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  چکیده
جمله قسمت حقیقی  از AlInGaN در این مقاله خواص اپتیکی ترکیب

، رسانندگی اپتیکی، ضریب شکست، ضریب کیالکتر يدو موهومی تابع 
. اند گرفته قراری و محاسبه بررس موردخاموشی و تابع اتلاف انرژي 

ة خطی با پتانسیل شد تیتقومحاسبات با استفاده از روش امواج تخت 
تابعی چگالی و با استفاده از  ۀینظر) در چارچوب FP-LAPWکامل (

  صورت گرفته است. WIEN2k بسته محاسباتی
در نهایت نیز خواص اپتیکی این ترکیبات بررسی شد که نتایج 

همچنین متوجه  از ساختار الکترونی و نواري را تأیید کرد. آمده دست به
؛ الاتر استدر گاف نوار ثابت ب GaNاین آلیاژها از  VBMشدیم که 

ي رساناها مین عنوان به تر راحتاین آلیاژها خیلی  رود یمبنابراین انتظار 
  آلاییده شوند. pنوع 

  
  کلیدي گانواژ

روش امواج تخت به ساخته خطی خواص اپتیکی، نظریۀ تابعی چگالی، 
  .با پتانسیل کامل، آلومینیوم ایندیم گالیم نیترید

  
  
  
  
  
  
  

 

Abstract  
In this article, optic properties of AlInGaN 
compounds such as real and imaginary part of 
dielectric function, optical conductivity, refractive 
index and extinction index have been investigated. 
Calculation have performed using Full Potential 
Linear Approximation Plane Wave method inDensity 
Functional Theory framework by WIEN2K package.  

Finally, the optical properties of these compounds 
were examined which confirmed the results of the 
electronic and band structures. We also noticed that 
the VBM of these alloys is higher than the GaN in the 
fixed band gap. So it is expected that these alloys are 
doped much easier than P-type semiconductors. 
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Optical Propertiest, Density Functional Theory, 
Advanced Linear Plane Wave Method with Full 
Potential, Aluminum Indium Gallium Nitride. 
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  مقدمه
، AlN یگروه سوم جدول تناوب یتریدين يرساناها مهین

GaN  وInN ها  آن ییتا سه یاژهايو آلAlGaN ،
GaInN  وAlInN اي  گسترده یقاتتوجه تحق مورد

اي از  ها محدوده آن يگاف نوار یرا؛ ز]5[- ]1[ اند بوده
ev7/0  تاev1/6 يها را برا دهد که آن را پوشش می 

و  یو آب فرابنفشنور  یلندهمانند دیودهاي گس ییکاربردها
چندلایه توان/دما بالا مناسب  یدانترانزیستورهاي اثر م

  .سازد یم
 AlxInyGa1-x-yN ییچهارتا یاژهاياما آل راًیاخ

 یاژهايبرخلاف آل یراز ؛اند قرارگرفته یاريموردتوجه بس
 تواند یم اژهاینوع آل ینو ثابت شبکه ا يگاف نوار یی،تا سه
 ینطور مثال ا به ؛]9[-]6[ شود یمصورت مستقل تنظ به

 GaNبا ثابت شبکه در حد  یاژيامکان وجود دارد که آل
  داد. ییررا تغ یاژآل يزمان گاف نوار طور هم داشت و به

نامتجانس و  يها یرفتگ ها، در هش نقصکار در کا ینا
 یقاز طر يگاف نوار یدر مهندس یزوالکتریکپ يها دانیم

 AlxInyGa1−x−yN/GaNچندلایه  يساختارها یلتشک
 GaN پایهاس  GaNیهاز ساختار ا  In�Al�Ga�����N يهایاژآل سازي شبیه يبرا است. یسرم
αاست که در آن  P6�mc یقارنبا گروه ت یتورتسا ساختار يدارا  GaN.یمود = 90 , β = 90  , γ =  18/3، 18/3 یببه ترت یبترک یناشبکۀ است. ثوابت  120
  است. آنگستروم  166/5و 

در  یماتم گال کهاست  یهدو اتم پا يساختار دارا ینا
x یگاهدر جا یتروژنو اتم ن x=1/3 ,y=2/3 ,z=0 یگاهجا = �� , y = �� , z =  هبراي ب قرار دارد. 0.385

