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و گرمایی ایندیوم فسفید با استفاده از روش های صوتی بررسی ویژگی

پتانسیل شبه

 

 نژاد ، حسین طولابی*صالحی لهحمدا
 علوم، دانشگاه شهید چمران اهوازدانشکدۀ  گروه فیزیک،

 44/90/4199، پذیرش: 41/90/4100دریافت: 

 

 چکیده
سهاتتار   هها  مهوت ت هت    و حل معادلات کوهن شم با استفاده از پایهه هماهنگ  ب شبهو تقریتابعی چگالی  ۀدر این مقاله با توجه به نظری

گرمها  ویه ه اینهدیوم فسهفید در دو      و ظرفیهت فروسهر   رامان؛ الکتریک، بار مؤثر بورن، سطح مقطع  فونونی؛ تانسور د  پاشندگی ،نوار 

تر تر و پایهدار متبلهور  Zbد که این ترکیب در فاز نده نشان می . نتایج به دست آمدهشد( محاسبه Rs) سنگ نمکی ( وzb) ساتتار بلند رو 

چنین مقادیر بارها  مؤثر بورن بهه مقهادیر یهونی     هم .دهد در هر دو فاز نشان می را فروسر دها  مُها  فونونی وجود دباشد. بررسی مُ می

 822 تها  400 ۀشده یک گاف بسامد  را در محهدود  اسمی نزدیک هستند که بیانگر پیوند یونی در این سامانه است. طیف فونونی محاسبه
4

cm
چنین ظرفیت گرمایی ویه ه در دماهها  بهالا بهه یهک مقهدار م هانبی         هم .دهد ر  میدهد که در این محدوه بازتاب کامل  نشان می-

 دارد. توبیشود که با واقعیات ت ربی سازگار   نزدیک می

 

 .گرما  وی ه، تقریب شبه هماهنگ ، طیف فونونی،الکتریک تانسور د ، ایندیوم فسفید :ها کلیدواژه

 

 0 قدمهم. 0

   رمولهی بها فه  هیب غیهر آله  هرکه هک تهیه  دهوم فسفیهدیهاین

InP گرم  29/411رکیب هن تهی ایهلکولورم مهاشد. جهب می

باشهد.   مهی درجه سلسیوس  4909 و نقطه ذوب آنبر مول 

در فهاز مکعبهی مرکهز    کلهوین   199این ترکیب در دمها   

 با گهروه فاهایی   1و دارا  ساتتار بلند رو  (fcc) 8سطحی

(842 )F m43  در فاز مکعبهی  گیگاپاسکال  82و در فشار

 با گروه فاایی 1سنگ نمکی مرکز سطحی و دارا  ساتتار

(881)Fm m3 [. این ترکیب در فاز مکعبی 8-4] باشد می

 ولهت  الکترون 111/4  ا با گاف نواررسان نیم Zbدر ساتتار 

ضهریب  باشد.  و بدون گاف نوار  می رسانا Rsو در ساتتار 

بهه دلیهل تهوا     اسهت.   4/1شکست ت ربی این ترکیهب  

ههها  فههراوان ایههن مههاده در الکترونیههک،   عمههده و کاربرد


 :نویسنده پاس گو salehi_h@scu.ac.ir  

2 FCC; Face Centered Cubic 
3 Zincblende 
4 Rocksolt 

ههها  و سههایر رشههته اور  فن، نههانو(الکترواپتیههکبرقههانور  )

 ن ام شده است. به دلیلتحقیقات ت ربی فراوانی رو  آن ا

ها  این ترکیب در الکترونیک  بالا  الکترونپذیر   تحرک

چنهین بهه دلیهل گهاف نهوار        ههم  و توان بهالا  بالا، بسامد

مستقیم آن برا  وسایل اپتههوالکترونیک ملهل دیههودها     

ههها   یاتتههه و ترانزیسههتورها ،فروسههر لیزرههها  لهههیزر ، 

 شهود.  استفههاده مهی  ها  تورشید  آزمایشی بهرا  مهاهواره

بهرا    دهوم فسفیه هدیه هاینتحقیقهاتی رو  ترکیبهات    اتیراً

و  ها صورت گرفته است چیپریزجایگزینی با سیلیکون در 

سهرعت بهالا و    ،بسامدها  بهالا  تواند در تولید قطعات با می

هها    وی گهی  چنهین  ههم  توان بالا مورد استفاده قرار گیرد.

اهمسهانگرد  آن نیهز   و ن نندگی گرمایی مانند رسا گرمایی

مهورد  با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی  در صفحات م تلف

 نمر  و همکاران در سهال [. 2-1] مطالعه قرار گرفته است

 ،هها  سهاتتار    با استفاده از اصهول اولیهه وی گهی    8941

 InP ها  گرمایی انبوههۀ  ترمودینامیکی و وی گی ،الکترونی

ت ت بهبود یافتۀ تطی  از روش اموات را با استفاده InAs و

 صوتیّات ایران یمجله انجمن مهندس

 10-00: ، صفحات2، شماره: 9، دوره: 0011سال 
پژوهشیمقاله 
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با پتانسیل کامل در چارچوب نظریهۀ تهابعی چگهالی مهورد     

