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Abstract 

In this paper, electronic and structural properties such as lattice 
constant, energy band structure, and density of states of InP in bulk and 
nanowire are calculated. The calculations have been performed using 
the Pseudopotential method in the framework of density functional 
theory (DFT) with local density approximation (LDA), and generalized 
gradient approximation (GGA) by Quantum Espresso package.  The 
results show a direct bandgap of 1.4 eV at the Γ point in the Brillouin 
zone and have not cut the Fermi level, with a good agreement with the 
available experimental results. Also, band structure in nanowires of 
about 1.49 eV was calculated, which shows an increased bulk state. The 
calculated results show good agreement with the available experimental 
results. 

Keywords: InP, Density Functional Theory (DFT), Pseudo-Potential, 
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در حالت    InP ة ساختار الكتروني و نوارهاي انرژيمحاسب
 ١پتانسيلروش شبه  هب انبوهه نانوسيم و

  
  ٣و حسين طولابي نژاد  ٢*حمداله صالحي

 
  ١٣٩٩/ ١٣/٠٩تاريخ دريافت: 

  ٠٩/٠٢/١٤٠٠تاريخ بازنگري: 

  ٢٥/٠٣/١٤٠٠تاريخ پذيرش: 

  

 
 
 چكيده: 

الكتروني ويژگي   در اين مقاله انرژي و چگالي    هايثابتو ساختاري از جمله    هاي  شبكه، ساختار نوارهاي 

محاسبه و مورد بررسي قرار گرفته است. محاسبات با استفاده از   نانوسيم  انبوهه و در حالت     Inpيهاحالت

شبه  (روش  چگالي  تابعي  نظرية  در چارچوب  با  DFTپتانسيل  اسپرسو  كوانتوم  افزار  نرم  از  استفاده  با  و   (

ه  نتايج ب) صورت گرفته است.  GGA) و تقريب گراديان تعميم يافته (LDAهاي چگالي موضعي (تقريب

  انرژي به اندازة   شكافدهد كه نوارهاي انرژي سطح فرمي را قطع نكرده و داراي يك  دست آمده نشان مي 

همچنين   باشد كه سازگاري خوبي با نتايج تجربي دارد.مي  يلويندر منطقه بر  Γالكترون ولت در نقطه    ٤/١

در  الكترون ولت به دست آمد كه نسبت به شكاف نواري    ٤٩/١ها حدود  شكاف نواري در حالت نانوسيم

 . محاسبه شده سازگاري خوبي با ديگر نتايج دارد حالت انبوهه افزايش يافته است. در نهايت، پارامترهاي
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  مقدمه  .١
گرم    ٨٠/١٤٥جرم ملكولي اين تركيب    باشد.مي  InPاينيديوم فسفيد يك تركيب غيرآلي با فرمول  

و نقطه ذوب آن در فاز كلوين    ٣٠٠باشد. اين تركيب در دماي  مي  درجة سانتيگراد  ١٠٧٠بر مول 

Fمكعبي مركز سطحي و داراي ساختار بلندروي با گروه فضايي 4 3 m (2 1   شكافباشد كه مي (6

]. به دليل  ٣[  است   ١/٣ضريب شكست تجربي اين تركيب   ] .٢،١[   الكترون ولت دارد ٣٤٤/١مستقيم  

الكترونيك،ها  ويژگي اين ماده در  نانو  و كاربردهاي فراوان  ها  و ساير رشتهفناوري  الكترواپتيك، 

انجام    بسياريتجربي    هايپژوهش الكترون  شده است.بر روي آن  بالاي  اين  به دليل سرعت  هاي 

  ابزارنواري مستقيم آن براي    شكافو همچنين به دليل    بالا، توان بالا  بسامدتركيب در الكترونيك  

هاي خورشيدي آزمايشي براي  ديودهاي ليزري، ليزرهاي مادون قرمز و سلول  چوناپتوالكترونيك  

برروي تركيبات اينيديوم فسفيد براي جايگزيني   هاييپژوهش  به تازگي  شود. ها استفاده ميماهواره 

