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  چکیده
 نیترید، گالیم هادي نیمه هاي ترکیب کریستالی- الکترونی ساختار مقاله این در

 در خودي خودبه پذیري قطبش که نیترید گالیم آلومینیوم و نیترید آلومینیوم
 هستند، برخوردار خوبی پیزوالکتریکی خصلت از و درندا 0001 محور راستاي

 عامل نواري، گاف ساختاري، پارامترهاي بررسی گرفتند. قرار مطالعه مورد
 گالیم نیترید، آلومینیوم دوگانه هاي هادي نیمه براي آن شدت و پذیري قطبش
 هادي نیمه در آلومینیوم با گالیم جایگزینی در آنها متقابل تأثیر و نیترید

 کارگیري به در چگالی تابعی نظریۀ طریق از نیترید گالیم آلومینیوم گانه سه
 از حاصل نتایج پذیرفت. انجام بري فاز رویکرد با و Win2k افزار نرم

 و خودي خودبه پذیري قطبش بالاي میزان دهندة نشان محاسبات
 هاي هادي نیمه این در ماکروسکوپیک قطبش مجموع در و پیزوالکتریکی

 با نیترید گالیم آلومینیوم تایی سه ترکیب براي قطبش محاسبۀ بود. ينیترید
 اثر بررسی منظور به درصد 5/12 و 5/37 اندازة به ترکیب در آلومینیوم غلظت
 محاسبات این نتیجۀ گرفت. انجام شده ذکر پارامترهاي بر آلومینیوم غلظت

 )AlxGa1-xN( نیتریدي تایی سه آلیاژ این در قطبش میزان که داد نشان نیز
 قطبش از زیادي سهم یابد. یم افزایش ترکیب در آلومینیوم میزان افزایش با

 مقدار اینکه ضمن است، يخود خودبه قطبش به مربوط ماکروسکوپیک
 یک ترکیب، در آلومینیوم کاتیون غلظت میزان با خودي خودبه قطبش

 داد نشان ترکیبات نواري ساختار محاسبات همچنین دارد. غیرخطی وابستگی
 کاهش با و است مستقیم و Γ راستاي در نواري گاف آنها همگی در که

 آن میزان ،AlxGa1-xN رساناي نیم ترکیب در آلومینیوم غلظت میزان
  یابد. یم کاهش
  

  کلیدي واژگان
 آلومینیم ،پیزوالکتریک قطبش خودي، خودبه قطبش ماکروسکوپیک، قطبش
 نیترید. یمگال آلومینیم نیترید، گالیم نیترید،

Abstract 
In this research we studied the electronic – crystalline 
structure in the semiconductor compounds of gallium 
nitride, aluminum nitride and aluminum gallium nitride, 
those have spontaneous polarization in 0001 axis and 
good piezoelectric properties. We used the Wien2k 
package, which works based on the density functional 
theory and the Berry’s phase approach to investigate 
Structural parameters, band gap, Operating and intensity 
of polarization for aluminum nitride, gallium nitride and 
aluminum gallium nitride semiconductors. Also, we 
studied their interaction in replacement of aluminum 
cation in triple semiconductor of aluminum gallium 
nitride. The results of the calculations showed that the 
rate of spontaneous and piezoelectric polarization and 
total macroscopic polarization in nitride semiconductors 
is high. We used two concentrations of aluminum as 
12.5 and 37.5 percent in the ternary compound of 
AlxGa1-xN to calculate the polarization. Moreover, our 
calculations showed, that when the amount of aluminum 
cations increases, the polarization increases too. We also 
found that a higher share of the macroscopic polarization 
is attributed to the spontaneous polarization. In addition 
to, the spontaneous polarization in this case has a non-
linear and quadratic relationship with concentration. 
Moreover, our calculations for band gap of compounds 
showed that in all of them the band gap is on Γ axis and 
straight, when the amount of aluminum cations 
decreases in AlxGa1-xN, the band gap energy decreases 
too. 
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  مقدمه
 مورد رساناي نیمه مواد آنها آلیاژهاي و III – V نیتریدهاي

 از اپتوالکترونیک و مدرن الکترونیک در کاربردي و پذیرش
 و بالا فرکانس با نور کنندة گسیل هاي دستگاه در جمله

 داراي مواد این هستند. بالا دماي و توان با ترانزیستورهاي
 )،ev 2/6 تا ev 7/0 (بین بزرگ و مستقیم نواري گاف

 سطح در الکترونی بالاي یچگال و بالا الکترونی سرعت
 انتخاب بهترین لحاظ همین به و هستند ترکیبات نامتجانس