یک ابر شبکه   yو  xهاي مناسب براي  دست آوردن نسبت
2با ابعاد  × 2 × ایجاد کرده که به سبب آن  GaNاز  2

  اتم گالیم گردید.  16اتم نیتروژن و  16سلول واحد داراي 
ي ها اتمي دلخواه ها نسبتآوردن  دست بهسپس براي 

ي گالیم در شبکه قرار دادیم. جا بهآلومینیوم و ایندیوم را 
  در زیر آمده است: اژهایآلسلول واحد این  شکل

  

  ب  الف
  

    

  
  ه  ج

  

  و
 )ب Al0.5Ga0.5N )ساختار بلوري الف .1 شکل

In0.0.0625Al0.4375Ga0.5N ج( In0.125Al0.375Ga0.5N د( 
In0.1875Al0.3125Ga0.5N و( In0.25Al0.25Ga0.5N  

  
  روش و جزئیات محاسبات

 WIEN2Kي افزار نرماده از کد محاسبات این مقاله با استف
افزار بر پایۀ نظریۀ تابعی چگالی  است. این کد نرم شده انجام

شم به روش امواج تخت  -  به حل دستۀ معادلات کان
هاي موضعی  اوربیتال علاوه  بهبهبودیافته خطی 

((L)APW+lo) ]10[ ي ها تابعدر این روش پردازد.  می
شود، داراي  یمتین استفاده  ینموفي ها کرهاي که درون  یهپا
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هستند؛ زیرا از دو  APWانعطاف بیشتري نسبت به روش 
  . شده استاستفاده  ها تابعتابع شعاعی براي بسط ویژة 

بسط  هاي یبضرینکه اهمچنین در این روش به دلیل 
مشکل مجانبی براي  شوند، با ینمدر مخرج صفر 

  نخواهیم شد.  رو روبهبسط  هاي یبضر
 ها کرهدرون  LAPWاما براي آنکه بتوان از روش 

آورد، باید  به دست APWهایی به خوبی روش  یجهنت
ي پایه را با انتخاب تعداد بیشتري پایه ها تابعمجموعه 

ناشی از  LAPWافزایش دهیم. این امر به همگرایی کندتر 
. با این وجود هیچ ]11[انجامد یمي پایه ها ابعتبیشتر بودن 

تردیدي وجود ندارد که این روش، روش وابسته به انرژي 
APW  .شعاع کرات را تا حد زیادي بهبود بخشیده است
اند که علاوه بر رعایت شرط  شده  تین چنان انتخاب -  مافین

 نداشتن همپوشانی کرات، کمترین نشت بار از کرات مافین
داشته باشیم. بر این اساس شعاع کرات در جدول تین را  - 

  اند. آمده 1شماره 
  

ترکیبات مقادیر شعاع کره مافین تین براي  .1 جدول
InALGaN  

In0.25A
l0.25G

a0.5N
  

In0.1875A
l0.3125G

a0.5N
  

In0.125A
l0.375G

a0.5N
  

In0.0.0625A
l0.4375G

a0.5N
  

A
l0.5G

a0.5N
    

99/1  99/1  99/1  991/  -  R���� (bohr)
86/1  86/1  86/1  86/1  86/1  R���� (bohr)
95/1 95/1 95/1 95/1  95/1  R���� (bohr)
63/1 63/1 63/1 63/1 63/1 R��� (bohr)

000001
/0

  

000001
/0

  

000001
/0

  

000003
/0

  

000002
/0

 

نشت بار اتم 
N  برحسب بار

  الکترون
  

قرار  10را برابر  lmaxبیشینۀ عدد کوانتومی مداري 
در محاسبات مربوط به این  RMTKmaxایم. پارامتر  دهدا
  است.  7برابر با  ها بیترک

همچنین با استفاده از روش همگرایی انرژي تعداد نقاط 
در فضاي بریلوئن و معادل کاهش ناپذیر آن را محاسبه 

  ایم. کرده
  

ترکیبات شده براي  ینهبهمقادیر تعداد نقاط  .2 جدول
AlInGaN محاسبات اپتیکیدر  شده استفاده  

