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ساختاري و الكترونيكي اكسيد روي با استفاده از  هايويژگيآلايش نقره روي  ي وبلورهاي بررسي آثار نقص
  هاي شبيه سازي در ابعاد اتميروش

 
  3بابايي، فرامرز حسين2ابراهيم نديمي ،1سعيد معصومي

  yahoo.com86saeed_masoumi@ كارشناسي ارشد برق الكترونيك، دانشگاه صنعتي خواجه نصيرالدين طوسي،1

  استاديار دانشكده برق، دانشگاه صنعتي خواجه نصيرالدين طوسي2
  دانشكده برق، دانشگاه صنعتي خواجه نصيرالدين طوسي استاد3

  

 چكيده

ساختاري و ص وابراي بررسي خ (DFT) ي تابع چگالي الكترونيبر پايه محاسبه در ابعاد اتمي سازياز روش شبيه، در اين مقاله
ذاتي اكسيدروي مثل  هاييابتدا نقش ناخالص ستفاده شده است.اي به همراه ناخالصي نقره اهاي نقطهالكترونيكي اكسيدروي با نقص

 ،. همچنينه استشد بررسي  p-هاي نوعحامل يفزاينده يا بعنوان عامل كاهنده )ZnV(روي  و تهي جاي )OV( اكسيژن تهي جاي
 مورد اين ناخالصيهاي مرتبط با نقصلكترونيكي ابا ناخالصي نقره، انرژي تشكيل و خواص p -شرايط دستيابي به اكسيدروي نوع

 هايقصن ،بيبترت و كننديم تنش دچار را خود اطراف يفضا ZnV و OV يذات هاينقص مشخص شد كه .گرفته است قرار بررسي
غني در ملاء  Agخالصي نا .كنندي باند هدايت و ظرفيت ايجاد مينسبت به لبه eV 20/0و  eV 16/0انرژي  هايبا تراز  p-نوع و n-نوع
  .كندمييت ايجاد ي ظرفبالاي پهنه eV 14/0 گيرد و تراز ناخالصي پذيرندهدر ساختار اكسيدروي قرار مي Znجاي اتم  اكسيژناز 

  واژهكليد

  .انرژي تشكيل، نقرهناخالصي ، DFT، پذيرنده اكسيدروي، ناخالصي

  مقدمه

 از ياريبسدر  مهم ماده كي بعنوان هاي اخيردر سال اكسيدروي
 ،يانرژتبديل  ها،محرك ،حسگرها ،ينور كيالكترون انندم ،صنايع
1-[قرار گرفته است بسيار توجه مورد 1كينترونياسپ و يپزشك

- افزاره يتجار تيموفق با يدروياكس يمطالعه به علاقهاخيراً  .]5
 شيافزا گاليم تراتين هيبرپا ينور كيالكترون و  يكيالكترون هاي

 يپهنهمانند  يدروياكس مهم هاييژگيو از يبرخ .ه استافتي
  بيترت به اتاق و نييپا يدما در ميمستق و عيوس 2يممنوعه

eV44/3  و eV 37/3، بزرگ 3تونياكسا ونديپ يانرژ meV 60 ،
 يحرارت تيهدا، بزرگ يرخطيغ ينور بيضر، يقو نسنسيلوم
ديگر  يفلز يدهاياكس و هاهاديمهين از را آن كهباشند مي اديز

 نوع و مقدار با يكينزد ارتباط هاويژگي نيا .]6[سازديم زيمتما
  .دارند ي اكسيدرويبلوردر ساختار  ذاتي و غيرذاتي شيآلا

 در نياز نيمهمتر ،هاآن با مرتبط بار هايحامل و هانقص كنترل
 باشد.يم آنمتنوع  هاييژگيو و يدروياكس فراوان يكاربردها

 ،هاحامل عمر طول ش،يآلا ميزان و نوع يرو توانندمي هانقص
ها حامل نفوذ سازوكار در ماًيمستق نيهمچن و نسنسيلوم بازده