 نور از پرتوها گسیل همچنین و تشخیص يها دستگاه براي
  ].1[ هستند فرابنفش تا قرمز

 قطبش جمع وسیلۀ به ماکروسکوپیک قطبش
 الکتریکی يها انمید نبود در پیزوالکتریک و خودي خودبه
 هاي مشخصه بر را توجهی  قابل اثر و شود می تعیین خارجی

 قطبش کند. می اعمال ناهمگن رساناهاي نیمه
 درون الکتریکی يها میدان ظهور به نجرم ماکروسکوپیک

 عوامل این شود. می ناهمگن سطوح در بار تجمع و ساختاري
 و جهت یک در ها الکترون حرکت شدن محدود باعث
  ].2[ شود می )2DEG( بعدي دو الکترون گاز گیري شکل

 قطبش داراي وورتسایت ساختار با III-V نیتریدهاي
 و ]3[ هستند بزرگ یکپیزوالکتر هاي ثابت و خودي خودبه

 بود؛ خواهند بالا ماکروسکوپیک قطبش داراي نتیجه در
 تماس سطوح در بالایی مقدارهاي به آنها بار چگالی بنابراین

 AlGaN/GaN جمله از نیترید رساناهاي نیمه نامتجانس
 که شده داده نشان مختلف کارهاي در علاوه به رسد. می

 کند نمی پیروي ویگارد ونقان از نیترید گالیم آلومینیم قطبش
 است وابسته غیرخطی طور به آلیاژها ترکیب به شدت به و
  .]5 و 4[

 تایی سه آلیاژ ترکیب در موجود آلومینیوم غلظت اثر
 نواري گاف میزان و قطبش میزان بر نیترید، گالیم آلومینیوم

 از ترکیب این نامتجانس سطح در و نواري ساختار در
 مورد همواره و بوده توجه وردم که است مهمی موضوعات

 تر مناسب و بهینه کارگیري به که چرا است؛ گرفته قرار بحث
 اساس بر که الکترونیکی ابزارهاي ساخت در ترکیب این
 شناخت مستلزم شوند، می ساخته چندگانه کوانتومی هاي چاه

 قطبش جمله از آن، فیزیکی پارامترهاي تر دقیق
  است. ماکروسکوپیک

 ترکیبات کریستالی – الکترونی ساختار همقال این در
 گسترده کاربردهاي به توجه با نیتریدي هاي هادي نیمه

 حوزة و انرژي گاف وسیع تغییرات حوزة از ناشی که امروزي
 از است. گرفته قرار مطالعه مورد هستند، بالا پذیري قطبش

 اپتوالکترونیکی خواص در شده بیان اپتیکی توابع که آنجا
 آلومینیوم و نیترید آلومینیوم نیترید، گالیم هاي هادي نیمه
 محور راستاي در خودي خودبه پذیري قطبش که نیترید گالیم
 برخوردار خوبی پیزوالکتریکی خصلت از و رنددا 0001

 -  الکترونی ساختار متقابل تأثیر بررسی به نیاز هستند،
 بررسی ضمن تا شدیم آن بر دارند، کریستالی -  اپتیکی
 اثر بالا، ساختاري انرژي اختلاف تعل ساختاري رهايپارامت
 شدت و پذیري قطبش عامل اتمی، بین آزاد فضاي و اندازه

 و نیترید گالیم نیترید، آلومینیوم دوگانه هادي نیمه براي را آن
 در آلومینیوم با گالیم جایگزینی در آنها متقابل تأثیر
 نظریۀ طریق از نیترید گالیم آلومینیوم گانه سه هادي نیمه
 رویکرد با و Win2k افزار نرم کارگیري به در چگالی تابعی

 خواص بررسی در که آنجا از کنیم. بررسی را 1بري فاز
 براي را محاسبات باشد، تعادل در سیستم باید اپتیکی
 طریق از Win2k برنامه در تعادلی شده تعریف سیستم
 انجام حجم کمینه زمانی هم شبکۀ هاي ثابت میزان محاسبۀ

 و آنیونی -  کاتیون باند ساختار و شدت به توجه با و دادیم
 نظر به که GGA تقریب از بار، توزیع پذیري قطبش

 تري مقبول تقریب LDA+U و LDA به نسبت رسد می
 با و تئوري صورت به مقاله این در کردیم. استفاده است،

 رد چگالی تابعی نظریۀ از که توکی وین افزار نرم کارگیري به
 قطبش میزان ساختاري، پارامترهاي برد، می بهره محاسبات

 آلومینیم نواري ساختار و پیزوالکتریک قطبش خودي، خودبه
 آلومینیوم، متفاوت غلظت با ترکیب دو و نیترید گالیم نیترید،

 گالیم آلومینیم تایی سه آلیاژ در 5/37 و 5/12 درصدهاي با
  ایم. ردهک گزارش را وورتسایت ساختار با نیترید
  
  کار روش
 نظریۀ چارچوب در مقاله این در شده ارائه محاسبات تمامی
 است شده انجام بري فاز روند از استفاده با و چگالی تابعی

 تعمیم تقریب از استفاده با چگالی تابعی محاسبات ].6 و 7[
 با شده انجام محاسبات است. شده انجام (GGA) گرادیان
 روش اساس بر ]8 و 9[ توکی وین افزار نرم از استفاده
 معادلات حل براي شونده پهن تخت موج و کامل پتانسیل

                                                                 
1. Berry’s phase  
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 گرفته شکل اي دوره نوارهاي ساختار شرایط با شم -  کوهن
  است.