 ،مهدول ح مهی   ،بررسی قرار دادند و وابستگی ثابت شبکه

مورد   x دما  دبا  و ظرفیت گرمایی با درصد ،گاف نوار 

جههان جههی و  8989در سههال  [.0] بررسههی قههرار گرفههت 

و  4کاسهتپ  رافهزا  همکاران با استفاده از اصول اولیهه و نهرم  

 -یافته برا  محاسهبۀ پتانسهیل تبهادلی    تقریب شیب تعمیم

ناهمسانگرد   ،ساتتار  ،ها  مکانیکی وی گی، همبستگی

 الکترونهههی و گرمهههایی ترکیبهههات  ،پایهههدار  ،کشسهههانی

XP(X=Al,Ga,In)    .را مورد مطالعه و بررسهی قهرار دادنهد 

 دست آمهده در  با نتایج به ها پ وهش آندست آمده  نتایج به

 [.2] این مقاله سازگار  دارد

هها    باریا و همکهاران وی گهی   8942این در سال  علاوه بر

 تحت فشهار  دهوم فسفیهدیهاین نور ساتتار  و  ،الکترونی

با استفاده از روش امهوات ت هت بهبهود یافتهۀ تطهی بها        را

یافتهه و چگهالی    ها  شهیب تعمهیم   و تقریب پتانسیل کامل

مهورد بررسهی قهرار     8کِهی 8ویهینن  با کد محاسباتی موضعی

 10/9یافتهه   و گاف نوار  را در تقریب شهیب تعمهیم   دادند

 142/9ولهههت و در تقریهههب چگهههالی موضهههعی   الکتهههرون

 1/4دسهت آوردنهد کهه بها مقهدار ت ربهی        ولت بهه  الکترون

شهکل   4 در شهکل  [.0] ولت اتهتلاف زیهاد  دارد   الکترون

 1سهدن کری ایکه   افزار توسط نرم دهوم فسفیهدیهاینبلور  

 [.49] رسم شده است
 

 
سمت راست  شکل در فاز مکعبی، دهوم فسفیهدیهاینبلور  0 شکل

 .Zbو شکل سمت چپ ساتتار  Rsساتتار 


1 Castep 
2 Wien2k 
3 xcrysden 

الکتریهک،   هها نظیهر ثابهت د     چنین بسیار  از کمیهت  هم

ها  انهری    بارها  مؤثر بورن و بسامدها  فونونی با مشتق

بهار مهؤثر    .دنه ها  م تلف ارتباط دار کل نسبت به اتتلال

بورن، تعریف دینامیکی از بار اتمی است کهه توسهط بهورن    

الکتریهک   با ثابهت د   ههمرا بار مؤثر بورن، ارائه شده است.

بهرد کهولنی مسه ول     -کنش بلنهد  الکترونی، حاکم بر برهم

 1اُ( )تهی  و عرضی 1اُ( )اِل طولی نور ها   فونونجدایی بین 

طبیعت پیوندها از چنین بارها  مؤثر بورن  [. هم44] است

تانسور بار  کند. یا کووالانسی بودن را آشکار می نظر یونی و

     بورن  مؤثر
 برقهی در غیاب میهدان   در مرتبۀ تطی و  

 ۀقطهبش در یاتته   β ۀصورت ضریب تناسهب بهین مؤلفه    به

 K ها  متعلق به زیر شهبکۀ  اتم جایی هابج α ۀواحد و مؤلف

 شود. تعریف می

هها   موات نهور  ممکهن اسهت توسهط فونهون     اعلاوه بر این 

هها    توان برا  مطالعۀ منحنی ها می آن از و پراکنده شوند

کهه فونهون مربوطهه    وقتی  پاشندگی جامدات استفاده کرد

وقتی کهه فونهون    پراکندگی بریلوئن و صوتی است فرآیند،

در  شهود.  است فرآیند، پراکندگی رامهان نامیهده مهی    نور 

پ  از پیشهرفت لیهزر تحقیقهات در    وی ه  به ها  اتیر سال

 بریلهوئن گسهترش یافتهه اسهت.     زمینۀ پراکندگی رامهان و 

شدت بسهیار   ها  تکفام با ها  لیزر ، باریکه چشمهچنین 

دو پراکنهدگی رامهان و    جها کهه ههر    آن از کننهد.  تولید می

 ها  غیرتطی هسهتند و عمومهاً بسهیار ضهعیف    بریلوئن اثر

شدت بالا نیاز است تا بتهوان  ها  بسیار با  ، باریکهباشند می

ها   طور باریکه همین نسبتاً قو  مشاهده کرد. علامتیک 

هها  پراکنهده را بهه     علامتبتوان  بسیار تکفام لازم است تا

چنین وقتی یهک تهابش نهور     هم توبی از هم تفکیک کرد.

تابش سبب  برقیتابد، میدان  یونی می بر یک بلور فروسر 

هها  م تلهف    الف بهه جههت  م ه  هها  بهار   تا یون شود می

 نهور  ناحیهۀ   ش درارتعها  کهه همهین سهبب    کشیده شوند

عامهل انگیهزش در    فروسهر  گردد یعنی تابش پرتوها   می

 [.48] شوند می بلور نور سهم 

توانهد پایهدار     یدها  فونونی مکه بررسی مُ با توجه به این

ساتتار را بیان کند و این پایدار  به مها در  پایدار   یا عدم

 کنهد.  و گرمها کمهک مهی    یبینهی انتقهال صهوت    د پهیش مور


4 LO 
5 TO 
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عنهوان   تهوان از آن بهه   چنین با توجه به گاف فونونی می هم

لذا اهمیت ایهن   ،ر مکانیکی( استفاده نمود)متغی یک صافی

چنهین تهوان    بینی پایهدار  سهاتتار و ههم    محاسبات پیش

که این تود  و گرما است. یاستفاده از آن برا  انتقال صوت

   مباحث صوتی و انتقال آن است.تادر راس

ها  فونونی و گرمهایی   وی گی اطلاعات موجود تاکنون بنابر

پتانسهیل     اسهتفاده از روش شهبه   وم فسفید بها ترکیب ایندی

این کهه ایهن   با توجه به لذا  مورد بررسی قرار نگرفته است.

ترکیب کاربردها  زیاد  در صنایع الکترونیکی و لیزرها  

 ۀدربههار کهه  داشههترا بههر ایهن   یسهندگان نو ،دارد فروسهر  

و  این ترکیهب تحقیهق   فونونیو  ، گرماییتوا  ساتتار 

محاسهبات رو  تهوا     مقالهه ر ایهن  د. ان ام شودبررسی 

ماننههد ظرفیههت گرمههایی و  فونههونی و گرمههایی ،سههاتتار 

صهورت گرفتهه اسهت کهه      وم فسهفید ایندیترکیب  آنتالپی

دها  فونونی، بهار  مُساتتار نوارها  انری ،  ۀشامل محاسب

الکتریک، آنتروپی و ظرفیهت گرمهایی    مؤثر بورن، ثابت د 

ایهن محاسهبات بها اسهتفاده از کهد کوانتهوم        .باشد می وی ه

 پتانسیل ان ام شده است. با روش شبه اسپرسو و

 

