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 چکیده

محاسبه ، Wien2kو با استفاده از بسته  یچگال یتابع نظریه کردیبر اساس رو هو نانو ورق حجمیدر حالت  میندیا دیفسف بیترک یخواص نور   

و  یپلاسمون یهایانرژ ،ینور یهاالمواد، انتق یناهمسانگرد ریمقاد ک،یالکتریتابع د موهومیو  حقیقی یهامانند بخش یریمقادشده اند. 

ساختار  رییمحاسبه شده است. با تغ هو نانو ورق یحجمهر دو حالت  یبرا ینور شو بازتاب ضریب شکستمحاسبه شده است.  ضریب شکست

است در دو جهت  ستمیس یریپذ شکه مربوط به قطب کیالکتر یتابع د حقیقیدر قسمت  یدار ی، تفاوت معنهو نانو ورق یحجمدر دو حالت 

است،  یمنف کیالکتر یکه تابع د هنگامی ،کیالکتر یتابع د حقیقیبخش  یها شهیر نیشود. ب یبا سطح مشاهده م یعمود بر سطح و مواز

 ینور های ، انتقالورقه متفاوت است. در مورد نانو هو نانو ورق حجمیها در حالت  شهیکند. تعداد و محل ر یفلز رفتار م کیمانند  بیترک

ندارد،  یبا سطح تفاوت چندان یدر دو جهت عمود و مواز یحجمحالت  یبرا یپلاسمون ی. انرژمی یابدها کاهش قله اما شدت  ،هافتی شیافزا

دو جهت وجود دارد. نیا نیب یشود و تفاوت محسوس یتر منتقل م نییپا یها یبه انرژ ورقه اما در مورد نانو
 

 یخواص نور ،یچگال یتابع هیرنظ ،InP ساختار  : واژه های کلیدی

 مقدمه .1

 مرکب یرسانامهین یها[ دستگاه3-1]دیجد یساختارها ای/نانو کرویساخت م شرفتهیپ یهایدر چند دهه گذشته، با توسعه فناور     

 یهاستمیخته شده است. سبا تحرک الکترون بالا سا یستورهایاند. ترانزرا به خود جلب کرده یادیزتوجه  III–Vگروه مربوط به 

ی را هم می توان از کاربردهای این نوع نیمه رساناها اهوافضا و رادار ماهواره ،ی[ مانند دفاع مل6-4]تراهرتز یکاربردها یو حت موج
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 یدر جستجو برا قاتیایندیوم فسفاید موضوع تحق یخواص نور ن،ییپا یسطح بیترکبازماده با سرعت  کیبه عنوان  .دانست

است  دیمف یکیالکترون یساخت دستگاه ها یایندیوم فسفاید برا ن،ی[. همچن8-7]است شرفتهیپ یکیدستگاه اپتوالکترون یاربردهاک

ایندیوم فسفاید در  یهامینانوس ن،ی[. علاوه بر ا10-9]دهد یم نشان یدانیاثر م یرا به عنوان دستگاه ها یکه عملکرد خوب

-11]شوندیبا ابعاد کم استفاده م یدر مورد محصور شدن الکترون در ساختارها قیعم قاتیحقت یبرا یو تجرب ینظر یکردهایرو

14.] 

[. 16-15] دنکنیم مشخصایندیوم فسفاید را  یستالیکر یدر طول عمر جذب و تابش نانوساختارها راتیی، تغینظر یهاافتهی راً،یاخ

 نیا شرفتهیو کنترل پ [17-18روش رشد به دست آورد ] نیتوان از چند یمایندیوم فسفاید قابل اعتماد را  یستالیکر یها مینانوس

 یبیترک یکه فازها ییها میمانند نانوس توانند ساخته شوند یم زین یدیجد دوارکنندهیام ینشان داده است که ساختارها ندهایفرآ

 .هستند [19]ابرشبکه دوقلو یهاپوسته و ساختار-هستهکه شامل ساختارهای  دهند یمتناوب را نشان م تیو ورتز یرو