 و نیترید آلومینیم براي اتم چهار با اي دوره هاي یاخته
 فضایی گروه تقارن و وورتسایت ساختار با نیترید، گالیم

v6C آلومینیوم توصیف براي اتم شانزده شامل یاخته ابر و 
 هشت شامل اولیه یاخته ابر شد. گرفته نظر در نیترید گالیم
 یک جایگزینی با که است نیتروژن اتم هشت و گالیم اتم
 N5/87 Ga5/12 رساناي نیمه آلومینیوم اتم وسیلۀ به گالیم اتم
Al آلومینیوم اتم وسیلۀ به گالیم اتم سه جایگزینی با و 
 در اول گام شود. می ساخته N5/67 Ga5/37 Al انايرس نیمه
 کردن محدود براي قطع شعاع کردن بهینه محاسبات، انجام

 مافین کره از خارج و داخل در الکترونی امواج بسط ضرایب
 ترین کوچک ضرب حاصل صورت به کمیت این است. تین

 انرژي مجذور (kmax قطع عدد در تین -مافین کره شعاع
 تعریف جایگاهی) بین فضاي در موج تابع بسط براي قطع
 ].8[ کند می مشخص را گرایی هم ماتریس تعداد و شود می

 ظرفیت يها الکترون از مغزه يها الکترون جداسازي انرژي
 گرایی هم براي همچنین و شده گرفته نظر در ریدبرگ - 8

 7 برابر )Rkmax( قطع انرژي تا پایه توابع کل، انرژي
 Monkhrost-Pack طرح و است شده داده بسط ریدبرگ

 زون تقلیل غیرقابل قسمت بالاي ساده، K نقطه براي
 به 1000 برابر k نقاط تعداد و ]10[ شد استفاده بریلوئن
 به انرژي تلورانس یا انحراف میزان گردید. ارائه برنامه
 در بار چگالی و سیستم انرژي براي گرایی هم معیار عنوان

 است. شده گرفته نظر در 10- 5 با بربرا خودسازگار محاسبات
 چون( اسپینی حالت گرفتن نظر در بدون محاسبات این

 نظر مورد ترکیبات و است خنثی اسپینی لحاظ از سیستم
 اجراي از بعد و است گرفته انجام )ندارند مغناطیسی خاصیت
 هشت انجام از بعد که گردید محاسبه ساختار انرژي برنامه
 این به توجه .است یافته دست نظر دمور گرایی هم به چرخه
 براي شده بهینه k نقاط تعداد که است ضروري نکته

 نیترید گالیم آلومینیم رساناي نیمه در x متفاوت درصدهاي
 آلایش بدون رساناي نیمه دو براي آن تعداد برابر پنجم یک

  .است نیترید گالیم و نیترید آلومینیم
 وسیلۀ به ،شده پیشنهاد که يجدید تئوري طبق بر
 قطبش ،اند داده پیشنهاد 1رستا و وندربیلت اسمیت، کینگ
 قطبی دو گشتاور متوسط مطلق مقدار وسیلۀ به خودي خودبه

                                                                 
1. R.D. King-Smith, D. Vanderbilt and R. Resta 

 قطبش در تفاوت فقط و شود نمی تعیین حجم، بیشتر در
)Δp( افتد می اتفاق ساختار تشکیل فیزیکی مراحل برخی در 

  ].11[ دارد فیزیکی معناي که
 مربوط اولیه ساختار براي شده گرفته ظرن در مقدارهاي

 صفر آنها قطبش که آل ایده و مبنا ساختار تعدادي به است
 در مبنا عنوان به که آل ایده مدل این براي است. شده فرض
 آل ایده وورتسایت یونی مدل یک از است، شده گرفته نظر

 به ترتیب به N و Al(Ga) هاي اتم که کردیم استفاده
 جایگزین - e3 و +e3 مقدارهاي با اي نقطه بارهاي وسیله
3 داخلی پارامتر آن در که بودند شده

8U= آنیون نوار براي – 
 شده تعریف c از واحد هر در ]0001[ محور امتداد در کاتیون
   است.