                                                  
1 sSpintronic  
2 Bandgap  

 تهي جاي ،)OV( ژنياكس تهي جاي. داشته باشند ييبسزا ريتاث
) iZn( شكمي درون يرو ،)iO( شكمي درون ژنياكس ،)ZnV( يرو
 يانرژي ذاتي با هانقص ياز جمله) OZn( ژنياكس يجا يرو و
 ژنياكس تهي جاي. باشنديم يدروياكس در متفاوت 4ونيزاسيوني
 نيب .شونديم شناخته غالب يوني هاينقص شكمي درون يرو و

 را رندهيپذ نقش ZnO و nZV، iO ،يدروياكس در يذات هاينقص
 ژهيبو يطيشرا تحت را اكثريت يهاحامل تواننديم و كننديم فايا

-نوع يدروياكس به منجر كه آورند بوجود ژنياكس غني از طيمح
p بعلت تيورتزا يبلور ساختار با يدروياكس .]10-7[شوديم 

 يومترياستوك تعادل حالت از iZnو  OV يذات هاينقص وجود
 .است اديز الكترون غلظت با n-نوع تيهداداراي و  شده خارج

 ساخت  ي ممكن،بسياري از كاربردهاقدم اول در عملي كردن 
-نوع يدروياكس. است بالا تيفيك با p-نوع و n-نوع يدروياكس

n ساختن اما شوديم جاديا يراحت به شيآلا بدون يحت 
 ساخت يبرا ياديز هايتلاش. است دشوار p-نوع يدروياكس
 يناخالص هاياتم و هاروش انواع يريبكارگ با p-نوع يدروياكس

3 Exciton binding energy 
4 Ionization 
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-مي يبررسها برخي از اين روش ادامه در كه است گرفته صورت
  .]13-11[دنگرد

 ساختار در ژنياكس نيگزيجا كه رندهيپذ هاييناخالص انيم
 گاهيجا p-نوع تيهدا جاديا در تروژنين شونديم يدروياكس

 ژنياكس به آن p2 اوربيتال يانرژ و ياتم اندازه چون ،دارد ايژهيو
 با شده شيآلا يدروياكس در .]17-14, 11[ است كينزد اريبس
 باپذيرنده  يسطح) ON( ژنياكس نيگزيجا تروژنين تروژن،ين

 اگرچه .]19, 18[كنديم جاديا meV 200 حفره ونديپ يانرژ
 تروژنين يناخالص با p-نوع يدروياكس در ONوجود نقص 

 ياصل ليدل اما ،شوديم تاييد يتئور و يعمل جينتا يلهيبوس
 با راًياخ. شودبا تشكيل اين نقص توصيف نمي آن p-نوع تيهدا

 كه ه شده استداد نشان )ab initioاصول اوليه ( سازيشبيه
 eV 11/0 يانرژتراز  با عمق كم رندهيپذ مانند ZnV-ON بيترك

 داريناپا وگانهد يدهنده حالت از ZnV-ON واقع در. كنديم رفتار
OV-ZnN نوع شيآلا عملكرد و شوديم جاديا-p سازيجبران از 
 دردر يك بيان،  .]20[است امان در يذات هايدهنده يوستهيپ
- حامل تواندمي فسفر ،يدروياكس در رندهيپذ هاييناخالص نيب

 را )نييپا ژهيو مقاومت( قبول قابل تحرك با ضريب اديز هاي
 با فسفر ينيگزيجاليكن در بياني ديگر، . ]23-21[ايجاد نمايد

 يانرژ با قيعم رندهيپذ تراز ،يدروياكس يبلور شبكه در ژنياكس
 تيفيك با p-نوع يدروياكس كه كنديم جاديا اديز ونيزاسيوني

- هيبش اساس بر. ]22[سازديم رممكنيغ را OP نقص يلهيبوس
 هاينقص با يدروياكس يكيالكترون ساختار ،اصول اوليه سازي

براساس  .]21[بررسي شده است فسفر يناخالص با طمرتب مختلف
 ،هاانواع نقص نيب درتئوري و تجربي صورت گرفته،  كارهاي

 عمق كم دهنده تراز جاديا يبرا نقص نيبهتر ZnV2-ZnP بيترك
 .]21, 1[شوديم گرفته درنظر فسفر يناخالص با يدروياكس در