 نانوسیم های. دهدیارائه م یکیرا در انتخاب بستر و خواص مکان یشتریب یهایریپذایندیوم فسفاید انعطاف نانوسیم هایرشد 

 ختلفع متوسعه انوا یبرا نیو همچن کپارچهی یو فوتون یکیالکترون یدستگاه ها یبرا دوارکنندهیامگزینه  کیایندیوم فسفاید را به 

ساخته  تیایندیوم فسفاید با موفق نانوسیم هایبر  یمبتن یها دستگاه [. تا به امروز، هزاران مورد22-20]هستندناهمسان  یساختارها

 یو سلول ها یدانیاثر م یستورهاینور، ترانز یساطع کننده نور، آشکارسازها یودهایدشده اند. از نمونه های آنها می توان به 

ایندیوم  یهامینانوس یرخطیغ یخواص نور یمطالعات بر رو ،یکیبا خواص الکترون سهیدر مقا [.20-21]ره کرداشا یدیخورش

 [.23-24]فسفاید نسبتاً نادر گزارش شده است

شود. تحقق یم هاستفاد ینور یکننده ها تیو تقو ستورهایترانز زر،ی، لودهایمانند د ییایندیوم فسفاید در ساخت دستگاه ها

 40تا  20پرسرعت ) ینور بریف یارتباط یها ستمیموضوع مهم در توسعه س کی ایندیوم فسفاید یناهمگون یدوقطب یستورهایترانز

مورد  یبا طول موج ها ایندیوم فسفاید عکس ساخته شده از یو آشکارسازها زریل یودهای[. در واقع، د25]( استهیبر ثان تیگابیگ

دستگاه  کپارچهیخوب، امکان ادغام  تیفی( سازگار هستند و به دست آوردن ککرومتریم 55/1تا  3/1)نوع انتقال  نیا یاستفاده برا

 .کند یرا فراهم م ایندیوم فسفاید بر یمبتن کیاپتوالکترون یها

ستفاده از و ا یچگال یتابع یتئور کردیو نانوورقه بر اساس رو یحجم یدر حالتها دیفسفا ومیندیا بیترک نوری خواص  در این مقاله

 یبخش ها رینظ ییتهایاستفاده شده است. کم یتبادل همبستگ لیپتانس یبرا (TB-mBJ) بیانجام شده است و از تقر Wien2kبسته  

شکست و  بیضر ،یپلاسمون یها یانرژ ،نوری یماده، انتقال ها یناهمسانگرد ریمقاد ک،یالکتر یتابع د یو موهوم یقیحق

، اختلاف و نانو ورقه یساختار در دو حالت حجم رییاند. با تغو نانو ورقه محاسبه شده یحجم تدو حال یبرانوری بازتابش 

 شود.  یبا سطح مشاهده م یعمود و مواز یدو راستا هرکدام از کمیت های ذکر شده برایدر  یریچشمگ
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 محاسبات. 2

حالت حجمی و نانوورقه تک لایه دو در InP بهینه شدهخواص  محاسبه .2-1

بلور شناسی،  ی مانند. خواصاستدر دو حالت حجمی و تک لایه  InPساختاری  خواصبه قسمت شامل محاسبات مربوط این      

هنگام . هستندمدول حجمی و  پیوندی، حجم بهینه زاویه های In-Pپارامتر داخلی شبکه، طول پیوندهای  ،شده ی بهینهشبکه ثابتهای

ای است که ی حالت سیستم، معادلهباشد. معادله معلوم ساختاربرای ی حالت سیستم معادله است تا لازم این خواص بدست آوردن

مشخص می کند. یکی از انواع معادله های حالت برای  (P)فشار یا و  (V)تغییرات حجم را نسبت به تغییرات انرژی درونی سیستم 

خواص ساختاری نظیر مدول حجمی و مشتق مدول حجمی را  وانمورنگان است. با توجه به این معادله می ت-سیستم معادله بیرچ

.[26]بدست آوریم

(1                               )































































































3

2

0

2

3

2

0
0

3

3

2

000
0 4611

16

9
E(V)

V

V

V

V
B

V

VBV
E

oBمدول حجمی و oBحجم نمونه،  Vحجم تعادلی، oV( به ترتیب 1) در معادله   می باشندمشتق مدول حجمی .