 ها وشرمواد و. 2

عی چگالی و حل معادلات تاب ۀمحاسبات با استفاده از نظری

 کهد  ها  موت ت هت، توسهط   ایهبا استفاده از پشم  -کوهن

که به  [،41] گیرد ان ام می 4اِف سی دابلیواِس پی محاسباتی

 سهامانه نوشته شده و تحهت   09رترن ونویسی ف زبان برنامه

افهزار کوانتهوم    اساس نرمباشد.  عامل لینوک  قابل اجرا می

اسپرسو نظریۀ تابعی چگالی و حهل تودسهازگار معهادلات    

ت اسهت. از طرفهی بهه جها      شم به روش موت ت  -کوهن

تهههر  اسهههتفاده از پتانسهههیل از روش جدیهههدتر و سهههریع  

این کد محاسهباتی در سهال    کند. پتانسیل استفاده می شبه

توسط بارونی و همکاران تحهت عنهوان مهوت ت هت      8998

توانهد بهرا  ههر     افزار کوانتوم اسپرسهو مهی   نرم .معرفی شد

ز ، سههاتتار بلههور  یهها آلیههای و نیههز بههرا  ترکیبههات فلهه  

ها مورد استفاده قرار گیرد. در ایهن   رساناها و حتی عایق نیم

وسهیلۀ    ها  اتمی بهه  افزار ، تفکیک توزیع هسته بستۀ نرم

وسیلۀ امهوات   ها  بار پایسته یا فوق نرم و یا به پتانسیل شبه


1 Pwscf 

هها یها    سهاز   باشهد. شهبیه   ت ت بهبودیافته قابل تنظیم می

ند ان هام دههد مهوارد    توا محاسباتی که کوانتوم اسپرسو می

 شود. زیاد  را شامل می

برا  شروع محاسبات اول باید فایهل ورود  برنامهه را کهه    

شامل اطلاعات اولیهه مربهوط بهه سهاتتار ترکیهب، ماننهد       

چهون   ها  ترکیهب ههم   ها  شبکه، مش صات اتم سنج شبه

پتانسیل مربوط به آن و نوع اتم از لحها    جرم اتمی و شبه

اطیسهی بهودن، نهوع سهاتتار شهبکۀ      مغناطیسی و غیرمغن

 باشد، آماده کرد. ها می سامانۀ مورد بررسی و مکان اتم

 8اِچ.ایکه   پهی  چنین برا  قسمت فونونی آن از دستور هم

توسط این برنامه و با اسهتفاده از ویه ه    ؛استفاده شده است

 دسهههت آمهههده توسهههط هههها  همگهههرا شهههده بههه  حالههت 

دسههتگاه در  دها  بسههامد فونههونی مُهه ،1دابلیههو.ایک  پههی

 د.نشو م تلف محاسبه می qبردارها  

ح م روش موت ت ت  جا که در روش تابعی چگالی با آن از

که بتواند توا  بلهور را  پتانسیلی  ست، شبها بالا محاسبات

چنین ح م محاسهبات را نیهز کهاهش     توصیف نماید و هم

را  سهاتت  هن مطالعه بهدر ای دهد، بسیار با اهمیت است.

رکیب از روش هن ته های ۀدهند تشکیلر اصهل عنهپتانسی شبه

هها    الکتهرون  شود. اده میهاستف پایسته بار انسیلهپت ههشب

)،Inظرفیت در این ترکیب برا  اتم  s , p )
2 15 و برا  اتهم   5

P،( s , p )
2 33 ن هه در ایههها  کهه ابت شههبکههباشههند. ثهه مههی 3

 Zbار هساتتهه اسههت در دههاده شه هات از آن استفهههمحاسبه 

 رهرابهههههب Rsار هساتتههه در و 908/44(.a.u)ا هر بههههرابههههب

(a.u.)21/0=9 a ر مبنا  انری  هرایی به. همگ[41] باشد یهم

     دقهت  اهبه  چرتهه و  هشهت با  Zbفاز  ه درهک ه شدقرار داد
     چرتهه و بها دقهت    پهنج بها    Rs فهاز  در ریدبرگ و 8×0-49
  رسههیدن بههه ایههن بههرا .حاصههل شههدهمگرایههی  1×2-49

 Rs ،140مهوت ت هت و در فهاز     Zb ،110همگرایی در فاز 

بردار  از منطقه بریلوئن  نمونه موت ت ت تولید شده است.

پهک صهورت    -و با روش مون ورسهت  2×2×2با یک توزیع 

 [.41] گرفته است

سهرعت گهروه و سهرعت فهاز      ها  بهالا، در بسامد چنین هم

باشهند   می ی از بسامدمساو  نیستند اما هر دو سرعت تابع

کهه نهور بهه بلهور  تابیهده و       دهد این پدیده زمانی ر  می


2 ph.x 
3 pw.x 



صالحی و همکاران هحمدال -پتانسیل ایندیوم فسفید با استفاده از روش شبهو گرمایی های صوتی بررسی ویژگی

0011پاییز و زمستان / 2 /شماره9دوره ات ایران/صوتیّمهندسی  انجمن مجله



11



باشهد ایهن پدیهده بهه      بسهامد  از ضریب شکست بلور تابعی

 دها  ممکهن در چنین تعداد مُه  هم پاشندگی معروف است.

 و آن را بها   نامنهد  مهی  ها   چگالی حالت را یک گسترۀ

 d ها در منحنهی   شاتهتعداد  این علاوه بر دهند. نشان می

 p هها  پایهه دارد. اگهر پایهه     پاشندگی بستگی به تعداد اتم

است. از این تعهداد تنهها    p1ها  باشد تعداد کل شاته اتمی

همیشه دو شاتۀ عرضی  مورداین سه  از صوتی و مورد سه

p)نیز نور ها   و یک شاته طولی است. تعداد شا  )3 1 

p)عههداداسههت کههه از ایههن ت ) p)شههاته طههولی و 1 )2 1 

ها برابهر بها تعهداد     دها  نوسان اتمتعداد مُ باشد. عرضی می

k)د نوسان باباشد. هر مُ درجات آزاد  سامانه می )  و نوع

چنهین نهوع پاشهندگی     ههم  .شهود  قطبش آن مش ص مهی 

ید  در مورد پایهدار  سهاتتار   طلاعات مفدها  فونونی امُ

د کهه از طریهق محاسهبات قابهل دسترسهی      نه ده مهی  مواد

 .هستند

انهری  آزاد   4ا ( )کیهواِچ  هماهنگ در تقریب شبهچنین  هم

 [:42] آید دست می به (4)هلمهولتز از رابطۀ 

(4                 )  
j

q , j

B j B

q , j

F(V , T ) U (V ) (q , V )