با استفاده    InPبلور ، شماتيك  )١در شكل (  ].٧-٣[  ها صورت گرفته استبا سيليكون در ميكروچيپ

  .]٨[ رسم شده است xcrysdenنرم افزار  از

  

  

  

  

 . InP شماتيك بلور ١شكل 

  

ساختار شيميايي   شود.هاي كوچك استفاده ميها در ساخت مدارهاي الكتريكي دراندازه نانوسيماز 

است.  هايويژگي  سبب  رساناهانيم شده  توجهي  نيم  جالب  ازاين  فسفيد  يكي  اينيديوم  رساناها 

با گروه فضايي  باشد.مي نانوسيم در    P63mc(186)اين تركيب در ساختار ورتسايت  به صورت 

  .آيدمي
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  روش محاسبات .٢
هاي موج  شم با استفاده از پايه   -محاسبات با استفاده از نظرية تابعي چگالي و حل معادلات كوهن

جا كه در روش تابعي   از آن  ].٩[گرفت  انجام    كوانتوم اسپرسو  محاسباتي  ةبست  با استفاده ازتخت،  

  شرح بلور را    هاي ويژگيپتانسيلي كه بتواند  روش موج تخت حجم محاسبات بالاست، شبهچگالي با  

    . و حجم محاسبات را نيز كاهش دهد، بسيار با اهميت استدهد  

  بارپايسته   پتانسيل اين تركيب از روش شبه   ة دهند  عناصرتشكيل  پتانسيلدر اين مطالعه براي ساخت شبه

براي اتم    و   1,5p25s  برابر  اينيديوم  يت در اين تركيب براي اتمهاي ظرفالكترون  شود.استفاده مي

فاز بلندروي    در  انبوهه اي كه در اين محاسبات براي حالت  ثابت شبكه  باشند.مي   3,3p23sفسفر برابر

باشد. همگرايي را بر مبناي انرژي قرار داديم كه  مي  ٠٩/١١  (.a.u)  با  ازآن استفاده شده است برابر

 ٤٣٧براي رسيدن به اين همگرايي    ريدبرگ به همگرايي رسيديم.  ٢×  ١٠  - ٧  با دقت   چرخه و   ٨با  

است. شده  توليد  تخت  منطقنمونه  موج  از  توزيع    ةبرداري  يك  با  روش    ٨×٨×٨بريلوئن  با  و 

   ].١٠[  پك صورت گرفت -نخورستوم

شبكه با  ثابت  برابر  است  شده  استفاده  آن  از  نانوسيم  براي حالت  كه  و    a=b=0.4150 nmاي 

c=0.6777 nm چرخه و با دقت  ٨ كه با  استهمگرايي برمبناي انرژي   دراين حالت نيز باشد.مي  
موج تخت توليد شده   ٨٨٣براي رسيدن به اين همگرايي  رسيديم. ريدبرگ به همگرايي  ٨/٩×  ١٠  -٨

توز  ة ازمنطق  بردارينمونه   است. با يك  م  ١٢×١×١يعبريلوئن  با روش  پك صورت    - نخورستوو 

 ]١١١[  ها به روش بالا به پايين و با برش حالت انبوهة بلندروي در راستاي نانوسيم  ].١٠[  گرفته است

  سازي شدند. شبيه ]٠٠٠١[و ورتسايت در راستاي 
  

  نتايج و بحث .٣
Fباگروه فضايي  اينيديوم فسفيد  ساختار 4 3 m (2 1 براي انجام    .است  سلول واحد  اتم در  داراي دو  (6

]. همچنين براي اتم  ٩[ شده است استفاده   بارپايسته پتانسيل  از شبه  اينيديوم فسفيد  به  محاسبات مربوط

In  هاي  حالتs  ،p    وd    براي اتم  وP   هايحالت  s    وp  ته  هاي ظرفيت در نظر گرفبه عنوان حالت