 تطابق عدم با يمهم يدهنده يناخالص فسفر، مانند هم كيآرسن
 در اكسيدروي،. باشديمدر اكسيدروي  يوني اندازه در اديز

 بيترك ،ستين O با Pو  N ينيگزيجا همانند O با As ينيگزيجا
ZnV2-ZnAs يناخالص با يدروياكس در رندهيپذنقص  بعنوان 

- يم حيترج كيآرسن گر،يد عبارت به. شده است يمعرف كيآرسن
، پس از گرفته قرار يدروياكس ساختار در يرو يجا كه دهد
 را ZnV2-ZnAs بيترك و چسبدب يرو تهي جاي دو به كيتحر
 يانرژ ،يتجرب جينتا براساس ،نيهمچن .]24[دهد ليتشك

 يناخالص با يدروياكس در شده جاديا رندهيپذ تراز ونيزاسيوني
ZnAs- نقص ونيزاسيوني يانرژ با كه است eV  14/0 كيآرسن

ZnV2  ،eV  15/0 مطابقت يدروياكس در يرندهيپذ تراز بعنوان 
 ،يدروياكس در p-نوع هاييناخالص از گريد يكي .]26, 25[دارد
 يناخالص با يدروياكس در p-نوع تيهدا زميمكان. است موانيآنت
- يم انيب ZnV2-ZnSb رندهيپذ بيترك ليتشك كمك به موان،يآنت

 تراز ونيزاسيوني يانرژ يتئور و يتجرب جينتا اساس بر. شود

 محاسبه eV 15/0 موان،يآنت يناخالص با يدروياكس يرندهيپذ
  .]27[است شده

 باشد.اكسيدروي كربن ميدر  p-هاي نوعديگر از ناخالصي ييك
 ،)ZnC( يرو يبجا كربن ،يدروياكس در كربن با طمرتب هاينقص
 نقص و) iC( شكمين درو كربن ،)OC( ژنياكس يبجا كربن
 گرفته نظر در) iO2-ZnC( يرو يبجا ژنياكس-كربن از مركب

 در p-نوع تيهدا ،اصول اوليه محاسباتنتايج  اساس براند. هشد
  تراز با iO2-ZnC مركب نقص از يناش كربن يناخالص با يدروياكس
eV 05/0 28[باشديم[.  

 اكسيدي، هايهاديمهين در عموماً ،يتئور جينتا براساس
 هايتراز ونيآن با سهيمقا در ونيكات با هايناخالص جايگزيني

- يناخالص نيب در ن،يبنابرا كند.يم جاديا تريقعم كم يرندهيپذ
 Kو  Li ،Na مثل IA گروه ،p-نوع يدروياكس در رندهيپذ هاي
 عناصر .]33-29[آورنديم بوجود را تريعمق كم يرندهيپذ تراز
 رندهيپذ و درون شكمي دهندههاي ناخالصي نقش ،IA-گروه

 با p-نوع شيآلا بازده. كننديم فايا يدروياكس در را جاگزيني
 شكمي درونهاي نقص سازيجبران ليدل به ،IA گروه يناخالص
ZnLi  يبرا تيظرف باند ي لبه به نسبت يانرژ تراز. است محدود

،  ZnNa و ZnK  به ترتيبeV 09/0 ،eV 17/0  وeV 32/0  يم -
   .]10[باشد

 يانرژ IB-گروه عناصر اكسيدروي بلوردر  ،IA-خلاف گروهبر
اين امر منجر به  .دارند ياديز شكمي درون هاينقص ليتشك

 .گرددمي p-نوع هايحامل سازي جبران كاهش قابل توجهي در
 يناخالص IA-گروه با سهيمقا در IB-گروه عناصر جه،يدرنت

 .]35, 34[باشنديم p-نوع يدروياكس جاديا يبرا تريمناسب
 با سهيمقا قابل يدروياكس در ON و ZnAg ونيزاسيوني يانرژ

 در تروژن،ين يناخالص با p-نوع يدروياكسدر . هستند گريكدي
 را يدروياكس p-نوع تيهدا OV يدهنده نقص ،اكسنده طيشرا
 Ag، Agشده با  شيآلا در اكسيدروي .]34, 8[دهدمي ليتقل
 يياياح طيشرا در p-نوع يدروياكس هيلا و شوديم يرو نيگزيجا