 وورتسایت ساختار با آلیاژ واقعی و طبیعی ساختار در
 دهش تر دهیکش و کرده تغییر کاتیون – آنیون اتصالی طول
 آل ایده غیر مدل در U داخلی پارامتر نتیجه در و است

 قطبش ایجاد باعث موضوع این و کند یم تغییر واقعی)(
 داده نشان موضوع این 1 شکل در ،گردد یم خودي خودبه
 که گفت توان می خلاصه طور به ].3 و 12[ است شده

 عدم از ناشی و طبیعی موضوع یک خودي خودبه قطبش
  است. ترکیب واقعی ساختار در لاتاتصا طول تقارن
  

  
 ساختار در خودي خودبه قطبش ایجاد چگونگی .1 شکل

  نیترید گالیم وورتسایت
  
 تشخیص قابل خوبی به ]4 و 5[ مختلف کارهاي از
 غیرخطی وابستگی یک Psp خودي خودبه قطبش که است

 وابستگی این دارد. آلیاژها ماکروسکوپیک ساختار به
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 دوم درجه تقریب وسیلۀ به ویگارد ونقان برخلاف غیرخطی
  ]:4 و 5[ است تخمین قابل زیر صورت به

  
Y(AxB1-xN)=xY(AN)+(1-x)Y(BN)-

bABx(1-x) )1(                                                  
  
 است کمان پارامتر bAB و A عنصر مولار کسر x که

   شود: می تعیین زیر معادله وسیلۀ به که
  

bAB=2Y(AN)+2Y(BN)-4Y(A 5/0 B 5/0 N)  )2(        
  
 مقادیر تعیین براي که کنیم اشاره است لازم اینجا در
 از نیترید گالیم و نیترید آلومینیوم براي اولیه شبکۀ ثابت

 2 جدول در که شد استفاده آمده دست به تجربی مقادیر
 با نیترید گالیم آلومینیوم تایی سه آلیاژهاي براي است. آمده
 ویگارد قانون از ترکیب، در آلومینیوم مولار کسر به توجه

 شبکۀ هاي ثابت رابطۀ قانون این طبق ].15[ کردیم استفاده
a و c است: زیر صورت به  

  
a(AlxGa1-xN)=xa(AlN)+(1-x)a(GaN)  )3(        
c(AlxGa1-xN)=xc(AlN)+(1-x)c(GaN)  )4(        

  
 هاي ثابت مطابقت نداشتن دلیل به پیزوالکتریک قطبش

 آلیاژ که هنگامی دهد، می رخ ناهمگن سطوح در شبکه
 داده رشد نیترید گالیم لایه زیر روي نیترید گالیم آلومینیم

 در ساختار، دو شبکه هاي ثابت در اختلاف دلیل به شود، می
 شده ایجاد مکانیکی فشار)( تنش ناهمجنس تماس محل
 را تماس محل در ساختاري پارامترهاي تنش این و است
 قطبش مقدار کند. می پیزوالکتریک قطبش ایجاد داده، تغییر

 ،13 ،14[ گردد می تعیین زیر فرمول وسیلۀ به پیزوالکتریک
3[.  

  
Ppz=e33Ԑ 3 + e 31 (Ԑ1+Ԑ2)  )5(                              

  
 در که هستند پیزوالکتریک هاي ثابت 31e و 33e که
   است، شده ارائه 1 جدول
 Ԑ3=(c-c0)/c0  )6(                                        

3 Ԑ محور راستاي در فشار c و   
  Ԑ1=Ԑ2= (a-a0)/a0  )7(                                 
  
1Ԑ 2وԐ ها رابطه این در هستند. صفحه در فشار a و c 
 c0 و a0 مکانیکی، تنش اعمال از قبل شبکه يها ثابت
  است. کانیکیم تنش اعمال از بعد شبکه هاي ثابت

 نیترید گالیم آلومینیم که کردیم فرض کار این در ما
 است؛ داشته نیترید گالیم روي را (همگون) مشابهی رشد

 شبکه ثابت با صفحه در شبکه ثابت پارامتر آن براي بنابراین
  .(a(AlGaN)=a(GaN)) است برابر نیترید گالیم ساختار
  
 و پیزوالکتریک هاي ثابت و الاستیک ضرایب مقادیر .1 جدول

 نیترید دوتایی آلیاژهاي براي پیزوالکتریک مدول و پوآسون عدد
 ].5[ اتاق دماي در

 آلومینیم
  نیترید

 گالیم
  نیترید

 هاي یتخاص
 هاي یستالکر

  هگزاگونال
396  367  C11(Gpa) 
137  135  C12(Gpa)  
108  103  C13(Gpa)  
373  405  C33(Gpa)  
116  95  C44(Gpa)  
58/0  52/0  ν(0001) 