شبكه است كه با توجه به مقادير تجربي آن،    ثابت  يكي از پارامترهاي مهم در اين محاسبات،.  شد

ريدبرگ انتخاب    ١٨كنيم. در اين محاسبات انرژي قطع، برابر  آن را محاسبه مي  دوباره يد  ئجهت تأ

مقادير   شد و   محاسبه  افزار كوانتوم اسپرسونرم بلور اينيديوم فسفيد با استفاده از    ة پارامترهاي شبك  .شد

است.    آمده )  ١ها در جدول (دست آمده از ديگر روشه  محاسبه شده همراه با نتايج تجربي و نظري ب

) نمودار  ٢]. در شكل (١١[شده است  حالت مورناگون استفاده    ة اين پارامترها از معادل  ةدر محاسب
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  ثابت آن به عنوان    ةمقدار كمين،  )٢(  با توجه به شكل  .شبكه رسم شده است  پارامترانرژي بر حسب  

  ) است.Ao٨٣/٥يا (  0a= ٠٢/١١ .a.uشود كه حدود شبكه انتخاب مي

  

  
  نمودار تغييرات انرژي بر حسب پارامتر شبكه.  ٢شكل 

  

پارامترهاي ساختاري محاسبه شده در كار حاضر و مقايسة آن با نتايج ديگران. ١جدول   

نتايج كار    ديگران كار 

  حاضر
  شدهمحاسبه هاي تكمي

  نتايج تجربي   نتايج نظري 

٩٦/٥   [١٤] ٧٨/٥ [ ١٢؛١٣ ] ٨٣/٥  a ( )Ao

o
 

  تجربي  مقدار درصد خطا نسبت به  ٦/٠  -  ٦/١

]    ٥٩/٤٩  ٤٦/٥٠]  ١٥[  ٠١/٥٣  ]١٤  3
V ( )Ao

o  

  تجربي  مقدار درصد خطا نسبت به  ٦/١  -  ١/٥

] ١٦[  

١٦/٥٩]٩[،٦/٧١  
 B(GPa)  ٢/٧١ ٧١  ] ١٦؛١٧[

]١٩[،٨/٤ ]١٦[  

٢٩/٤  
]٧٦/٤ ٤/ ٦٧ ]١٥  B¢ 

  انرژي كمينه   ٧٣/١٤٩  -  -

]٩[،٩/ ٦٩ ]١٦[  

١٦/١٣  
]٠٥/١٤ ١٤/ ٠٨ ]١٦  -1(Gpa)

-3

v
k 10´ 

  تجربي  مقدار درصد خطا نسبت به  ٢٤/٠  -  ٠/ ٨٥، ٠٣/٢٢

-  -  ٥٦/٤  -1(Gpa)aK 
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مي مشخص  جدول  اين  شده  از  انجام  محاسبات  كه  شبه  باشود  با  روش  خوبي  سازگاري  پتانسيل 

پذيري  باشد. تراكممي  بالا پتانسيل براي تركيب  و اين بيانگر انتخاب بهينه شبه  هاي تجربي داردداده 

شود و مدول حجمي معياري از سختي بلور يا انرژي لازم  به صورت عكس مدول حجمي تعريف مي

  ] :١٨[ آيددست ميه از رابطة زير ب  و براي ايجاد يك تغيير شكل معين در آن است 

  

𝐵 = −𝑉
ௗ௉

ௗ௏
)١                                                                                                                             (                        

آن   در  و  Vكه  بلور  است.    Pحجم  آن  بر  وارد  كه فشار  آنجا  انجام    از  در دماي صفر  محاسبات 

  بنابراين داريم:   .آنتروپي ثابت است، گيردمي

𝐵 =
ௗమ௎

ௗ௏మ
)٢                                                                                                                             (                       

  

ت پــذيري آن كمتــر اس ــتــراكم  ويژگــيتــر اســت و  هر چه اين كميــت بيشــتر باشــد ، بلــور ســخت