 كاهش را OV دهنده هاينقص جاديا طيشرا نيا. كندايجاد مي
 iAg نقص ،نيا بر علاوه. بخشديم بهبود را p-نوع تيهدا و داده
 در .]8[شوديم جاديا يسخت به اديز ليتشك يانرژ ليدل به
كانديد  V-و ساير عناصر گروه تروژنين به نسبت نقره ،جهينت

با توجه به مطالب . است p-نوع يدروياكس مناسبتري براي ايجاد
نقره  بويژه IB-گروه يناخالص با p-نوع يدروياكسفوق، موضوع 

  .است يشتريب يتئور و يتجرب اتمطالع نيازمند

ي تابع بر پايه محاسبهاصول اوليه سازي از روش شبيه در اين كار،
بررسي خواص  اي جهتكتروني براي سيستم بس ذرهچگالي ال

 ذاتي و اينقطه هايساختاري و الكترونيكي اكسيدروي با نقص

بررسی آثار نقص های بلوری و آلایش نقره روی ویژگی های ساختاری و الکترونیکی اکسید روی با استفاده از روش های شبیه سازی در ابعاد اتمی
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بررسی آثار نقص های بلوری و آلایش نقره روی ویژگی های ساختاری و الکترونیکی اکسید روی با استفاده از روش های شبیه سازی در ابعاد اتمی

- ينقش ناخالص ،استفاده شده است. ابتدا Ag ناشي از ناخالصي
 و تهي جاي OVاكسيژن  مثل تهي جايهاي ذاتي اكسيدروي 

 p-هاي نوعي حاملفزاينده يا بعنوان عامل كاهنده ZnVروي 
با  p -شرايط دستيابي به اكسيدروي نوع شود. سپس،بررسي مي

هاي ناخالصي نقره، انرژي تشكيل و خواص الكترونيكي نقص
  گيرد.ميقرار مطالعه  مورد مرتبط با اين ناخالصي

  سازيشبيه

 سازيادهيپ روش به ،اصول اوليه سازيهيشب از روتحقيق پيش در
Density Functional Theory (DFT) بيتقر با Local Density 

Approximation (LDA) افزاريي نرمبسته و Siesta استفاده 
نزديك به  هايالكترون نگرفتن نظر در يبرا. ]36[است شده

 Pseudopotential هاييشبه پتانسيل تقريب ازها هسته اتم
 ،Zn  اتم يبرارا  2s410d3 هايتالياورب در نتيجه شوديم استفاده

را  1s510d4 هايتالياورب و O اتم يبرارا  4p22s2 هايتالياورب
ساختار  مختصات اتمي در. شونددر نظر گرفته مي Ag اتم يبرا

وارد  نيروي يشده تا زمانيكه بيشينه ال و داراي نقص واهلشايده
مهم  يپارامترها. گردد ÅeV/ 04/0هر اتم كمتر از  شده به
 آمده 1جدول در Siesta كدبه عنوان ورودي در  شده استفاده

در  LDAعليرغم وجود خطاي سيستماتيك در تقريب  .است
اي اين تقريب بصورت گستردهها، هاديمحاسبه شكاف باند نيمه

ها مورد استفاده قرار هاي شبكه و ناخالصيبراي بررسي نقص
گرفته و نتايج پس از انجام اصلاحاتي از نظر كمي و كيفي قابل 

  اطمينان خواهند بود.

  

  و بحث جينتا

 Åو  =Å 22/3a=b يشبكه هايثابت با يدروياكس واحد سلول

20/5c= 1[ در نظر گرفته شده است محاسبات مرجع بعنوان[. 
با مقادير بالا براي ساخت سلول واحد اكسيدروي  شروع محاسبات

 سلول يانرژ بودن نهيكم از نانياطم يبرا صورت گرفته و سپس
بصورت كامل انجام شده تا ساختار متناظر با  واهلش عمل واحد

 ،=Å 29/3a=b نتايج محاسبات مقادير ي انرژي بدست آيد.كمينه

Å 20/5c= طول پيوند ،Zn-O  Å 99/1 زاويه ،O-Zn-O 
80/107  و زاويهZn-O-Zn 60/107 ي را در حالت كمينه