K T ln{ exp[ (q , V ) / K T ]}

   

 





0

1

2

1
                    

جملۀ اول انری  شبکه، جملۀ دوم توزیع انهری    که در آن

 رابطهه از  باشهد.  نقطۀ صفر و جملۀ سوم توزیع نوسانی مهی 

ها  گرمهایی از   توان وی گی ( و قوانین ترمودینامیکی می4)

را   غیهره ظرفیهت گرمهایی و    آنتروپی، جمله انری  نوسانی،

 دست آورد. به

جامهد حهول   ها در یک  که اتم از طرف دیگر با توجه به این

ا  تود در حهال ارتعهاش هسهتند. ایهن      تعادل شبکه نقطۀ

ارتعاشات در هر درجۀ حرارتی حتی نزدیک صفر مطلق نیز 

ا  را در تهوا  گرمهایی مهواد     افتد و نقش عمده اتفاق می

ها  گرمایی جامهدات ظرفیهت    یکی از وی گی کنند. ایفا می

از ظرفیت گرمایی در ح م ثابت  گرمایی وی ۀ شبکه است.

 :[40] آید دست می زیر به رابطۀ

(8 )                           
V

V V

S U
C T

T T

    
     

    

 

انهری  در ح هم    U آنتروپی و Sدما  مطلق،  Tکه در آن 


1 QHA 

 ثابت است.

تابع ترمودینامیکی آنتالپی با اسهتفاده از رابطهۀ زیهر بیهان     

 [:41] شود می

(1                                   )             H E PV  

 باشد. ح م یاتته می Vفشار و  P  آنتالپی، Hکه در آن 

*تانسور بار مؤثر بهورن 

k ,
Z


تطهی و در غیهاب    ۀدر مرتبه  

قطهبش   βصورت ضریب تناسب بین مؤلفهۀ   به برقی میدان

بهه   هها  متعلهق   جایی اتههم  جابه αدر یاتتۀ واحد و مؤلفۀ 

چنین این ضهریب رابطهۀ    همشود.  تعریف می Kزیهر شبکۀ 

ماکروسکوپی را  برقیتطی بین نیرو  وارد بر اتم و میدان 

 .[44] نماید میتوصیف

(1)                                m ac ,β k ,α*

k ,αβ

kα ( q ) β

P F
Z Ω

τ ε


 
 

 
0

0

 

 

 نتایج. 3

 ساختار نواری .3-0

وط تقهارنی  اسهتا  تطه  ساتتار نوار  ایندیوم فسفید در ر

کههنش  بههدون در نظههر گههرفتن بههرهم 8م تلههف در شههکل 

کنش اسپینی رسهم شهده    اسپینی و با در نظر گرفتن برهم

 است.
 

 
 )الف(

 
 )ب(

در نظر گرفتن بدون  الف()؛ ایندیوم فسفیدساتتار نوار   2شکل 

 .اسپینیکنش  ب( با در نظر گرفتن برهم)و  اسپینی کنش برهم
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 .  ندا شده ارائه 4در جدول  در این کار دست آمده نتایج به

 
 .کار حاضر دست آمده در گاف نوار  به  0جدول 

 کمیت محاسبه شده کار حاضر

1/4 Eg(eV) 

 Гنوع گاف در نقطۀ  مستقیم

 

 دهای فونونیمُ .3-2

در فاز بلندرو  در  نمودار پاشندگی فونونی ایندیوم فسفید

راسههتا  در  1 در شههکل نمههک سههنگیو در فههاز  1شههکل 

 .  ندا تطوط تقارنی رسم شده

و  Inهها  فونهونی اتهم     چگالی حالت 1نمودار این  علاوه بر

4cm 199تا  9   هدر باز Pاتم 
 دهد. را نشان می -

 
 های گرمایی . ویژگی3-3

 بین آنتروپهی و انهری  آزاد نوسهانی بهر     ۀرابط 2نمودار در 

 ان داده شده است.شحسب دما ن

 

 
 )الف(

 
 )ب(

دها  فونونی چگالی مُب( )نمودار پاشندگی فونونی و الف( ) 3کل ش

 .Zbدر فاز 

 
 )الف(

 
 )ب(

ها  فونونی دچگالی مُ ب() نمودار پاشندگی فونونی و الف() 0شکل 

 .Rsدر فاز 

 

 
 )الف(

 
 )ب(

 .Pب( اتم )و  Inاتم  الف() ها  فونونی چگالی حالت نمودار  1 شکل
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 )الف(

 
 )ب(

ب( نمودار انری  آزاد )الف( نمودار آنتروپی بر حسب دما و ) 6شکل 

 .ایندیوم فسفیدترکیب حسب دما در  بر

 

 Pو اتهم    Inجایی را بهرا  اتهم   همیانگین مربع جاب 0 شکل

 .دهد نشان می

 

 
 )الف(

 
 )ب(

 و   Inجایی برا  اتم  هنمودار میانگین مربع جاب الف() 7ل شک

 .بر حسب دما Pجایی در اتم  هبمیانگین مربع جا ب( نمودار)

حسهب دمها    در ح م ثابت بهر  نمودار ظرفیت گرمایی وی ه

  نشان داده شده است. 2در شکل 

 

 
 .ایندیوم فسفیدحسب دما در  نمودار ظرفیت گرمایی وی ه بر 8شکل 

 

 دما  دبا ، 0 شکل
D

د.ده حسب دما نشان می ، را بر 
 

 
 .ایندیوم فسفیددما در بر حسب  دما  دبا نمودار  9شکل 

 

 .دهد آنتالپهی دو فهاز را نشان میمقایسۀ  49نمودار 

 

 
 .Rsو  Zb پی در ساتتار لمقایسۀ نمودار آنتا 01شکل  
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 الکتریک و بار مؤثر بورن محاسبۀ تانسور دی .3-0