ــي ــار م ــمو انتظ ــه ات ــلرود ك ــا در فاص ــراكم ةه ــدار ت ــد. مق ــرار گيرن ــم ق ــري از ه ــذيري دورت پ

 ــ ــي محاســبه  ٥٠/١٤× ١٠-٣(Gpa)1-ي حجم ــدار تجرب ــا مق ــق خــوبي ب ــد كــه در تواف ــه دســت آم ب

ــده  ــد [ ٠٨/١٤× ١٠-٣(Gpa)1-ش ــي باش ــراكم .]١٦م ــون ت ــور اكن ــتاي مح ــي در راس ــذيري خط   aپ

  ]. ١٩شود [زير داده مي ةپذيري خطي با رابطكنيم. تراكممحاسبه ميرا 

  

𝑘௥ =
௏బ

஻

ௗ௟௡(௥)

ௗ௏
  )٣(                                                                                                                                                 

  

  aپذيري خطي در راستاي محور  باشد. مقدار تراكمنمايانگر پارامترهاي شبكه مي  rدر اين رابطه ،  

است كه چون     ٦٥/٤×  ١٠-a  ،-1(Gpa)٣پذيري خطي در راستاي محور  محاسبه شده است. تراكم

اما با توجه به ساختار مكعبي تركيب باشد مقدار تجربي در مورد آن موجود نيست قابل مقايسه نمي

تراكم بو  مقدار  است. مشاهده ميه  پذيري حجمي آن،  مقدار خوبي  آمده،  شود كه مدول  دست 

تراكم و  شده  محاسبه  اين  حجمي  در  داده   پژوهشپذيري  با  خوبي  دارد.سازگاري  تجربي  ي    ها 

) نشان  ١يگران در جدول (د  ج يآن با نتا  يسةمحاسبه شده در كار حاضر و مقا  يساختار  يپارامترها

  داده شده است. 
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  بررسي تأثير فشار ١.٣
ساختار    روي  فشار  تأثير  بررسي  حالت    مكعبي،InPبراي  معادلة  از  را  فشار  به  حجم  وابستگي 

با    ةآوريم. براي اين كار از معادل مورناگون به دست  مي مورناگون نسبت به حجم مشتق و سپس 

ترموديناميكي   رابطة  به  𝑑𝐸توجه  = −𝑃𝑑𝑉  فشار به  حجم  ب  وابستگي  زير  صورت  دست  ه  به 

  ] :٢٠آيد [مي

  

)٤(                                                            

 
اوليه  (  𝐵و   ¢Vo،Bمقادير  جدول  به  توجه  با  (١را  معادلة  در  مي  ) ٣)  نمودار جايگذاري  كنيم. 

همچنين    ) نشان داده شده است.٣در شكل ( گيگاپاسكال ٦٠ة صفر تا وابستگي حجم به فشار در باز

  0aشكل    ) نشان داده شده است. در اين٤در شكل (  و  تغييرات پارامتر شبكه بر حسب فشار محاسبه

  پارامتر شبكه در فشار صفر است.

 
  بر حسب فشار.  InPنمودار تغييرات حجم سلول واحدتركيب  ٣شكل 

 

 

 

 

 

 

  بر حسب حجم سلول واحد.  InPنمودار تغييرات پارامتر شبكه ٤شكل 

       𝑉(𝑝) = 𝑉∘[(𝐵
′/𝐵)𝑃 + 1]ିଵ/஻ 
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حجم سلول واحد و پارامتر شبكه كاهش    ) بيانگر اين است كه با افزايش فشار، ٤و(  ) ٣نمودارهاي (

تغييرات كم حجم در بازة مورد بررسي نشان دهندة    موجود سازگاري دارد.  حقيقتيابد كه اين با  مي

ها در فاصلة  رود كه اتمباشد و انتظار ميپذيري كم اين تركيب و در نتيجه سختي زياد آن ميتراكم

اي  تركيب از اهميت ويژه سختي اين    باشد.دورتري از هم قرار گيرند كه در توافق با نتايج ديگران مي