 دهد كه تطابق خوبي با مقادير تجربي دارندانرژي بدست مي
 نهيبه پارامترهاي با يدروياكس واحد سلول يبلور ساختار. ]37[

 هيپا بر يبعد محاسبات تمام. است شده داده نشان 1شكل در
  .شد خواهد انجام نهيبه يپارامترها با يدروياكس واحد سلول

  

 دستگاه zو  x ،y هايجهت در يدروياكس واحد سلول گسترش با
ابر  كار نيا در. شوديم جاديااكسيدروي  ابر سلول ،مختصات

 سه در آن واحد سلول 3×3×3 گسترس با يدروياكس سلول
 108كه داراي  ديآمي بدست نيكارتز مختصات دستگاه جهت

ها بر روي كنش نقصبراي كاهش برهم .اتم روي و اكسيژن است
 ي در محاسبات از اين ابعاد ابر سلولاهم در شرايط مرزي دوره

 را شده واهلش يدروياكس ابر سلول 2شكلاستفاده شده است. 
ابر  شبكه يپارامترها. دهديم نشان متفاوت يبلور جهت دو در

  .است بهينه شده واحد سلول يپارامترها همان سلول

  

Basis 
set 

Cutoff 
energy 
(Ry) 

k-point Number 
of atom  

Structure  

DZP 150 � � � � � 4 Unit cell 

DZP 150 � � � � � 108 Supercell 

.Siestaبكار رفته در فايل ورودي نرم افزار  مهم پارامترهاي. 1جدول

 هايثابت با يدروياكس واحد سلول يبلور ساختار. 1شكل
 .cو  a ،b شبكه

 اتم روي
 اتم اكسيژن

 دو در يدروياكس سلول ابر يبلور ساختار) ب و) الف. 2شكل
 .متفاوت يبلور جهت

 )ب )الف

x 
y 

z 

a

b

c

x 
y z 
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تهي  و OV ژنياكس تهي جاي يدروياكس در مهم يذات هاينقص
 يدروياكس ساختار در ZnV و OV وجود. باشديم ZnV يرو جاي

- يم جاديا p-نوع هايحامل و n-نوع هايحامل بيبترت ال،دهيا
 نوع به توجه با عتيطب در موجود يدروياكس. ]38, 1[ كنند
 باشدينم برابر يرو و ژنياكس يومترياستوك نسبتداراي  سنتز،

 ليدل به يدروياكس جهيدرنت. دارد يكمتر ژنياكس يدتعدا و
 يمطالعه در.  باشديم n-نوع هاديمهين كي OV نقص وجود
 يذات هاينقص از كامل يآگاه يدروياكس در p-نوع هاييناخالص

دليل در  نيهمه ب .]38, 1[ باشديم يضرور ZnV و OV ژهيبو
مورد  باردار و يخنث هايحالت در ZnV و OV يذات هاينقص ادامه
 حالت در را ZnV و OV هاينقص 3شكل. گيرندقرار مي يبررس
 و OV هاينقص ريتاث 2ولجد در. دهديم نشان باردار و يخنث

ZnV ابر سلول يبلور ساختار وندهايپ هيزاو و طول يرو 
و زاويه پيوند  Zn-Oطول پيوند . است شده محاسبه يدروياكس

Zn-O-Zn ال ت ايدهلدر مجاورت اولين همسايه نقص شديداً از حا
ال حالت ايده به فاصله دارد، اما در مجاورت دومين همسايه نقص

 را ساختار يمحل بصورت هانقص نيا. ]37[ شوندتر مينزديك
  .دنكنيم تنش دچار

  

  

زاويه    
Zn-O-Zn  
دومين 
 همسايه

()  

زاويه    
Zn-O-Zn  
اولين 
 همسايه

()  

طول پيوند 
Zn-O 

دومين 
 همسايه

(Å)  

طول پيوند 
Zn-O 
اولين 

همسايه 
(Å) 