روش بدست برای شروع کار با حالت حجمی آن متفاوت است،  تک لایهدر حالت  InPساختار خواص فیزیکی از آنجایی که 

داده شده است.  نشان 1شکل  در فاز وورتزایت، در InP توضیح داده می شود. ترکیب InPآوردن ساختار بهینه در حالت حجمی  

oa[ 27ای تجربی ]یک ساختار هگزاگونال با پارامترهای شبکه ،در فاز وورتزایت InPساختار ترکیب b و

oAو نسبتc
a
 در آن برابر با پارامتر داخلی است که مقدار u  های است.  اتمIn وPبر اساس

)های نتایج تجربی در مکان , , )In و( , , )u  داده شده اند.قرار

در فاز وورتزایت InPساختار ترکیب  .1شکل 

=4/204

c 6/8991/6440/374

P
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توانیم تنها بر اساس کمینه دو پارامتر آزاد وجود دارد، نمی cو aپارامترهای شبکه بر اساس از آنجایی که در ساختار هگزاگونال، 

با ثابت  Wien2kی (. بستهداریم)یک معادله و دو مجهول محاسبه کنیم ی بهینه را کردن حجم نمونه، حجم بهینه و پارامترهای شبکه

cنگه داشتن حجم تجربی نمونه، انرژی درونی سیستم را بر حسب تغییرات درصد 
a

محاسبات انجام شده  اساسبر  .کندکمینه می 

. مقدار محاسبه شده برای پارامترهای شبکه در ندو تجربی مقایسه شده ا نظریخلاصه و با نتایج  1مقدارهای بهینه شده در جدول 

با استفاده از ثوابت  uی پارامتر داخلی شبکه، مقدار بهینه شدهثوابت پس از بهینه سازی  توافق خوبی با نتایج نظری و تجربی است.

در  uمقدار بهینه شده . می کنیمبر سیستم استفاده  هاز روش کمینه کردن نیروهای وارد هدفبرای این محاسبه شده است. شبکه 

 ست. مقدار بدست آمده با نتایج نظری و تجربی در دسترس، در تطابق بسیار خوبی قرار دارد. بیان شده ا 1جدول 
 

cمقادیر بهینه شده ثوابت شبکه، مدول حجمی، حجم بهینه و نسبت  .1جدول
a

 حجمی InPبهینه در  

u ( )oE Ry ( . )oV au 3 B(GPa) o

o

c
a

  ( ) o

oc A  ( ) o

oa A پارامتر محاسبه 

 این مقاله 1588/4 8205/6 64/1 58/67 4525/689 -8592/24897 375/0

 [28]مرجع نظری  204/4 899/6 641/1 - - - 374/0

 [27] تجربیمرجع  150/4 777/6 633/1 - - - 375/0

 

ی حجمی بدست آوریم. ی ساختار بهینه شدهرا از روبرای محاسبات ، ابتدا باید ساختار مناسب InPی ی تک لایهدر حالت نانو ورقه

 دهد. را نشان می InPی ی  نانو ورقهساختار تک لایه 2شکل 

 
 .InPی تک لایه ساختار نانو ورقه .2شکل 
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 20 حدودبلور شناسی(  c)محور  zمسایه در راستای محور با صفحات هInP ای بین لایه و تضعیف بر همکنششدن برای ایزوله 

ی مناسبی برای های تک لایه، مقدار اولیهورقهبر اساس کارهای نظری انجام شده برای دیگر نانو گیریم که میخلاء در نظر آنگسترم 