In0.25A
l0.25G

a0.5N
  

In0.1875A
l0.3125G

a0.5N
  

In0.125A
l0.375G

a0.5N
  

In0.0.0625A
l0.4375G

a0.5N
  

A
l0.5G

a0.5N
    

5000  5000  5000  5000  5000  k-point  

2426  2426  2426  2426  473  
k-points 
generate

d  

21
×21×11  21
×21×11 21
×21×11  21
×21×11  21
×21×11  Ndiv 

  
ها با استفاده  یبترکرا براي تمام  ها اتمهلش همچنین وا

انجام دادیم و نیروهاي وارد بر  Engel-Voskoاز تقریب 
 ، کمینه کردیم.mRy/bohr 1ها را تا  اتم

ي نواري رسم شده این ساختارهاکه از  طور همان
این آلیاژها مستقیم همۀ ترکیبات پیداست، گاف نواري در 
و کمینۀ نوار رسانش بر  بوده است و بیشین، نوار ظرفیت

  دهد. رخ می �روي نقطۀ 
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  ساختارهاي نواري .2شکل 

  
تغییرات گاف نواري بر حسب  3همچنین در شکل 

  غلظت ایندیوم رسم شده که بیانگر تغییرات خطی آن است. 
  

  تغییرات گاف نواري بر حسب غلظت ایندیوم. 3شکل 
  
  

  خواص اپتیکی
ترین موضوعات براي  دات، یکی از مهمخواص اپتیکی جام

تحقیق و پژوهش است و کاربردهاي فراوانی در صنعت 
دربارة سرچشمه اصلی  که یزمان، مثال عنوان بهدارد. 

ها در جامدات مطالعه  فرآیندهاي برانگیختگی الکترون
کنیم، خواص اپتیکی در بسیاري ابزارهاي الکترواپتیکی  می

فونون  –لف الکترون هاي مخت کنش به توصیف برهم
ي اپتیکی براي تعیین ها روشپردازد. علاوه بر آن،  می

هاي ساختار نواري در جامدات نیز کاربردهاي فراوانی  ویژگی
هاي  ترین کمیت یکی از مهم 1الکتریک دارند. ثابت دي

توان سایر پارامترهاي  اپتیکی است که با تعیین آن می
  د.آور به دستی درست بهاپتیکی را نیز 

,ε(ω کیالکتر يدتابع  q)  گاز الکترون که وابستگی
) قوي است، پیامدهاي ω) و بسامد (qآن به بردار موج (

هاي فیزیکی جامدات دربر دارد.  چشمگیري در مورد ویژگی
qدر یک حد، ( = ,ε(ω) یعنی 0 q)هاي  ، برانگیختگی

هاي حجمی و سطحی  جمعی دریاي فرمی، یعنی پلاسمون
ωدر حد دیگر ( کند. را توصیف می = ,ε(0) یعنی 0 q) 

الکترون،  –هاي الکترون  کنش استتار الکتروستاتیکی برهم
ناخالصی در بلورها را توصیف  –شبکه و الکترون  –الکترون 

  کند. می
صورت زیر تعریف  ، به(�)�کیالکتر يدتابع 

  :]12[شود می
  

)1(  �(�) = ��(�) + ���(�)  
  روابط زیر، لهیوس به

)2(  ��(�) −2�� �� � ��� ��(��) − 1��� −  ��  �
�   

)3(  ��(�)= 1 + 2� �� � ��� ����(��)��� − �� �
�   

)4(  �� � ��� ��(��)��� −  ���
�=  ����→� �� ��� ��(��)��� −  �����

�+ � ��� ��(��)��� −  ��
�

��� �   
                                                                 
1. Dielectric constant 
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 (�)�با این فرض که حد بالا وجود داشته باشد؛ یعنی 
در  شده دادهي نشان ها رابطهتکینگی نداشته باشد  0ω=در 

. شود یمکرونیگ خوانده  -  روابط کرامرز 2و  1ي ها معادله
تر  یچیدهپجداگانه و اندکی  0ω=در مورد فلزات تکینگی در 

  شود. یمبررسی 
محاسبۀ سهم گذارهاي بین نواري باید با در نظر گرفتن 

ي ها رابطهگسسته بودن انرژي بین نوارهاي مختلف، از 
رابطۀ زیر براي قسمت  تیدرنهاکوانتومی استفاده کنیم. 