  نقص

10/109 05/114  0092/2  0225/2  OV 

75/107  35/107  0165/2  9630/1  +1OV 

30/105 00/97  0232/2  9252/1  +2OV 

95/108  05/103  0095/2  9297/1  ZnV 

90/108 85/99  0162/2  9292/1  -1ZnV 

30/108  30/99  0162/2  9260/1  -2ZnV 

  

ب)

ج)

 د)الف)

 ه)

 و)

) الف هاينقص با يدروياكس سلول ابر يبلور ساختار. 3شكل
OV 1+) ب ،يخنث حالتOV، 2+) جOV، د (ZnV ه ،يخنث حالت (
-1ZnV و و (-2ZnV. )OV و ZnV ايقهوه و سبز هاياتم با بيبترت 

 ).شدند داده نشان

روي طول و زاويه پيوند اولين و  ZnVو  OVهاي تاثير نقص. 2جدول
  اكسيدروي. سلول ابري بلوردومين همسايه نقص در ساختار 
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 هاييناخالص از يكي بعنوان نقره شده، انيب مطالب به باتوجه
, 34, 8[ شوديم يتلق يدروياكس در IB-گروه مهم يرندهيپذ
- يم يدروياكس ساختار در نقره اتم اشغال يبرا حالت سه. ]35
 اتم يجا شده اضافه نقره يناخالص نكهيا اول. گرفت نظر در توان
 شده اضافه نقره يناخالص نكهيا دوم ؛نديبنش  ساختار در يرو
 نقره يناخالص اينكه سوم ؛ وكند اشغال را ژنياكس اتم يجا

 سه نيا بيترت به. ظاهر شود ساختار در يشكم درون اتم بعنوان
 شعاع. شوديم يگذار نام iAg و ZnAg، OAg بصورت نقص نوع

 Å 1/24 و Å ،1/26 Å 0/74 بيبترت 2O- و 1Ag، +1Zn+ يوني
با توجه شعاع يوني بزرگ اتم نقره و اختلاف زياد  .]1[ باشديم

و تشكيل نقص،  يبلوري م روي، با قرارگرفتن آن در شبكهآن با ات
 نقص نوع سه ريتاث ادامه درساختار را دچار تنش خواهد كرد. 

 يبررس يدروياكس يبلور ساختار يرو نقره يناخالص به مربوط
 ،iAg هاينقص با يدروياكس ابر سلول ساختار 4شكل. شوديم
OAg و ZnAg 3جدول در. دهديم نشان را باردار و يخنث حالت در 
 يساختار يپارامترها يرو ZnAg و iAg، OAg هاينقص ريتاث

طول  .است شده محاسبه وندهايپ هيزاو و طول مثل يدروياكس
در مجاورت اولين همسايه  Zn-O-Znو زاويه پيوند  Zn-Oپيوند 

ال فاصله دارد، اما در مجاورت دومين نقص شديداً از حات ايده
 هانقص نيا. ]37[ شودنزديك ميال حالت ايدهبه همسايه نقص 

   .دنكنيم تنش دچار را اطراف خود ساختار يمحل بصورت
  

  

زاويه    
Zn-O-Zn  
دومين 
همسايه 

()  

زاويه    
Zn-O-Zn  
اولين 

همسايه 
()  

طول پيوند 
Zn-O 

دومين 
همسايه 

(Å)  

طول پيوند 
Zn-O 
اولين 

همسايه 
(Å) 

  نقص

75/107 65/105  9925/1  9785/1  iAg 

35/108  60/104  0012/2  9758/1  +1
iAg 

30/103 85/89  0243/2  0060/2  OAg 

50/103  95/89  0215/2  0060/2  +1OAg 

60/109 90/107  9963/1  9700/1  ZnAg 

60/109  95/107  0135/2  9528/1  -1
ZnAg 

  

هاي ناخالصي نقره اكسيدروي با نقص سلول ابري بلورساختار . 4شكل
) در حالت خنثي، د OAg) ج، 1iAg+در حالت خنثي، ب)  iAgالف) 

+1OAgه ، (ZnAg در حالت خنثي و و (-1ZnAg.  اتم نقره به رنگ طوسي)
  نشان داده شده است)

