناد    الانسی قویوکو
 dدهاد کاه اربیتاال    های جزئی ناا  میبررسی نمودار چگالی قالت گیرد.یونی ضعیف شکل می

کااتیونی درو  ناوار فرفیات اصالی در      dات  جیوه سم  بسزایی در این نمودار دارد. قضور نوار 
 شده است. II-IV دیگر اعضای گروه باهای متااوتی جیوه باعث برو  ویژگی ترکیب تلوراید

 

 
 .(044) ۀصاح چگالی ابر الکترونی فا  سینابار در 4 شکل

 

 خواص اپتیکی:  ه
گرارهای اقتمالی ا  قسمت بالایی نوار فرفیت به قسمت انتمایی ناوار رساانش سام  عماده را در     

 صااورت بااه در فااا  سااینابار  الکتریااک هااای اصاالی تاااب  دی  مؤلاااهطیااف اپتیکاای ماااده دارد.   
εxx = εyy ≠ εzz .ترکیاب تلورایاد جیاوه در     الکتریاک  دیو موهومی تاب   ققیقی سم  است

 ناا  داده شده است. 5 شکلفا  سینابار در 
 

 
 .جیوه در فا  سینابار الکتریک ترکیب تلوراید یتاب  د موهومی و ققیقیهای  قسمت 5شکل

 
باه   را z و x در راساتاهای  را ییساتا یضریب شکسات ا  ،الکتریکققیقی تاب  دیقسمت بررسی 
 ۀالکتریاک آساتان  موهاومی تااب  دی   قسامت  ،ایان  علاوه بر دهد. نتیجه می 745/4 و 489/4ترتیب 

دست آمده ا  سااختار   هب ۀ ند که با نتیجمیت مین ولت  الکترو  18/0 ، را 0E جرب میا  نواری،
 95/1الکتروناای هم ااوانی بساایار خااوبی دارد. بیاااترین میاازا  جاارب در ایاان فااا  در اناارژی       

مطابقت گااف   ۀدهندالکتریک ناا موهومی تاب  دی قسمتنتایج قاصل ا   دهد.رخ می ولت الکترو 
 [.5] دارددست آمده با نتایج دیگرا  هم وانی  هنتایج ب .باشداپتیکی با گاف نواری می
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 خواص اپتیکی:  ه
گرارهای اقتمالی ا  قسمت بالایی نوار فرفیت به قسمت انتمایی ناوار رساانش سام  عماده را در     

 صااورت بااه در فااا  سااینابار  الکتریااک هااای اصاالی تاااب  دی  مؤلاااهطیااف اپتیکاای ماااده دارد.   
εxx = εyy ≠ εzz .ترکیاب تلورایاد جیاوه در     الکتریاک  دیو موهومی تاب   ققیقی سم  است

 ناا  داده شده است. 5 شکلفا  سینابار در 
 

 
 .جیوه در فا  سینابار الکتریک ترکیب تلوراید یتاب  د موهومی و ققیقیهای  قسمت 5شکل

 
باه   را z و x در راساتاهای  را ییساتا یضریب شکسات ا  ،الکتریکققیقی تاب  دیقسمت بررسی 
 ۀالکتریاک آساتان  موهاومی تااب  دی   قسامت  ،ایان  علاوه بر دهد. نتیجه می 745/4 و 489/4ترتیب 

دست آمده ا  سااختار   هب ۀ ند که با نتیجمیت مین ولت  الکترو  18/0 ، را 0E جرب میا  نواری،
 95/1الکتروناای هم ااوانی بساایار خااوبی دارد. بیاااترین میاازا  جاارب در ایاان فااا  در اناارژی       

مطابقت گااف   ۀدهندالکتریک ناا موهومی تاب  دی قسمتنتایج قاصل ا   دهد.رخ می ولت الکترو 
 [.5] دارددست آمده با نتایج دیگرا  هم وانی  هنتایج ب .باشداپتیکی با گاف نواری می

0 5 10 15

-20

-10

0

10

20

30

40

 

 

 

 



xx
zz 

 

 

 

energy(eV)

0 2 4 6 8 10
0

5

10

15

20

25

30

35  cinnabar
 

 

<



>

energy(eV)

E2

E1



62 / بررسی ویژگی‌های ساختاری و الکترونی و اپتیکی ترکیب تلوراید جیوه در فاز سینابار

 

 گیری نتیجه .4
، در پتانسایل  شابه در این مقاله پارامترهای ساختاری بلور ترکیب تلوراید جیاوه باا اساتااده ا  روش    

نتاایج   های م تلف مطالعاه و بررسای شاده اسات.    چارچوب نظریۀ تابعی چگالی و با اعمال تقریب
ایی ترکیب در فا  ساینابار  رسانهای کل بیانگر خاصیت خاصیت نی ساختار نواری و چگالی قالت

های م تلف در سااختار ناواری بیاانگر مااارکت      نتایج قاصل ا  ماارکت اربیتال ،است. همچنین
سم  موهومی  باشد. نتایج قاصل ا های جیوه میات  sو  pهای تلوری  و ات  pهای اصلی قالت

 باشاد. شاکل چگاالی ابار    مطابقت گاف اپتیکی باا گااف ناواری مای     ۀدهندالکتریک ناا تاب  دی
همچناین   باشاد. های این ترکیب میالانسی قوی در بین ات وقضور پیوند کو ۀدهند الکترونی ناا 

عالاوه بار    وابستگی چگالی الکترونی در یک نقطاه  به دلیل اینکه ،GGAدر این محاسبات تقریب 
گیرد و نزدیکای ایان مادل باا      در بر می در اطراف آ  نقطه نیزرا چگالی موضعی، تغییرات چگالی 
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