  :آید یمبه دست  کیالکتر يدموهومی تابع 
  

)5(  ��(�)= 4�������� � � ���|〈�̂. �⃗〉|�,���,� ��(1− ��)�(�� − �� − ℎ�) 
  

الکتریک برحسب انرژي فوتون  بخش حقیقی ثابت دي .3شکل 
  فرودي

  
 Inبا افزایش مقدار  (0)��الکتریک استاتیک  ثابت دي

هاي کم دو محور اپتیکی این  یابد، در انرژي می افزایش
هاي بالاتر  ترکیبات رفتار تقریباً مشابهی دارند ولی در انرژي

ولت این محورها رفتارهاي متفاوتی از خود  الکترون 5از 
الکتریک  حقیقی ثابت دي دهند و خش نشان می

Al0.5Ga0.5N  ولت  الکترون 10در بازه انرژي بالاتر از
دهندة بازتابندگی قوي در این ناحیه  که نشانمنفی شده 

  است.
  

    
برحسب انرژي  الکتریک بخش موهومی ثابت دي .4شکل 

 فوتون فرودي

  
ها گاف اپتیکی این آلیاژها  با افزایش غلظت کاتیون

  کند. هاي بلندتر میل می موج یابد و به سمت طول کاهش می
  

  مقادیر ثابت دي الکتریک استاتیک .3جدول 

In0.25A
l0.25G

a0.5N
  

In0.1875A
l0.3125G

a0.5N
  

In0.125A
l0.375G

a0.5N
  

In0.0.0625A
l0.4375G

a0.5N
  

A
l0.5G

a0.5N
  

  

89086
/4

  

79913
/4

  

94432
/4

  

0087
/5

  07423
/5

  ��(0) 
xx 

1808
/5

  04251
/5

  

24004
/5

  

31395
/5

  

38956
/5

  ��(0) 
zz 

  
هاي کم دو محور اپتیکی این ترکیبات رفتار  در انرژي

 5هاي بالاتر از  قریباً مشابهی دارند ولی در انرژيت
ولت این محورها رفتارهاي متفاوتی از خود نشان  الکترون

توان نتیجه گفت که در حوزة نور مرئی  دهند؛ بنابراین می می
این ترکیبات به مانند ترکیباتی با یک محور اپتیکی یکتا 

  کنند. عمل می
الکتریک  هایی که در بخش موهومی ثابت دي قله

شود به معناي بیشینۀ گذار در انرژي خاص  مشاهده می
  است.

 تابع شکست، ضریب مانند دیگر اپتیکی هاي ثابت
خاموشی  ضریب ی اپتیکی ورسانندگ بازتاب، بیضر اتلاف،

تابع  حقیقی و موهومی هاي سهم برحسب توان می را
تابع  با شکست ضریب کرد. رابطه بیان مختلط الکتریک دي
  :است زیر صورت به کتریکال دي

  
)6(  n(ω) = �+ε�(ω) +  �ε�(�)� + ε�(�)�2   
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دهد که ضریب شکست  آمده نشان می دست نتایج به
  یابد. تدریج افزایش می استاتیک با افزایش غلظت کاتیون به

  

   
  تغییرات ضریب شکست برحسب انرژي فوتون فرودي .5 شکل
  

 k(ω)ه آن را با بخش موهومی ضریب شکست ک
رابطۀ زیر به  از دهندة ضریب خاموشی، دهند، نشان نشان می
  آید: دست می

  
)7(  K(ω) = �−ε�(ω) +  �ε�(�)� + ε�(�)�2  

 
توان  هاي آن می با توجه به نمودارها و مقایسۀ نتیجه

الکتریک  که بخش موهومی تابع دي آنجایی گفت از
نیم که نمودار شاخص بی دهندة جذب است، می نشان

خاموشی شباهت بسیار زیادي با نمودارهاي بخش موهومی 
  الکتریک دارد. ثابت دي

  

  تغییرات ضریب خاموشی برحسب انرژي فوتون فرودي .6 شکل
دهد که  رسانندگی اپتیکی گذارهاي بین نوار را نشان می

داراي یه مقدار آستانه است که مقدار آن برابر گاف نواري 
که  میابی یدرمي رسانندگی اپتیکی نمودارهااز بررسی  است.