993/2  267/3  S11(10-
12Nm-2)  

868/0-  043/1-  S12(10-
12Nm-2)  

615/0-  566/0-  S13(10-
12Nm-2)  

037/3  757/2  S33(10-
12Nm-2)  

621/8  53/10  S44(10-
12Nm-2)  

53/0-  34/0-  e31(cm-2)  
5/1  67/0  e33(cm-2)  

 ---  22/0-  e15(cm-2)  
298/2-  253/1-  d31(cm-2pa)  
352/5  291/2  d33(cm-2pa)  
069/2-  579/1-  d15(cm-2pa)  
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  ها بحث و نتایج
 گالیم شامل نیترید ترکیبات خودي خودبه قطبش ما ابتدا در

 نظر در را وورتسایت ساختار با نیترید آلومینیم و نیترید
 قطبش و خودي خودبه قطبش زیاد بسیار وابستگی گرفتیم.

 هک است ضروري ساختاري، پارامترهاي به پیزوالکتریک
 این محاسبۀ ،آنها تر دقیق و بهتر محاسبه انجام براي

 تقریبی مقدار آنکه براي شود. انجام بالایی دقت با پارامترها
 از استفاده با را ساختاري پارامترهاي شود، تعیین تري مناسب
 وین افزار نرم از استفاده با و )GGA( گرادیان تعمیم تقریب
 ساختار، انرژي اولیه محاسبات از پس کردیم. محاسبه توکی
 زمانی هم کردن، کمینه طریق از آن کردن بهینه به نسبت
 3 و 2 هاي شکل در محاسبات این نتایج که شد اقدام حجم
  است. شده داده نشان

 نیترید گالیم و زید نیتر آلومینیوم ساختار انرژي منحنی .2 شکل
  ساختاري متفاوت هاي حجم در

  

 با نیترید گالیم آلومینیوم آلیاژ رساختا انرژي منحنی .3 شکل
 مختلف هاي حجم در و ترکیب در آلومینیوم متفاوت غلظت

  ساختاري

  
 انرژي شود، می مشاهده 2 شکل در که طور همان

 گالیم با مقایسه در کمینه حجم در نیترید آلومینیوم ساختار
 نوار طول داراي و رناپایدارت ساختار و است تر بزرگ نیترید
   است. تري بزرگ آنیون -  کاتیون اتصال

پارامترهاي ساختاري آلیاژهاي نیتریدي محاسبه شده در  .2جدول 
 و 16افزار وین تو کی و محاسبات تئوري دیگر [ این تحقیق با نرم

 ]18تجربی [و نتایج  ]17
محاسبات 

  تجربی
محاسبات 

  تئوري
محاسبات 

  تحقیق این
پارامترها
  آلیاژ  ي شبکه

1106/3  
9794/4  
6008/1  

111/3  
980/4  
600/1  

112/3  
980/4  

60025/1  

a(Å) 
c(Å) 

c/a  

  
  

AlN 

 -----  
 -----  
 -----  

 -----  
 -----  
 -----  

199/3  
214/5  

6298/1  

a(Å) 
c(Å)  

c/a 

 
  
N5/87Ga5/12

Al  
 -----  
 -----  
 -----  

 -----  
 -----  
 -----  

173/3  
174/5  
630/1  

a(Å) 
c(Å) 

c/a 

 
 

N5/62Ga5/37
Al  

189/3  
1862/5  
6263/1  

188/3  
185/5  
626/1  

241/3  
236/5  

6156/1  

a(Å)  
c(Å)  

c/a 

  
  

GaN  

 الف



 1395 پاییز، ومدفصلنامه اپتوالکترونیک، سال اول، شماره      50

 

  

  

 براي N x -1 Ga x Alرساناي  نیمه نواري ساختار .4شکل 
د)  =125/0xج)  =375/0xب)  =1xالف)  xمتفاوت  درصدهاي

0x=  
  

 گالیم با مقایسه در آلومینیوم اتم اندازة موضوع این علت
 ساختار آلومینیوم یاتم شعاع بودن کوچک دلیل به که است
 داشت؛ خواهد نیترید با ترکیب در را تري شکننده و تر ضعیف

 و یافته کاهش ساختار انرژي نیترید گالیم آلیاژ در ولی
   شود. می ایجاد پایدارتري ساختار

 غلظت کاهش با که بینیم می 3 شکل در همچنین
 و گالیم غلظت افزایش و نیترید آلومینیوم آلیاژ در آلومینیوم

 ازاي به ساختار انرژي نیترید گالیم آلومینیوم آلیاژ ایجاد
 تعل گردد. می پایدارتر ساختار و یافته کاهش کمینه حجم
 کاهش با که است گالیم بیشتر اتمی شعاع موضوع این

   گردد. می افزوده ساختار پایداري به گالیم افزایش و آلومینیوم
 پارامترهاي براي محاسبات از پس نهایی و بهینه نتایج

 شده آورده 2 جدول در نظر مورد نیتریدي ترکیبات شبکه
 17[ تئوري نتایج دیگر شده، محاسبه مقادیر بر علاوه است.