روي طول و زاويه پيوند اولين  ZnAgو  iAg ،OAgهاي تاثير نقص. 3جدول
 اكسيدروي. سلول ابري بلورو دومين همسايه نقص در ساختار 

  ب) الف)

  د) ج)

  و) ه)
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 ليتشك يانرژ را ماده ساختار در نقص كي جاديا يبرا لازم يانرژ
 يرابطه از هانقص از كدام هر ليتشك يانرژ. نامنديم نقص آن
  :]38[ شوديم هحسابم ريز

���������� � ������
������ � �������

������� ± ∑ ��� � � ���� � ���    )1(  

������ كه
������ و ������

 بدون و نقص با شبكه كل يانرژ بيترت به �������
 شده، برداشته اتم اي شده اضافه اتم ييايميش ليپتانس �� نقص،

. است تيظرف يپهنه يلبه انرژي ��، يفرم تراز ��، شبكه بار �
 آن ايجاد احتمال باشد كمتر نقص كي ليتشك يانرژ بهر ميزان

هاي شيميايي به شرايط رشد تجربي پتانسيل .است شتريب
يا بين اين دو محدوده  O-rich ،Zn-richتواند بستگي دارد كه مي

  .]38[باشد

 اي يفلز فاز در نكهيا به توجه با هااتم ييايميش هايليپتانس
, 1[ شوديم محاسبه Zn-rich و O-rich شرط دو در باشند يگاز
 دو در ZnV و OV يذات هاينقص ليتشك يانرژ جهينت در. ]38
 شده داده نشان 5شكل در و محاسبه Zn-rich و O-rich طيشرا
زياد و احتمال ايجاد  OVانرژي تشكيل  rich-Oدر شرايط  .است

آن از لحاظ ترموديناميكي پايين است. از طرف ديگر، در شرايط 
rich-Zn  انرژي تشكيلOV  كم و احتمال ايجاد آن از لحاظ

 ساختار در OV نقص كهيآنجا ازترموديناميكي بالا است. 
 نوع نيا بودن كم كند،يم جاديا n-نوع هايحامل يدروياكس
-Oدر شرايط . كنديم كمك p-نوع يدروياكس جاديا به نقص

rich  انرژي تشكيلZnV  كم و احتمال ايجاد آن از لحاظ
انرژي  Zn-richترموديناميكي بالا است. از طرف ديگر، در شرايط 

زياد و احتمال ايجاد آن از لحاظ ترموديناميكي كم  ZnVتشكيل 
عامل ايجاد حفره در ساختار اكسيدروي است و در  ZnVاست. 

 يانرژ به توجه بارا دارد.  بيشترين احتمال وقوع O-richشرايط 
 نيا ،rich-O طيشرا در ZnVو  OV هاينقصزياد و كم  ليتشك
  .باشديم مناسب p-نوع يدروياكس به يابيدست يبرا رشد طيشرا

 طيشرا در را ZnAg و iAg، OAg هاينقص ليتشك يانرژ 5شكل
O-rich و Zn-rich طيشرا در. دهديم نشان O-rich يانرژ 

ين تا كمتربه ترتيب  OAgو  ZnAg، iAg هاينقص ليتشك
-نوع هايحامل ZnAg نقص كهيآنجا از بيشترين انرژي را دارند.

p رشد طيشرا جهينت در كند،يم جاديا يدروياكس در O-rich 

-Zn طيشرا در .باشديم مناسب p-نوع يدروياكس ساخت يبرا

rich هاينقص ليتشك يانرژ OAg، iAg  وZnAg  به ترتيب
نقصي كه  Zn-richدر شرايط  ين تا بيشترين انرژي را دارند.كمتر
ايجاد كند وجود ندارد. با توجه به نمودار انرژي  p-هاي نوعحامل

كمترين انرژي و  OVنقص  rich-Zn، شرايط هاتشكل نقص
- نقص O-richكند. همچنين شرايط ايجاد مي n-عهاي نوحامل

كمترين انرژي تشكيل را دارند و اين شرايط  ZnV و ZnAg هاي
  مستعد است. p-نوع ZnOبراي ايجاد 

  

 ZnV و OV يذات هاينقص توسط شده جاديا يانرژ تراز ادامه در
 يانرژ تراز. شوديم يبررس يدروياكس يممنوعه يپهنه در