هاي کم دو محور اپتیکی این ترکیبات تقریباً رفتار  در انرژي
دهند اما با افزایش انرژي فوتون  یکسانی از خود نشان می

کند. از  فرق می باهمفرودي رفتار بلور در جهات متفاوت 
وجود  شود که به دلیل رسانندگی چنین برداشت می بررسی

هاي کمتر از  گاف نواري در این ترکیبات الکترون در انرژي
ولت توانایی برانگیختگی به ترازهاي رسانش را  الکترون 2

 2محض اینکه انرژي فوتون فرودي از  ندارند ولی به
هاي  هایی به حالت شود، برانگیختگی ولت بیشتر می الکترون

زایش انرژي شود. با اف اشغال نشده نوار رسانش مشاهده می
یابد و سپس  می  فوتون فرودي ابتدا رسانندگی افزایش

ي جذب ها لبهدهندة  یابد که نشان می کاهش و افزایش
  است.

  

    
برحسب انرژي رسانندگی اپتیکی  حقیقیبخش تغییرات  .7 شکل

  فوتون فرودي
  

کنندة دامنه یا شدت موج  ضریب بازتاب مشخص
  ت.بازتابیده نسبت به موج پیشامد اس

  
)8(  �(�) = ���(�) − 1��(�) + 1��  = [� − 1]� +  [�]�[� + 1]� + [�]�  

 
که تفاوت میزان  میریگ یمنتیجه  نمودارهااز بررسی 

در  YY و XXراستاهاي  با ZZ بازتاب براي راستاي
از ساختارها ناهمسان گردي بازتاب را براي این  یبعض
که  هاي انرژي و همچنین در بازهکند  بیان می ها بیترک

الکتریک زیاد است، ضریب بازتاب  بخش موهومی تابع دي
  .یابد نیز افزایش می

  

    
  تغییرات ضریب بازتاب برحسب انرژي فوتون فرودي .8 شکل
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شده در هر  ی نمودار تابع اتلاف انرژي تلفطورکل به
ف هایی که در نمودار تابع اتلا دهد. قله محیط را نشان می

بنابراین ؛ دهند شود، تشدید پلاسمایی را نشان می دیده می
  ها بسامد تشدید پلاسما است. بسامد متناظر با آن

  
)9(  L(ω) = ��(�)��(�)� ���(�)�   

  
که از نمودارها پیداست پیک پلاسمونیک با  طور همان

هاي پایین انتقال  ها به سمت انرژي افزایش غلظت کاتیون
تدریج از بین  به ها کیپکند و همچنین یکی از  پیدا می

  رود. می

    
 تابع اتلاف برحسب انرژي فوتون فرودي .9 کلش

  

  
  گیري بحث و نتیجه
 AlxInyGa1−x−yNدهد که اگر در ترکیبات  نتایج نشان می

باشد ثابت شبکه این ترکیبات در  7/4در حدود  x/yنسبت 
اگر نسبت  خواهد بود. همچنین GaNحدود ثابت شبکه 

x/y  گاف نواري این ترکیبات در حدود گاف  ،باشد 8/1برابر
تدریج با افزایش غلظت ایندیوم  خواهد بود. به GaNنواري 

کند و به گاف نواري گالیم نیترید  گاف نواري کاهش پیدا می
گاف  داشتن نگهتوان با ثابت  بنابراین می؛ شود نزدیک می

به مقدار دلخواه رسید. نواري ثابت شبکه را تغییر داد و 
که  میرس یمهمچنین از بررسی ساختار نواري به این نتیجه 

بیشینۀ نوار ظرفیت و کمینۀ نوار رسانش در این ترکیبات به 
که نشان  جایگزین شده است InNي ها گاهیجاشدت در 

در ترکیبات چهارتایی افزایش  PLدهد چرا شدت  می
 یاژآل ینا یتظرف ينوار یشینۀب یجه،نت یکعنوان  بهیابد.  می

قرار  GaNاز  يدر سطح بالاتر GaN يبا همان گاف نوار
 ییچهارتا ياژهایدر آل pنوع  یشدهد آلا دارد که نشان می

  باشد. GaNتر از  نسبتاً ساده یدبا
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