 نشان 2 جدول در نیز ]18[ موجود تجربی هاي داده و ]16 و
  است. شده داده

 در شبکه ثابت نسبت و a شبکه ثابت براي حاصله نتایج
-c/a) اساسی طرح در a بتثا به )c( ]0001[ محور طول

 ب

 ج

 د
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ratio) طور همان ].18[ است تجربی نتایج به نزدیک بسیار 
 غلظت کاهش با شبکه هاي ثابت رفت می انتظار که

 اتمی شعاع افزایش آن دلیل که یابد می افزایش آلومینیوم
 براي شده محاسبه مقدارهاي علاوه به است. گالیم

 و 17[ دیگر تئوري نتایج با مقایسه در ساختاري پارامترهاي
 ذکر به لازم همچنین هستند. قبول قابل خوبی حد در ]16

 آلیاژ ترکیب در شبکه هاي ثابت اولیه تعیین براي که است
 شد استفاده ویگارد قانون از نیترید گالیم آلومینیوم تایی سه
 جدول در برنامه وسیلۀ به محاسبه و سازي بهینه از پس که
  است. شده گزارش 2

 براي آمده دست به ساختار از استفاده با بعد همرحل در
 شد پرداخته نواري ساختار محاسبات به نظر مورد آلیاژهاي

  است. شده آورده دال) تا (الف 4 شکل در آن نتایج که
 مشخص وضوح به گردد، می ملاحظه که طور همان

 و Γ راستاي در ترکیبات تمامی براي نواري گاف که است
 رساناي نیمه در Al غلظت میزان شکاه با .است مستقیم

AlGaN، از نواري گاف ev 320/4 براي AlN، اندازه به 
ev 651/1 براي GaN گاف این اندازة یابد. می کاهش 

 شده ارائه 5 شکل و 3 جدول در x مختلف مقادیر براي
  است.

  

  
 کاتیون غلظت تغییرات با AlGaN نواري گاف تغییرات .5 شکل

Al  
  

 اساس بر نواري گاف تغییرات روند هک شود توجه باید
 و است منطقی تجربی هاي داده همچنین و ویگارد قانون

 طور همان اما )؛5 شکل( دارد آنها با خوبی بسیار خوانی هم
 تجربی هاي داده با آنها دقیق مقدار گردد، می ملاحظه که

 تجربی مقادیر با نواري گاف زیاد اختلاف دلیل دارد. اختلاف
 همبستگی - تبادلی جمله در رفته کار به یبتقر نوع به

 نواري ساختار و شدت  به توجه با ولی شود؛ می مربوط
 GGA تقریب بار، توزیع پذیري قطبش و آنیونی - کاتیون
 است. تري مقبول تقریب LDA+U و LDA به نسبت

 ساختاري پارامترهاي عمومی گرادیان تقریب چون همچنین
 پارامترهاي این و دهد می دست به بالاتري دقت با را

 و نواري ساختار محاسبات بر را توجهی  قابل اثر ساختاري
  است. شده استفاده تقریب این از لذا دارند، نواري گاف

 آلیاژهاي نواري ساختار در که است این دیگر موضوع
 که گردد می ملاحظه هایی آشفتگی نیترید گالیم آلومینیوم

 ترکیب ساختار سست و کم پایداري به مربوط موضوع این
 و است رفته بین از نیترید گالیم در آشفتگی این است.

  دارد. ساختار خوب پایداري از حکایت

 و خودي خودبه قطبش میزان محاسبۀ به ادامه در
 Wien2Wannier افزار نرم از استفاده با پیزوالکتریک

 افزوده Wien2k زاراف نرم به که افزار نرم این شد. پرداخته
 با و برنامه این از حاصل ساختار از استفاده با است شده

 شدت تعیین براي لازم محاسبات به اقدام بري فاز رویکرد
 قطبش براي شده حاصل نتیجۀ کند. یم قطبش
 است. شده آورده 4 جدول در پیزوالکتریک و خودي خودبه

 قطبش گرفتن نظر در و )2( )،1( معادلات از استفاده با
 (c/m2)برابر N 5/0Ga 5/0Al آلیاژ براي خودي خودبه
 قطبش مقادیر از استفاده با همچنین و -0512/0
 جدول در که نیترید گالیم و نیترید آلومینیم در خودي خودبه