است. و    برخوردار  اپتوالكتريكي  وسايل  در  تـركيب  ايـن  استفادة  در  كه  پارامترهايي  از  يكي 

  باشد . شود سختي آن ميالكتـروني در نـظر گـرفته مي

  

  ساختار نوارهاي انرژي  ٢.٣
  شكافاندازه    بودن،توان اطلاعاتي در مورد ماهيت بلور از لحاظ فلز يا غيرفلز  از ساختار نواري مي

توان  ديگر را مي  هاي ويژگيانرژي در صورت وجود و نوع آن از لحاظ مستقيم يا غيرمستقيم بودن و  

  ) رسم شده است.٥در راستاي خطوط تقارني مختلف در شكل (  InPساختار نواري   دست آورد.ه  ب

 ه با روش خودسازگار به همگرايي رسيده است. نقطه استفاده شده است ك     ٣٢٠در اين محاسبات از  

ريدبرگ    ٢×  ١٠  -٧چرخه و با اختلاف انرژي از مرتبة     ٨همگرايي را بر مبناي انرژي قرار داديم كه با  

به همگرايي رسيديم. در اين شكل انرژي فرمي به عنوان مبدأ مختصات و مقياس انرژي بر حسب  

مي ولت  از    باشد. الكترون  كه  طور  (همان  انرژي،٥شكل  نوارهاي  پيداست  راقطع    )  فرمي  تراز 

 الكترون ولت است.  ٤/١به اندازة  Гةمستقيم در نقط شكاف اند و داراي يك نكرده 

  

 
 .InPساختار نوارهاي انرژي تركيب  ٥شكل 
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ب  نتايج جهت مقايسه در جدول (ه  نتايج  با ديگر  اين    ) آورده شده است. آن٢دست آمده  چه در 

  تر است.  پتانسيل به نتايج تجربي نزديكمشهود است اين است كه محاسبات با استفاده از شبهجدول  

  

مقايسة شكاف نواري انبوهة به دست آمده دركار حاضر با نتايج ديگران.  ٢جدول   

  كار ديگران 
  شده محاسبه  هاي تكمي  كار حاضر

  نظري   تجربي 

]٢١,[ ٣٥/١]  ٢٣  [

١/ ٣٤٤]  ٢٢,[٢٧/١  

]  ١٤؛[ ٤٨/٠]  ١٥[

٦٧/٠ 
٤/١  g(eV)E 

  Гةدر نقط شكاف نوع   مستقيم   مستقيم   مستقيم 

  خطا درصد   ١/٤٭  ٥٠/ ٢/٦٤،١  -

به دســت آمده اســت و كار حاضــر با اين مقدار مقايســه شــده    ٣٤/١ eVدر بيشــتر منابع مقدار تجربي شــكاف نواري  ٭

  است.

 
  چگالي حالت ها  ٣.٣

هاي  نمودار چگالي حالت.  شودمي  بيانها  چگالي حالت  با استفاده ازتوزيع الكترون در طيف انرژي  

InP   شده است. در نمودار    ) رسم٦الكترون ولت در شكل(  ١٥  تا   -١٠حسب انرژي در گسترة    بر

انرژي صفر نشان دهندچگالي حالت هاي  بيشينه چگالي حالت  مكان تراز فرمي است.  ة ها، مقياس 

𝑠𝑡𝑎𝑡𝑒𝑠  كلي در حدود 𝑒𝑉. 𝐶𝑒𝑙𝑙⁄  باشد.  مي ٧/٢  

بررسي ا  براي  مشاركت  چگالي  ربيتال وچگونگي  ظرفيت،  و  رسانش  نوارهاي  در  مختلف  هاي 

) رسم شده است. با  ٧هاي (در شكلP و    Inهاي  اتم   pو    sهاي  ربيتال ومربوط به اهاي جزئي  حالت

نوار رسانش است و مشاركت    انتهايدر  Inاتم    sو  pربيتال  ومشاركت ا ، بيشتر)٧توجه به شكل (