به  یابی الکتریک نقطۀ شروع مناسبی برا  دست  تانسور د

دست آمهده از محاسهبات    نتایج به است. نور سایر توا  

 در اینهدیوم فسهفید   مستقلبرا  بارها  مؤثر بورن دو اتم 

 آورده شده است. 8 جدول
 

 .ایندیوم فسفیدو بار اسمی یونی در  مؤثر بورنبار  2جدول 

 بار اسمی یونی بار مؤثر بورن اتم

In 12/8 1+ 

P 1210/8- 1- 

 

                                   

/

/

/

/

/

/

Z (In ) ,

Z (P )





 
 


 
 
 

 
 

 
 
  

2 56 0 0

0 2 56 0

0 0 2 56

2 56 0 0

0 2 56 0

0 0 2 56

 

 

 فروسرخجذب پراکندگی رامان و  .3-1

. نههدا آورده شههده 1و  1ول ادسههت آمههده در جههد نتههایج بههه

 فروسهر  بسامدها  مربوط به رامهان و   44چنین شکل  هم

 ا  پراکندگی رامهان دست آمده بر نتایج بهدهد.  را نشان می

رو  در یوم فسفید در فاز بلنهد ترکیب ایندپذیر   و قطبش

 آورده شده است. 1 جدول

 
پذیر   دست آمده برا  رامان و قطبش نتایج به 3جدول 

 .ایندیوم فسفیدترکیب 

 (1A) پذیر  قطبش (-4a.uرامان ) اتم

In 1100/4 
1409/12 

P 1122/4- 



 
 .فروسر  سطح مقطع رامان و 00شکل 

امان و سطح مقطهع  دست آمده برا  سطح مقطع ر نتایج به

 رو  در جهدول ترکیب ایندیوم فسفید در فاز بلند فروسر 

 .ندا شده ارائه 1

 
دست آمده برا  سطح مقطع رامان و سطح  بهنتایج  0جدول 

 .ایندیوم فسفید در ترکیب فروسر مقطع 

 ωبسامد 

(4cm-) 
 سطح مقطع رامان

[/amu8  (D/A)]  
 فروسر سطح مقطع 

(/amu1 A) 

11/0 9994/9 9 

10/802 9010/491 8844/2 

 

 بحث .0

 ترمودینامیکی و ، فونونیساتتار  ها  دراین مقاله وی گی

و نمهک  رو  فهاز بلنهد   در (InP) دهوم فسفیهدیهاینترکیب 

افزار  با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی اتتلالی و نرمسنگی 

از سهاتتار نهوار    کوانتوم اسپرسهو صهورت گرفتهه اسهت.     

اتی در مورد ماهیت بلور از لحا  فلز یا غیهر  توان اطلاع می

اندازۀ گهاف انهری  در صهورت وجهود تهوا        از فلز بودن،

 سهاتتار نهوار  اینهدیوم    دسهت آورد.  تهوان بهه   دیگر را می

کنش اسپینی  بدون در نظر گرفتن برهم 4 فسفید در شکل 

در  کنش اسپینی رسم شده اسهت.  و با در نظر گرفتن برهم

نقطهه اسهتفاده شهده کهه بها روش       189این محاسهبات از  

همگرایهی بهر مبنها      .ندا سازگار به همگرایی رسیده -تود

چرته و با اتتلاف انری   هشتکه با  ه شدهانری  قرار داد

. در ایهن  حاصهل شهد  ریدبرگ همگرایی  8× 49 -0 از مرتبۀ

عنوان مبدأ م تصات و مقیاس انهری    شکل انری  فرمی به

 4شهکل  طور کهه از   همان اشد.ب حسب الکترون ولت می بر

اند و  قطع نکرده تراز فرمی را نوارها  انری ، مش ص است

 1/4بههه انههدازۀ   Гدارا  یههک گههاف مسههتقیم در نقطههۀ   

شهود کهه تهرثیر     چنین مشاهده می هم .هستندولت  الکترون

 عهلاوه بهر ایهن    محاسبات قابل ملاحظه نیسهت. اسپین در 

 .نهد ا شهده  ارائهه  4ول در جد کار  در این دست آمده نتایج به

 صهورت  نتایج نظر  ناشی از کار دیگران گاف نهوار  را بهه  

 10/9[ و 40] ولهت  الکترون 12/9، [42ولت ] الکترون 9 /20

اند که نتایج ناشی از ایهن   [ به دست آورده0] الکترون ولت

نتهایج  چنهین   کار سازگار  توبی با نتایج ت ربی دارد. ههم 

 111/4، [89] بهق مرجهع  ناشی از کهار ت ربهی دیگهران ط   

ولههت  الکتههرون 11/4 [،84] ولههت و طبههق مرجههع الکتههرون
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 گهاف ت ربهی  تر مراجع مقهدار   در بیش باشد که معمولاً می

 دست آمده است و کار حاضهر  بهولت  الکترون 111/4نوار  

درصد اتتلاف با مقدار ت ربهی   با این مقدار مقایسه شده و

که محاسهبات بها   جدول مشهود است این در  باشد. می 4/1

 .هستندتر  پتانسیل به نتایج ت ربی نزدیک استفاده از شبه

فهاز   در پاشهندگی فونهونی   که نمهودار  1 و 1 ها  در شکل

 دههد کهه   رسم شده است نشان می نمک سنگیو  بلندرو 

4cm 822تها   400 این ترکیب در محدودۀ بسامد 
دارا   -

 د.باشه  ممنوعه است که یک گاف بسامد  مهی  ۀمنطقیک 

شهوند و   مهی  (تاعیفتنکش )اموات در این ناحیه به شدت 

تواند از بلهور عبهور کنهد و بلهور در ایهن محهدوده        نور نمی

عنهوان صهافی    به ایندیوم فسفیدبنابراین  بازتاب کامل دارد.