 043/0 برابر b منحنی پارامتر ]،15[ است شده آورده 4
 براي خودي خودبه قطبش میزان نتیجه در گردید. محاسبه

AlxGa1-xN آید: می دست به زیر رابطۀ با  
  

 به توجه با AlGaN آلیاژ در )Eg( نواري گاف مقادیر .3 جدول
 ترکیب در Al کاتیون غلظت

 تجربی مقادیر
]19[ (ev)  

 محاسبه مقادیر
 قانون از شده

  (ev) ویگارد

 مقادیر
 در شده بهمحاس

  (ev) تحقیق این
AlxGa1-

xN  

28/6  13/6  32/4  1=x  
 ----  20/4  838/2  5/37=x  
 ----  649/3  502/2  x=5/12  

42/3  42/3  651/1  0=x  
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Psp(AlxGa1-xN)= 090/0- x 034/0- (1-
x)+ 043/0 x(1-x) )8(                                         

  
 از ماکروسکوپیک قطبش خارجی، يها انمید غیاب در
 تعیین پیزوالکتریک قطبش و خودي خودبه قطبش جمع

 (فشار) شکل رتغیی اثر در نیز پیزوالکتریک قطبش شود، می
 وجود به نامتجانس آلیاژهاي تماس محل در مکانیکی

 نظر در پیزوالکتریک قطبش تعیین براي بنابراین آید؛ می
 کسر با نیترید، گالیم آلومینیوم هاي هادي نیمه که شد گرفته

 روي (مشابهی) مورفیکال شبه صورت به آلومینیم، متفاوت
 با پیزوالکتریک قطبش و اند شده داده رشد نیترید گالیم

 افزار نرم از استفاده با که ساختاري پارامترهاي از استفاده
 شده حاصل نتایج شد. محاسبه گردیده، حاصل توکی وین
  است. شده آورده 4 جدول در

 آلیاژ ترکیب در شود، می دیده 4 جدول در که طور همان
AlxGa1-xN آلومینیوم مولار کسر افزایش با )x( میزان 

 یابد. می افزایش پیزوالکتریک قطبش و خودي خودبه قطبش
 مقدار با نیترید گالیم از خودي خودبه قطبش مقدار

(c/m2)034/0 - مقدار تا (c/m2)090/0- آلومینیوم براي 
 مولار کسر میزان چقدر هر یعنی یابد؛ می افزایش نیترید

 افزایش نیترید گالیم آلومینیوم تایی سه آلیاژ در آلومینیوم
 شود. می افزوده نیز خودي خودبه قطبش شدت بر یابد می

ت  باز ترکیب آنیونی – کاتیون باند طول به موضوع این علّ
 عنصر اتمی شعاع کاهش با که است این از ناشی و گردد می

 شدت بر و شود می بیشتر باند طول کشیدگی آلومینیوم
  افزاید. می قطبش
 نامتجانس ترکیب در پیزوالکتریک قطبش مورد در

AlxGa1-xN/GaN شدت آلومینیوم میزان افزایش نیز 
 مطابقت نبود که چرا دهد یم افزایش را پیزوالکتریک قطبش

 بیشتر آلومینیوم مولار کسر افزایش با شبکه هاي ثابت
  شود. یم

 و خودي خودبه قطبش مقدارهاي دقیق مقایسه همچنین
 که دهد می اجازه ما به ساختارها این پیزوالکتریک قطبش
 قطبش از زیادي بسیار سهم که بگیریم نتیجه

 از است. خودي خودبه قطبش به مربوط ماکروسکوپیک
 قطبش مانند مشابهی اثر پیزوالکتریک قطبش دیگر طرف
 داراي ها قطبش این که معنی این به دارد. خودي خودبه
 قطبش بنابراین )؛6 شکل( هستند مشابهی جهت

  دهد. می افزایش را ماکروسکوپیک قطبش پیزوالکتریک،
  

  
 گالیم آلومینیوم هادي نیمه نامتجانس تماس محل .6 شکل

 داده رشد مورفیکالی شبه صورت به نیترید گالیم روي بر که نیترید
 محل در پیزوالکتریک قطبش و خودي خودبه قطبش جهت و شده

  تماس
  

 قطبش براي آمده دست به مقدارهاي همچنین
 تا دهد می اجازه پیزوالکتریک قطبش و خودي خودبه
 سطوح در را تماس سطح القایی قطبش بار هاي چگالی

 19[ دیگر تئوري محاسبات و نیتریدي رساناي نیمه ترکیبات در پیزوالکتریک قطبش و خودي خودبه قطبش محاسبات از حاصل نتایج .4 جدول
 ]20 و