، درون ساختار حجمی در Pو  Inهای اتم  InPی های اتمی همسایه است. در نانوورقه تک لایههای بین لایهکمینه  کردن بر همکنش

را بر  Δوجود دارد. در ابتدا ما این مقدار   Δی ، یک فاصلهzدر راستای  Pهای  واتم Inهای بین اتم قرار ندارند و x-yیک صفحه 

oAحسب ساختار حجمی در حدود  نظر گرفته توسط کمینه کردن نیروهادر شده بعداً خواهدایم. مقدار بهینه محاسبه

 شد.

از روش بهینه سازی دو بعدی برای بدست آوردن در حالت نانو ورقه تک لایه نیز ، حجمی داشتیم با همان روشی که برای ساختار 

و In-Pدر طول پیوند  قابل توجهیکه تغییرات  می کنیمدر مقایسه با حالت حجمی مشاهده  کردیم.پارامترهای شبکه بهینه استفاده 

نسبت به حالت حج In-P-Inزاویه پیوندی  نانوورقه شبکه .بوجود آمده استمی در حالت تفاوتa0ی در صورتی که مقدار بهینه

شبکه In-P اتم های تغییر نوع هیبریداسیون بین درتوان چندانی با حالت حجمی ندارد. علت را می فضایی و همچنین تغییر ساختار

.دهدمینشانرادر دوحالت حجمی و تک لایه  InPر ساختار های پیوندی و زوایای پیوندی دطول 3شکل جستجو کرد. بلوری 

محاسبه  InPش نیرو در ساختار لکه به پارامتر قلاب شدگی معروف است با انجام عملیات واه Δمقدار پارامتر  شود.تک لایه بر می

محاسبه خواهند شد. این ساختارها خواص دیگر فیزیکی  InPی تک لایه و نانوورقه InPاساس مقادیر بهینه شده در ساختار حجمی 

گروه فضایی و In-P-In، زاویه پیوندی In-Pثابت شبکه بهینه، فاصله عمودی اتم فسفر از اتم ایندیوم، طول پیوند . 2جدول

 InPدر ساختار حجمی و نانوورقه تک لایه 

گروه 

فضایی
In-p-Inزاویه پیوندی 

پیوند  طول

In-p

(A)
( ) oA ( ) o

oc A ( ) o

oa Aکمیت

36P mc/

109 /و 394

109 549548/2852/08205/61588/4 InP  حجمی

3 1P m/

115 543459/2527/0151/181602/4  InP نانوورقه

-
/

115 [29)نظری( ] نانوورقه 846/251/0-17/4

0/582
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 InPطول پیوند و زوایای پیوندی در  .3شکل 

 

 در حالت حجمی و نانوورقه تک لایه  InP ینور اتیمحاسبه خصوص .2-2

در حالت حجمی و نانوورقه ارائه شده است. این محاسبات  InPیج مربوط به خواص نوری ترکیب در این بخش از محاسبات، نتا     

 نوری الکتریک، تابع اتلاف انرژی، ضریب شکست و بازتابش الکتریک، قسمت موهومی تابع دیشامل قسمت حقیقی تابع دی

 است.
 

 InPالکتریک ساختار قسمت حقیقی تابع دی  .2-2-1

را برای دو حالت حجمی و نانوورقه تک لایه، بر حسب انرژی فوتون  InPالکتریک رات قسمت حقیقی تابع دیتغیی 4شکل      

-الکتریک سه نکته کلی وجود دارند: تابع دیدی دهد. در مورد قسمت حقیقی تابعفرودی، در حالت تابش عمودی نشان می

مورد  4الکتریک است. هر کدام از این موارد را در شکل ی تابع دیالکتریک و ناهمسانگردالکتریک استاتیک، )صفرهای( تابع دی

 دهیم. بررسی قرار می

-شود. مقدار تابع دیالکتریک استاتیک نامیده میهای بلند( تابع دیهای بسیار پایین )طول موجالکتریک در انرژیمقدار تابع دی