نوار ظرفيت بيشتر    انتهاي در    Inاتم    s  ربيتالواي هم در نوار ظرفيت دارند كه مشاركت اقابل ملاحظه

  Pاتم    sو    pهاي  ربيتال ود) بيانگر مشاركت ا و  ج  ٧هاي (آن است. همچنين شكل  ٢ pربيتالواز ا

  . آن در نوار رسانش است  sربيتال  واتم فسفر در نوار ظرفيت و ا    pربيتال  ومشاركت ابيشتر  است كه  

نوار ظرفيت  هم در  اي هم در نوار رسانش و  ربيتال به ترتيب مشاركت قابل ملاحظهوگرچه هردو ا 

هاي  ربيتالوا  از  اتم فسفر در نوار ظرفيت بيشتر  pهاي  ربيتال ومشاركت ا لازم به توجه است كه  د.  ندار

p  اتمIn استيك پيوند كووالانسي برقراري ربيتـال و وهيبريدشدگي ايـن دو ا   بيانگركه  است .    
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 . InPهاي كلي چگالي حالت ٦شكل 

    

  (ب)   (الف)

    

  (د)   (ج) 

 
 

  . Pد:اتم    Inب: اتم  s ربيتال وا،  Pج: اتم  In الف: اتم   pربيتال وهاي جزئي اچگالي حالت ٧شكل 
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به يادآوري است كه   چگالي .  مقياس انرژي صفر نشان دهنده تراز فرمي است)  ٧(در شكل  لازم 

  باشد. ) مي٥شكل (ي بر  صفر است كه تأييد  E)fN(هاي كلي در سطح فرمي حالت

  

 ساختار نوارهاي انرژي در حالت نانو  ٤.٣

فضايي  InPساختار  گروه  انجام    P63mc(186)  با  براي  است  واحد  سلول  در  اتم  دو  داراي 

و    dو    s  ،p  هايحالت  In. براي اتم  شدپتانسيل بارپايسته استفاده  از شبهInPمحاسبات مربوط به  

اتم   عنوان حالت  pو    s  هاي حالت  Pبراي  به  نظر گرفترا  در  اين  ه شدهاي ظرفيت  در  . همچنين 

نقطه استفاده شده است    ٦٦٠در اين محاسبات از    . شدريدبرگ انتخاب    ١٨برابر  محاسبات انرژي قطع  

كه    داردهمگرايي بر مبناي انرژي قرار  در اينجا    كه با روش خودسازگار به همگرايي رسيده است.

از مرتبة     ٨با   انرژي  با اختلاف  و  به همگرايي    ٨/٩×  ١٠  -٨چرخه  اين رسيده استريدبرگ  . در 

اين   باشد. فرمي به عنوان مبدأ مختصات و مقياس انرژي بر حسب الكترون ولت ميمحاسبات انرژي 

  مستقيم است.   شكافداراي  Γتركيب در حالت نانوسيم در نقطة  

الكترون ولت را     ٤٩/١مقدار  . در اينجا  الكترون ولت است   ٦٤٥/١نواري در اين حالت برابر    شكاف

گيري طيف فوتوني است  اندازه  با استفاده ازاز مقداري كه آمد. شكاف نواري بدست آمده بدست 

ازكمتر مي ناشي  اين  و  اما سازگاري خوبي با    باشد  از طرفي    ] دارد.٢٤[مقاله  حضور نقص است 

) رسم شده است، بر مبناي شناخت  ٨كه در شكل(الكتروني و اپتيكي نانوساختار  هاي ويژگي درك

در اين قسمت ساختار نواري انبوهه را رسم و محاسبه  ، از اين رو  است  انبوههالكتروني    ايهويژگي

  . شد

 
  . InPساختار نانوسيم ٨شكل 
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نواري    شكافهمچنين    را نشان مي دهد.   ]١١١[در جهت  InP) ساختار اتمي براي نانوسيم  ٩شكل (