ها  دچنهین چگهالی مُه    ههم  کنهد.  مکانیکی گذر عمل مهی 

صحت نمودار پاشندگی فونونی را تریید  1شکل فونونی در 

 ها  فونونی در بسهامدها   در نمودار چگالی حالت کند. یم

4cm 148و  822، 00
هههوف مشههاهده  -نقههاط تکههین وان -

ها، سرعت گروه صهفر و  بسامد د که در این محدودهنشو می

از طرف دیگهر   باشد. حالت تود می بیشینهموت بازتابی در 

که منحنی پراکنهدگی فونهونی    1 و 1 ها  با توجه به شکل

و این کهه   دهد ساتتار بلندرو  و نمک سنگی را نشان می

ها برابهر بها تعهداد درجهات آزاد       دها  نوسان اتمتعداد مُ

 یاتتهه  داشتن دو اتم دراین ترکیب با در  د.نباش سامانه می

د ایهن تعهداد سهه مُه     از د نوسان وجهود دارد. واحد، شش مُ

د صهوتی دو شهاتۀ   ند. از سه مُهست نور د صوتی و سه مُ

به دو  نیز نور دها  آن عرضی و یک شاتۀ آن طولی و مُ

 شوند. یک شاتۀ طولی تقسیم می عرضی و شاتۀ

 ۀدر محهدود  Zbد در فهاز  نده دست آمده نشان می هنتایج ب

4cm 428 تر از کم
تهرین سههم مربهوط بهه      بهیش  In، اتهم  -

ها  بهازۀ بسهامد   در Pباشد اما اتم  دارا می را صوتیها  دمُ

4cm 191  تر از بیش
ها  دترین سههم مربهوط بهه مُه     بیش -

تهر از   کههم  ۀدر محهدود Rs در فاز و شود را شامل می نور 

419 4cm
هدها  تهرین سههم مههربوط بهه مُه      بیش In ، اتم-

تهر   ها  بیشبازۀ بسامددر  Pرا دارا می باشد اما اتم  صوتی

4cm 401از 
را  نهور  دها  ترین سهم مربوط بهه مُه   بیش ،-

دسهت آمهده    چنین با مقایسهۀ نتهایج بهه    هم شود. شامل می

سههم اتهم    Rs شود کهه در فاز برا  هر دو فاز مشهاهده می

P ُتوان نتی ه  تر شده است کهه می دها  صوتی بیشدر مه

در وجهوه شهبکۀ    ها  فسفرگرفت به تاطر قرار گرفتن اتم

دها  وجهود مُه   عهدم  چنهین  همباشد.  مکعبی مرکز سطحی

بیانگر پایدار  سهاتتار   1 و 1ها   ر شکلبسامد  منفی د

چهه   ههر  .هستندکه سازگار با دیگر نتایج  این ترکیب است

نمودار پاشندگی فونونی ترکیب در بسامدها  تا  دارا  

مشهارکت   تهر  باشهد،   تطوط مسهتقیم و بها انحنها  کهم    

بهود و در نتی هه نقهش     تر تواههد  با آن بسامد کم ها فونون

و گرمها ن واههد داشهت کهه      یصوتاموات ثر  در انتقال مؤ

به بالا برا  فهاز   199حدود  شود در بسامدها  مشاهده می

 افتد. رو  این ترکیب اتفاق میبلند

ها پراکنده شهوند و از   اموات نور  ممکن است توسط فونون

ها  پاشندگی جامهدات   توان برا  مطالعۀ منحنی ها می آن

 ،صوتی اسهت فرآینهد   ونون مربوطهستفاده کرد وقتی که فا

 ،اسهت فرآینهد   نهور  پراکندگی بریلوئن و وقتی که فونون 

ها  اتیر به ویه ه   شود. در سال پراکندگی رامان نامیده می

تحقیقات در زمینۀ پراکندگی رامان و پ  از پیشرفت لیزر 

هها  لیهزر ،    چنهین چشهمه   گسترش یافته است. بریلوئن

جها   آن کننهد. از  سیار تولید مهی ها  تکفام با شدت ب باریکه

تطهی  هها  غیر که هر دو پراکنهدگی رامهان و بریلهوئن اثر   

ها  بسهیار   ، باریکهباشند می هستند و عموماً بسیار ضعیف

نسهبتاً قهو     علامهت با شدت بالا نیاز است تا بتهوان یهک   

ها  بسیار تکفام لازم اسهت   طور باریکه مشاهده کرد. همین

نده را به توبی از هم تفکیک کرد. ها  پراک علامتتا بتوان 

بر یهک بلهور یهونی     فروسر چنین وقتی یک تابش نور  هم

هها    شود تا یهون  تابد، میدان الکتریکی تابش سبب می می

ها  م تلف کشیده شهوند کهه همهین     بار م الف به جهت

گههردد یههعنی تههابش     مهی  نور  سبب ارتعاش در نهاحیۀ

 بههلور  نهور  به ش  عهامل انهگیزش در فروسر پهرتوها  

 .شوند می

، 1T دسهه مهُ Γ ۀد در نقطنده نشان می Zbنتایج برا  فاز 

41G  1وP 4 10/802و  11/0 بسامدهها  درcm
زمههان   هم -

دها مربهوط بهه   باشند. ایههن مههُ   و رامان می فروسر فعهال 

تهوان   هستند. از ایهن نتهایج مهی     Td(-m11) ا  گروه نقطه

دارا   Zbدر فهاز   دیوم فسهفید ایننتی ه گرفت که ترکیب 

 فروسهر  تهابش پههرتوها    زیرا باشد. پیوند کووالانسی می

تقریبهاً   شوند. بهلور می نور عهامل برانگی تگی در به ش 

 یها  آلی دارند، اعم از الانسیوکو پیوند تمامی ترکیباتی که

http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%BE%DB%8C%D9%88%D9%86%D8%AF+%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%84%D8%A7%D9%86%D8%B3%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D9%BE%DB%8C%D9%88%D9%86%D8%AF+%DA%A9%D9%88%D8%A7%D9%84%D8%A7%D9%86%D8%B3%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C+%D8%A2%D9%84%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C+%D8%A2%D9%84%DB%8C
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را در  الکترومغناطیسهی  پرتو ا  متفاوتی ازبسامده، معدنی