Ppz (c/m2) Ppz (c/m2)  Psp (c/m2)  Psp (c/m2)  آلیاژ  
    تحقیق این حاسباتم  ]19[ دیگر تئوري محاسبات  تحقیق این محاسبات  ]20[ دیگر تئوري محاسبات

0508/0 -   -----  081/0-  090/0-  AlN 
 -----  008/0-  050/0-  045/0-  GaN/N5/62Ga5/37Al 
 -----  0028/0 -  038/0-  0363/0 -  /GaN N5/87Ga5/12Al 

0  0  029/0-  034/0-  GaN  
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)0001(AlN، )0001(GaN و )0001(AlGaN رتصو به 
  ].5[ کنیم محاسبه زیر

  
)9(                                =Pmacro=Psp + Ppzσ  

  
 قطبش Ppz و Pmacro، Psp ترتیب به که

 پیزوالکتریک قطبش و خودي خودبه قطبش ماکروسکوپیک،
 براي ماکروسکوپیک قطبش مقدار هستند. نیترید ترکیبات
 ارائه 5 جدول در کار این در نظر مورد نیتریدي ترکیبات

 قطبش بالاي میزان از حکایت همگی که است شده
 قطبش از ناشی بار بالاي چگالی نتیجه در و ماکروسکوپیک

 مولار کسر افزایش که دهد می نشان همچنین دارد؛
 قطبش میزان افزایش باعث ترکیب در آلومینیوم

  گردد. می ماکروسکوپیک
  
 ترکیب در شده محاسبه ماکروسکوپیک قطبش مقدار .5 جدول

  نیتریدي آلیاژهاي
Pmacro(c/m2) آلیاژ  

019/0  GaN/N5/62Ga5/37Al  
0051/0  /GaN N5/87Ga5/12Al  
  

 فضا در قطبش گرادیان با قطبش از ناشی بار چگالی
-AxB1 لایه سطح در خاص مورد یک عنوان به است. برابر

xN نامتجانس تماس محل همانند AxB1-xN/GaN 
 ایجاد و کند یم تغییر ناگهانی طور به ماکروسکوپیک قطبش

  ].5[ کند یم بعدي دو قطبشی بار چگالی یک
 در بارها القایی قطبش براي شده محاسبه مقدارهاي

 در آزاد يها الکترون که است داده نشان باند تماس محل
 براي اي یهلا باند صورت به تماس محل در کوانتومی، چاه

 به شد. دخواهن جمع (σ+) مثبت بار چگالی کردن خنثی
 دوبعدي الکترونی گاز یک منطقی نتیجۀ یک عنوان

(2DEG) محل در شده محدود حامل لایه یک صورت به 
 ضمن بگیرد. شکل تواند یم σ/e+ چگالی با باند، تماس
 الکترونی گاز شکل براي را ساختاري تا نیست نیاز اینکه

  کرد. بینی یشپ
  

  گیري یجهنت
 نیترید، آلومینیم رايب پیزوالکتریک و خودي خودبه قطبش
 نظریۀ روش چارچوب در نیترید گالیم آلومینیم و نیترید گالیم
 ینکها بر بود ییديتأ محاسبات گردید. محاسبه چگالی تابعی
 میزان با خودي خودبه قطبش براي غیرخطی وابستگی یک

 دارد. وجود AlxGa1-xN آلیاژ ترکیب در آلومینیم غلظت
 تقریب با چگالی تابعی روش از شده محاسبه يمقدارها
 در توکی وین افزاري نرم بستۀ از استفاده با و گرادیان تعمیم
 از استفاده با آمده دست به مقدارهاي با خوبی توافق
 حاصل نتایج بود. نظري) محاسبات( دیگر تئوري يها روش

 آلومینیوم مولار کسر افزایش با که داد نشان تحقیق این از
 و خودي خودبه قطبش زانمی ،AlxGa1-xN ترکیب در

 نتیجه در و یافته افزایش پیزوالکتریک قطبش همچنین
 معنی به که دارد همراه به را بالا ماکروسکوپیک قطبش
 ترکیبات نامتجانس تماس محل در بار چگالی میزان افزایش

AlxGa1-xN/GaN .داد نشان محاسبات همچنین است 
 اتترکیب در ماکروسکوپیک قطبش از زیادي سهم که

AlxGa1-xN/GaN است. خودي خودبه قطبش به مربوط 
 نشان نیز آلیاژها این نواري ساختار محاسبات از حاصل نتایج
 و Γ راستاي در ترکیبات تمامی براي نواري گاف که داد

 رساناي نیمه در Al غلظت میزان کاهش با و است مستقیم
AlxGa1-xN ها مدل گونه نیا توصیف یابد. می کاهش 

  شود. گرفته کار به رسانا مهین ساختارهاي دیگر براي دتوان یم
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