نواري در حالت انبوهه افزايش يافته    شكاف كه نسبت به    آمدالكترون ولت به دست    ٤٩/١حدود  

  ديگر   هاي در پژوهشهاي بدست آمده  با داده كار حاضر    شكاف نواري ) مقادير  ٤در جدول (.  است

هاي  و چگالي ابر الكتروني آن در شكل   InPهاي نانو سيم  است و چگالي حالت  آمده جهت مقايسه  

نواري بدست آمده در   شكافشود كه از اين جدول مشاهده مي ) نشان داده شده است.١١و ( )١٠(

  ٤٢/٩دارد و اختلافي در حدود    ها اين روش سازگاري بهتري با نتايج تجربي نسبت به ديگر روش

ها  دهد كه مقدار اين پارامتر در نانوسيمنواري نشان مي  شكافدرصد با مقدار تجربي دارد. بررسي  

  دليل يابد.  نواري كاهش مي   شكافها،  با افزايش قطر نانوسيم   اگرچهتر است.  از حالت  انبوهه بزرگ

مي امر  قطرهاياين  در  آثار سطحي  بودن  غالب  از  ناشي  مي  تواند  انتظار  باشد.  در  كوچك  رود 

باشد. قطر  رنانوسيمنواري بر حسب قط  شكافتر، نمودار  قطرهاي بزرگ ها روندي كاهشي داشته 

  نانومتر است.  ٢تر از هاي مورد مطالعه در اين كار، كوچكنانوسيم

 
  .InP ساختار نواري نانوسيم  ٩شكل 
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  به دست آمده دركار حاضر با نتايج ديگران.  InPمقايسة شكاف نواري نانوسيم   ٤جدول 

  كار ديگران 
  شده  محاسبه  هاي تكمي  كار حاضر

  نظري   تجربي 

]٤٩/١ ٤٧/١]  ٢٥[  ٦٥/١]  ٢٤  Eg (eV) 

  Гةدر نقط شكاف نوع   مستقيم   مستقيم   مستقيم 

  خطا با مقدار تجربي درصد   ٤٢/٩  ٣٩/١٠  -

  

  در شكل  eV١٨ تا     -eV١٢بر حسب انرژي در گسترة      InPهاي نانوسيم  نمودار چگالي حالت

ها، مقياس انرژي صفر نشان دهندة مكان تراز فرمي  رسم شده است. در نمودار چگالي حالت  )١٠(

) رسم شده است. توزيع  ١١) در شكل (١٠٠) و (١١٠است. همچنين توزيع چگالي بار در صفحة (

  دهد.نشان مي   Pو    Inهاي  چگالي بار در صفحات نشان داده شده تراكم بار زيادي را در اطراف اتم

  وجود دارد.   InPتري نسبت به حالت انبوهة  پيوند كووالانسي قوي  InPيجه در حالت نانوسيم  در نت
 

 

  .InPهاي نانوسيم چگالي حالت ١٠شكل 
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 (الف) (ب) 

). ١٠٠) و(ب) ( ١١٠توزيع چگالي بار در صفحة (الف) (  ١١شكل   

  نتيجه گيري  .٤
و الكتروني    ساختاري  هايويژگي  ،InP  مناسب برايپتانسيل  در اين مقاله سعي شد كه با ساخت شبه

محاسبات انجام شده با اين روش، سازگاري خوبي با ديگر داده    اين تركيب مورد بررسي قرار گيرد. 

كه سازگاري   آمد دست ببراي حالت انبوهه   Гرا در نقطة  ٤/١ eV نواري شكافهمچنين    ها دارد.

 ٤٩/١  eVنواري در حالت نانوسيم حدود  شكاف   ،اين  بر  افزون  داشت.با نتايج تجربي    بسيار خوبي

  ديگر نتايج موجود سازگاري خوبي دارد.  بدست آمد كه با

  

  تقدير و تشكر .٥
  پشتيباني شد.  [SCU.SP99.490]ايران،  توسط دانشگاه شهيد چمران اهواز پژوهش اين 
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