 .کنند ، جذب میفروسر  ۀناحی

ه هن اسهت که  هف رامهان ایه  هور طیه هشهرط ظهه  چنهین   هم

ایهن   عهلاوه بهر   .شهدن باشهد    ا  قابلیت قطبیدارتهرکیب 

  دسهه مُه   Γ در نقطهۀ ن است که آبیانگر  Rsنتایج برا  فاز 

u4T ،41G  1وG   4 2/890و  1/9در بسهههامدهاcm
 فعهههال -

 ا  دها مربوط بههه گهروه نقطهه   باشند. ایهن مهُ می فروسر 

(m1-m )Oh .تهوان نتی هه گرفهت     این نتایج می از هستند

در ایههن فههاز دارا  پیونههد   م فسههفیداینههدیوکههه ترکیههب 

کهه عهلاوه بهر     Zb مقایسه بها فهاز   درو  باشد کووالانسی می

تهر    رامهان نیهز دارد از پایهدار  کهم     دمُ ،فروسر دها  مُ

چنهین   ههم  باشهد.  مهی  متبلهورتر  Zb برتوردار اسهت و فهاز  

بسهامدها    شهکل بیهانگر   بسامدها  منفی نشهان داده در 

ایهن   عهلاوه بهر   اپایهدار اسهت.  دها  نموهومی وابسته به مُه 

تا  9 ۀدر باز Pو اتم  Inها  فونونی اتم  چگالی حالت نمودار

199 4cm
تهر   کم ۀدر محدوددهد که  نشان می 1در شکل  -

4cm 28 از
ها  دتهرین سههم مربهوط بهه مُه      بهیش  In، اتم -

تهر   ها  بهیش بازۀ بسامددر  Pباشد اما اتم  میصوتی را دارا 

4cm 191از 
را  نهور  دها  سهم مربوط بهه مُه  ترین  بیش -

 .شود شامل می

در  ایندیوم فسفیدصفر برا   ۀنری  نوسانی نقطاچنین  هم

بها توجهه    دست آمهد.  هب( Ry/Cell) 991/9 فشار صفر مقدار

 بین آنتروپی و انری  آزاد نوسانی بهر  ۀرابطکه  2نمودار به 

مقهدار انهری  آزاد از   که  شود ؛ مشاهده میاست حسب دما

کهه مقهدار    در حهالی  یافتهه بهه سهرعت کهاهش    ین کلو 29

مقهدار   یابهد.  به سرعت افهزایش مهی   کلوین 40آنتروپی در 

و کالر  بر مول در کلهوین   0برابر کلوین  199آنتروپی در 

 ( Ry/Cell) برابهر کلهوین   199مقدار انری  آزاد نوسانی در 

گونه مقهدار ت ربهی در ایهن مهورد      هیچ .باشد می -9941/9

هها    هها و وی گهی   است کهه بتهوان بها آن داده   یافت نشده 

گرمایی را مقایسه نمود اما مقادیر با چارچوب مفاهیم اولیه 

 د.نسازگار  دار

 Pجایی اتهم   هشود جاب مشاهده می 0 این در شکل علاوه بر

هها ناشهی از    جهایی  هباشهد. ایهن جابه    مهی  Inتر از اتهم   بیش

بهین  ۀ باشهد و فاصهل   ها مهی  ترین همسایه اندرکنش نزدیک

مقهدار   باشهد.  مهی  Pها   تر از همسایه بیش Inها   همسایه

 Pو  Inبههرا  کلههوین  199جههایی در  همیههانگین مربههع جابهه

) 9401/9، 912/9ترتیب  به
8

Ang )دنباش می. 

رود  طور که انتظهار مهی   همان 2 شکلچنین با توجه به  هم

و در نتی هه   با افزایش دما آنتروپی در حال افهزایش اسهت  

در دماهها    مایی وی ه نیهز بایهد افهزایش یابهد.    گر ظرفیت

ا  افهت   طهور قابهل ملاحظهه    گرمهایی بهه    ظرفیهت تر  پایین

که با واقعیهات ت ربهی    کند رفتار می 1T کند و با نسبت می

مقهدار م هانبی    Tازا  مقهادیر بهزرگ    هسازگار  دارد و ب

این مقدار با نتهایج   است. یول بر مول در کلوین 0/1 برابر با

 در دماههها  بههالا یعنههی مقههدار    ت ربههی
V

C R 3 6

 2مقهدار ظرفیهت گرمهایی ویه ه در      .  تهوبی دارد سازگار

دمها    0 شهکل  باشد. میدر حال افزایش  سرعتبه کلوین 

دبا ،
D

تهرین مقهدار    کهم  دهد. حسب دما نشان می ، را بر

ه مقدار محاسبه شده دهد که نسبت ب ر  میکلوین  42 در 

درصد اتتلاف  2/1حدود  ،کلوین 40 ،4)پییسبرگن( توسط

مقدار دارد.
D

  دست آمهد  هب 21/191برابر کلوین  199در 

ها متناسهب   این کمیت با بسامد بیشینۀ ارتعاشی اتم [.88]

مشه ص  از مقایسه با یهک سهامانۀ ارتعاشهی سهاده      ،است

د بالا و در نتی هه که بسام شود می
D

  حهاکی از آن   ،زیهاد

تمهی  آن نیروهها  ا  کهه در  موجود استا   است که شبکه

اند. ها سبک بسیار قو  و اتم
D

دمهایی   توان به منزلۀ را می

دانست که به ازا  آن تمام نوسانگرها  با بسهامد بیشهینه   

 .شوند برانگی ته می

ها  احتمالی ایهن  ۀ نمودار آنتالپی با دیگر ساتتاربا مقایس

دههد را   توان فشار  که در آن گذار فاز ر  مهی  ترکیب می

دسهت آمهده بهرا  آنتهالپی در ایهن       تعیین کرد. نتهایج بهه  

ترکیب و مقایسۀ دو فاز بیانگر آن است کهه در یهک فشهار    

 49 بها توجهه بهه شهکل     دههد.  گذار فاز ، ر  مهی  مش ص

، ترکیهب  گیگاپاسهکال  8/80در فشهار   شود که ده میمشاه

و فشهار   کنهد  گذار مهی  Rs به فاز Zb ایندیوم فسفید از فاز

 کهه   در حهالی  .باشد پاسکال میگیگا 8/80( برابر با PT) گذار

 84/49کارهها  نظهر  برابهر بها      دردسهت آمهده    به نتهایج

[ 40] گیگاپاسههههکال 2/48 و 11/0 [،49] گیگاپاسههههکال

 82و  2/0 اما نتایج ت ربی در این حالهت بیهانگر   د.نباش می

شهود کهه نتهایج     و مشاهده مهی  باشد [ می40] پاسکالگیگا


1 Piesbergen 

http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C+%D9%85%D8%B9%D8%AF%D9%86%DB%8C
http://daneshnameh.roshd.ir/mavara/mavara-index.php?page=%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C+%D9%85%D8%B9%D8%AF%D9%86%DB%8C
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گیگاپاسهکال( بها مقهدار     8/80) دست آمده در ایهن کهار   به