 يدروياكس يممنوعه يپهنه در ZnV و OV يذات هاينقص
 يپهنه ريز eV 16/0 در يانرژ تراز OV نقص. اندشده محاسبه

 نقص. كنديم فايا را دهنده تراز نقش كه كنديم جاديا تيهدا
ZnV در يژانر تراز eV 20/0 يم جاديا تيظرف يپهنه يبالا در -

 باتوجه به اين نتايج، .كنديم فايا را رندهيپذ تراز نقش كه كند

 ZnAgو  OV ،ZnV ،iAg ،OAgهايانرژي تشكيل نقص. 5شكل
اكسيدروي برحسب انرژي فرمي  سلول ابري بلوردر ساختار 

 را نشان داده شده است.

OAg

OV

iAg

ZnV 
ZnAg 

ZnV
ZnAg

OV

iAg

OAg

 الف)

 ب)
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اكسيژن است كه  جايتهي n-از منابع ايجاد اكسيدروي نوعيكي 
جاي تهي كند.ي باند هدايت ايجاد ميي نزديك لبهتراز دهنده

-Oاست، در شرايط  p-هاي نوعي حاملاكسيژن عامل كاهنده

rich رسد و براي ايجاد اكسيدروي نوعاين نقص به حداقل مي-
p .مناسب است  

 يدروياكس يممنوعه يپهنه در ZnAg و iAg هاينقص يانرژ تراز
 يپهنه ريز eV 56/0 در يانرژ تراز iAg نقص. اندشده محاسبه

 نقص. كنديم فايا را دهنده تراز نقش كه كنديم جاديا تيهدا
ZnAg در يرژان تراز eV 41/0 جاديا تيظرف يپهنه يبالا در 
 O-richشرايط  در .كنديم فايا را رندهيپذ تراز نقش كه كنديم

اي در انرژي تشكيل و تراز دهندهي داراي كمينه ZnAgنقص 
O-شرايط  نيز در ZnVكند. نقص ي ظرفيت ايجاد ميبالاي پهنه

rich هاي نوع. اين نقص حاملداراي انرژي تشكيل كم است-p 
اكسيدروي  باشد.همسو مي ZnAgكاملاً با نقص  كند وايجاد مي

است. اكسيدروي  n-رشد داده شده خالص داراي هدايت نوع
تحت فشار اكسيژن  O-richآلايش شده با نقره در شرايط رشد 

  از خود نشان دهد. p-تواند هدايت نوعمي

  يرگيجهينت

 با يدروياكس يكيالكترون و يساختار هاييژگيو ،مقاله نيا در
مورد  DFT روشبه را  Ag ناخالصي مراهه به يذات هاييناخالص
 هاينقص كه  ي محاسبات نشان دادنتيجه ايم.داده قرار يبررس
 اطراف يفضا ،يذات هاينقص نيمهمتر بعنوان ZnV و OV يذات

با  p-نوع و n-نوعاز  يهاينقص بيبترت و كرده تنش دچار را خود
 يبرا .كنندايجاد مي eV 20/0و  eV 16/0انرژي  هايتراز

 ZnAg و iAg، OAg حالت سه يدروياكس ساختار در Ag يناخالص
 ،بزرگ يوني شعاع ليدل به ،نقره يناخالص. شد گرفته نظر در

 يانرژي محاسبه .كنديم تنش دچار را نقص اطراف ساختار
در ملاء اكسيژن،  ZnAgكه نقص  كندمشخص مي هانقص ليتشك

به دليل  OVداراي كمترين انرژي تشكيل است، در حاليكه نقص 
راز ت ي دارد.بسيار پايين خود احتمال رخ داد بالا انرژي تشكيل
زير نوار هدايت  eV 56/0 به ترتيب ZnAg و iAgهاي انرژي نقص

نتيجه  محاسبه شد و بر اين اساس بالاي نوار ظرفيت eV 14/0و 
 يممنوعه پهنه در ZnAg يتراز پذيرندهتشكيل كه  يمگرفت
  .شود pبصورت  تواند منجر به آلايش اكسيدرويمي يدروياكس
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