الکتریک استاتیک در حالت حجمی اختلاف که مقدار تابع دی شود. مشاهده میخلاصه شده است  3استاتیک در جدولالکتریک 

بلور شناسی( اندکی بزرگتر  c)میدان الکتریکی موازی محور  cالکتریک استاتیک در جهت چندانی ندارند و البته مقدار تابع دی

و  4دهد. بر اساس شکل یک رخ میالکتریک استاتاست. با تغییر ساختار، اما اختلاف چشمگیری هم در اندازه و هم اختلاف تابع دی
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-الکتریک استاتیک کاهش محسوس داشته است. علاوه بر این مقدار تابع دیمقدار تابع دی InP، در نانو ورقه تک لایه 3جدول 

 بیشتر شده است و اختلاف قابل توجه است. cبلور شناسی( از راستای  a)میدان الکتریکی موازی با محور  aالکتریک در راستای 

 
 در دو حالت حجمی و نانوورقه تک لایه InPالکتریک ترکیب تغییرات قسمت حقیقی تابع دی .4شکل 

 
 

 

شود و با توجه به اینکه در حالت نانوورقه از الکتریک به قطبش پذیری سیستم مربوط میاز آنجایی که قسمت حقیقی تابع دی

ی همسایه ی نانوورقه بر همکنش با نانوورقهدر راستای عمود بر صفحه شود و سیستم ایزوله است وهای حجمی کاسته میچگالی اتم

، توانیم این کاهش و تغییر چشمگیر را به این موارد نسبت دهیم. با افزایش انرژی در حالت حجمیتضعیف شده است، بنابراین می

-رسد. ریشهکند و به مقادیر صفر و منفی میافت میرسد و سپس شدیداً یابد و به مقدار بیشینه میالکتریک افزاش میمقادیر تابع دی

 الکتریک مفهوم فیزیکی راهای قسمت حقیقی تابع دیآورده شده اند. ریشه 3الکتریک در جدول های قسمت حقیقی تابع دی

فلز رفتار الکتریک منفی است، ترکیب مانند یک الکتریک که تابع دیهای قسمت حقیقی تابع دیکنند. در بین ریشهمشخص می

های تابع شوند. سه نکته در مورد ریشه، فرآیندهای جذب و بازتابش غالب و امواج الکترومغناطیس میرا میکند. در این نواحیمی
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، چهار ریشه وجود دارد در صورتی c الکتریک در حالت حجمی و نانوورقه وجود دارد: اول اینکه در حالت حجمی در راستای دی

در مناطق بیشتری رخ دهد. دوم اینکه برای  cشود. بنابراین فرایندهای جذب در راستای تنها دو ریشه مشاهده می ،a که در راستای 

تقریباً  InPای وجود ندارد. بنابراین در این راستا، نانوورقه شود و ریشهالکتریک منفی نمی، تابع دیc ، در راستای InPنانوورقه 

شود بسیار کوچکتر از الکتریک منفی میبرای نانوورقه، تابع دی aبازه انرژیی که در راستای شفاف است. نکته سوم این است که 

 حالت حجمی است.

 الکتریکهای قسمت حقیقی تابع دی، ریشه o الکتریک استاتیکتابع دی .3جدول 

 و بازه انرژی ممنوعه برای انتشار امواج الکترومغناطیس

( )E eV ( )E eV4 ( )E eV3 ( )E eV ( )E eV2 ( )E eV1 
0 

 InP راستا

- - - 58/9 03/15 45/5 95/7 E||a 

 حجمی
85/9 28/15 43/5 17/0 77/4 58/4 15/8 E||c 

- - - 25/1 90/6 65/5 77/2 E||a  نانوورقه تک

 E||c 61/1 - - - - - - لایه
 

 
 در دو حالت حجمی و تک لایه InPالکتریک ترکیب تغییرات ناهمسانگردی در تابع دی .5شکل 

 