گیگاپاسکال( سازگار  توبی دارد و اتتلاف با  82) ت ربی

 باشد. درصد می 8/1مقدار ت ربی 

)الکتریک تابع د  , k )    گاز الکترونی کهه در آن وابسهتگی

به بسامد و بردار موت قو  است پیامدها  چشهمگیر  در  

تههابع  بههردارد. ههها  فیزیکههی جامههدات در  وی گههی مههورد

)الکتریک د  , k )        برا  توصهیف پاسهب بلهور بهه میهدان

 در نور شود. طیف نمایی  کار برده می الکترومغناطیسی به

ترین وسهیلۀ ت ربهی بهرا  تعیهین      عنوان مهم دهۀ اتیر به

نظریۀ تابعی چگهالی   از ساتتار نوار  گسترش یافته است.

 -تبهدیلات کرامهرز   از ها  اولیه و دست آوردن داده برا  به

. شده اسهت استفاده  نور ها   کرونیگ برا  محاسبۀ ثابت

ور تانسه  اسهتفاده از نظریهۀ تهابعی اتهتلال،     علاوه بر این با

 ایهن تانسهور   صورت زیر محاسبه شد. به نور الکتریک  د 

الکتریهک   ا  تانسهور تهابع د   هه  دلیل وجود تقارن مؤلفه به

yy قطر  است و در آن و مساو  zz
ε ε ε 

xx  است. این

ا  بلهور، مطابقهت دارد؛ کهه مقهادیر      بها گهروه نقطهه    رفتار

 محاسبه شده در رابطۀ زیر آورده شده است.

(1)                              
/

/

/



 
 

 
 
 
 

10 04 0 0

0 10 04 0

0 0 10 04

 

[ 0] 0/2در کارهها  نظهر  دیگهران     دست آمهده  مقدار به

بها    91/49ایهن کهار   دسهت آمهده در    باشد اما مقدار بهه  می

 [ سازگار  توبی دارد.81] 2/0مقدار ت ربی آن، 

 الکتریهک  تانسهور د   تابعی اتتلالهی و  ۀبا استفاده از نظری

 توان ضریب شکست را نیهز محاسهبه کهرد    شده می محاسبه

[81:] 

(2                             )   
/ /

n


   10 04 3 16 

 [81] 4/1 ،شده با مقدار ت ربی که ضریب شکست محاسبه

درصد(  8/8) و درصد اتتلاف ناچیز سازگار  توبی دارد 

یهن مقهدار   ه در محاسبات نظهر  دیگهران ا  ک دارد در حالی

گههزارش شههده اسههت کههه  [ 0] 02/8 و [88] 112/1برابههر 

 درصد با مقدار ت ربی دارد.1/41اتتلافی حدود 

دینامیکی بودن بار مؤثر بورن به این تاطر است که پاسهب  

ایهن محاسهبات بیهانگر     گیهرد.  جاب ایی اتمی را در نظر می

دسهت آمهده    که عناصر قطر  بار مؤثر بورن به هستنداین 

اسهت و   هها  از ظرفیهت یهونی اسهمی آن    تر برا  دو اتم کم

دهنهدۀ   دامنۀ عناصر غیرقطر  صفر است که این امر نشان

  .استایندیوم فسفید یونی طبیعت 

نیههز  فروسههر بسههامدها  مربههوط بههه رامههان و چنههین  هههم

ی و یها  دلیهل در دسهت نبهودن مقهادیر ت ربه      به محاسبه و

 د.باش پذیر نمی نظر  مقایسۀ این سامانه امکان

 

 گیری نتیجه .1

پتانسهیل   با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی و با انت اب شبه

طیهف پاشهندگی فونهونی؛ ضهریب      ،ساتتار نوار مناسب، 

هها    چگهالی حالهت   مؤثر بهورن،  بار ، تانسورنور شکست 

. آیند میدست  به Rs و Zbدو فاز در تانسور رامان  و فونونی

و رامهان در   فروسر فعال دها  زمان مُ چنین وجود هم هم

تر این فاز نسبت بهه فهاز    دهندۀ پایدار  بیش ، نشانZbفاز 

Rs  .است 

در وجهوه   In-Pد پیوندها  کووالانسهی  نده نتایج نشان می

 Zbاین ساتتار نسبت بهه  تر شدن  باعث س ت Rsساتتار 

ه مقادیر یونی اسمی نزدیک بارها  مؤثر بورن ب شده است.

چنین  است. هم سامانههستند که بیانگر پیوند یونی در این 

دسهت آمهده سهازگار  تهوبی بها نتهایج        ضریب شکست به

ایندیوم د که نده این نتایج نشان می د. علاوه برنت ربی دار

 کنهد.  مانند یک صافی مکانیکی نوار گذر عمهل مهی   فسفید

یابد و  افزایش دما کاهش می چنین انری  آزاد نوسانی با هم

یول بهر   0/1 انبیمقدار ظرفیت گرمایی وی ه به مقهدار م ه  

شهود کهه بها واقعیهات ت ربهی       نزدیهک مهی   مول در کلوین

 سازگار  عالی دارد.
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Abstract 

In this paper, according to the  density functional theory and semiharmonic approximation and solving 

kohen's equations using plane wave, band structure, phonon scattering; Dielectric tensor, Bourne 

effective charge, Raman cross-section; We calculated the infrared and specific heat capacity of indium 

phosphide in two-phase structures on zincblend (ZB) and salt rock (Rs). The results show that this 

compound is more crystalline and stable in the Zb phase. Examination of phonon modes shows the 

existence of IR modes in both phases. Also, the effective boron charge values are close to the nominal 

ion values, which indicates the ion bond in this system. The calculated phonon spectrum shows a 

frequency gap in the range of 1179 to 288 cm
-1

, which will be fully reflected in this range. Also, the 

specific heat capacity at high temperatures is close to an asymptotic value that is highly consistent 

with experimental results. 
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