شود که تغییرات رقه مقایسه شده است. ملاحظه میبرای دو حالت حجمی و نانوو c و aالکتریک در راستای نیز توابع دی 4در شکل 

الکتریک برای دو حالت حجمی و نانوورقه در هردو راستای نسبت به یکدیگر زیاد هستند. برای بررسی بهتر ناهمسانگردی تابع دی

رد(. بر اساس شکل وجود دا c و aالکتریک در دو راستای رسم شده است )ناهمسانگردی اختلافی است که بین توابع دی 5در شکل 
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ناهمسانگردی کم است و بر خلاف آن ناهمسانگردی در نانوورقه بیشتر   eV4در انرژی پایین تا حدود  InPبرای حالت حجمی  5

توان گفت که رفتار ناهمسانگردی در شود و تقریباً میاست. با افزایش انرژی فوتون فرودی ناهمسانگردی در حالت حجمی زیاد می

به بعد ناهمسانگردی در هر دوحالت کاسته شده و به سمت صفر میل  eV 13نانوورقه عکس یکدیگرند. از حدود  حالت حجمی و

 کند.می

 InPالکتریک ساختار قسمت موهومی تابع دی .2-2-2

نیز  6شوند. در شکل های جذب و اتلاف مربوط میهای فیزیکی به پدیدههای موهومی کمیتدانیم، قسمتهمانطور که می     

در دو حالت حجمی و نانوورقه یک لایه، بر حسب انرژی فوتون فرودی در تابش نرمال نشان  InPالکتریک قسمت موهومی تابع دی

های الکتریک سه نکته مشخص است. نکته اول در مورد لبه جذب، نکته دوم قلهداده شده است. در مورد قسمت موهومی تابع دی

کاملاً مشخص است که با تغییر ساختار از حالت حجمی به نانوورقه،  6ها می باشد. از شکل دت قلهبرجسته در تابع و نکته سوم ش

ها مشخص شده است در تمامی شود. همانطور که در شکلالکتریک مشاهده میتغییرات قابل توجهی در قسمت موهومی تابع دی

های پایین، صفر و یا کم مقدار است. در جایی که قسمت نرژیالکتریک تا یک مقدار معینی در اساختارها، قسمت موهومی تابع دی

 شود. یابد، بعنوان لبه جذب در نظر گرفته میالکتریک افزایش میموهومی تابع دی

-ای در قسمت موهومی تابع دیهای برجستهخلاصه شده است. بعد از لبه جذب قله 4( برای هر دو ساختار در جدول oEلبه جذب )

های فرودی های زیر تراز فرمی با میدان الکتریکی فوتوناست )الکترون نوریهای ها معرف انتقالشود. این قلهالکتریک مشاهده می

ر ساختار و های برجسته برای هشوند(. قلههای خالی در بالای تراز فرمی منتقل میکنند و با کسب انرژی لازم به حالتبرهمکنش می

 خلاصه شده است. 4در هر راستا در جدول 
 

 InPهای حجمی در الکتریک و انرژی پلاسمونهای برجسته و اصلی در قسمت موهومی تابع دیقله .4جدول 

( )PE eV ( )E eV4 ( )E eV3 ( )E eV2 ( )E eV1 ( )oE eV ساختار راستا 

99/15 - - 43/5 23/4 45/1   E||a 

 (B)حجمی 

44/15   43/5 26/4 45/1   E||c 

94/8 59/5 07/5 12/4 95/2 0/2   E||a 
نانوورقه تک لایه 

(M) 57/10 11/10 83/8 52/7 40/6 7/2   E||c 
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 در دو حالت حجمی و نانوورقه تک لایه InPالکتریک تغییرات قسمت موهومی تابع دی .6شکل 

 

ها کاسته شده است. علاوه بیشتر شده است ولی از طرفی شدت قله نوری های بینیم که در حالت نانوورقه انتقالمی 4بر اساس جدول 

اند. علت کاهش شدت بدلیل ضخامت بسیار کم های بالاتر سوق پیدا کردهها بصورت ملموسی به سمت انرژیانتقال cبر این راستای 

 نانوورقه تک لایه نسبت به حالت حجمی است.
 

 InPتابع اتلاف انرژی ساختار  .2-2-3

سب انرژی فوتون فرودی، در تابش نرمال را در دو حالت حجمی و تک لایه بر ح InPتغییرات تابع اتلاف انرژی ساختار  7شکل      

کند. انرژی دانیم که بزرگترین قله در تابع اتلاف انرژی انرژی پلاسمونی حجمی ترکیب را تعیین میرا مشخص کرده است. می

سمونی های پلاکنند. این انرژیها در ناحیه ظرفیت بصورت دسته جمعی نوسان میپلاسمونی حجمی، انرژی است که در آن الکترون

 cو  aگیریم که انرژی پلاسمونی برای حالت حجمی در دو راستای اند. با توجه به شکل نتیجه میخلاصه شده 5حجمی در جدول 

اند همچنین های پایینتر سوق یافته، این انرژی پلاسمونی به خوبی به سمت انرژیاختلاف چندانی ندارند ولی در حالت نانوورقه

های چند لایه و لایه توان برای تعیین ضخامت نانوورقهوجود دارد. از این مشخصه می cو  aو در راستای اختلاف محسوسی بین آن د

 نازک استفاده کرد.
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 بر حسب انرژی فوتون فرودی در دو حالت حجمی و نانوورقه تک لایه InPتابع اتلاف انرژی  .7شکل 

 

 InPضریب شکست ساختار  .2-2-4

-بر حسب انرژی فوتون فرودی در تابش نرمال، برای حالت حجمی و نانوورقه تک لایه در شکل InP تغییرات ضریب شکست     

داشته است. همانند  InPشود که تغییر ساختار، اثر قابل توجهی بر ضریب شکست نشان داده شده است. مشاهده می 9و  8های 

شود. مقدار ضریب شکست در اتیک تعریف میالکتریک، برای ضریب شکست نیز ضریب شکست استقسمت حقیقی تابع دی

شود. مقادیر ضریب شکست استاتیک به همراه مقادیر های بسیار پایین )طول موج بلند(، ضریب شکست استاتیک نامیده میانرژی

که شود خلاصه شده است. مشاهده می 5بیشینه و کمینه  ضریب شکست و انرژی هایی که این اکسترمم ها رخ می دهد در جدول 

مقدار ضریب  InPی نزدیک به هم است ولی در نانوورقه cو  aدر حالت حجمی میزان ضریب شکست استاتیک در دو راستای 

 شکست علاوه بر این که در دو راستا کاهش چشمگیری دارند، اختلاف قابل توجهی نیز در دو راستا با هم دارند.

 
 می بر حسب انرژی فوتون فرودیدر حالت حج InPتغییرات ضریب شکست ساختار  .8شکل 



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           1402 پاییز، 43، شماره سیزدهمسال                                                            12

 
( JQCS ) 

 ضریب شکست استاتیک، ضریب شکست کمینه  و بیشینه .5جدول 

minn maxn 0n 
 InP راستا

25/0 91/3 82/2 E||a 

 حجمی
22/0 24/4 85/2 E||c 

59/0 29/2 66/1 E||a  نانوورقه تک

 E||c 27/1 79/1 56/0 هلای

 
 در حالت نانوورقه تک لایه بر حسب انرژی فوتون فرودی InPتغییرات ضریب شکست ساختار  .9شکل 

 

شود که رفتار در دو ساختار در دو حالت در طول موج مرئی بررسی شده است. مشاهده می InPتغییرات ضریب شکست  10شکل 

یابد و اختلاف تقریباً در هر دو جهت با افزایش طول موج ضریب شکست کاهش میدر حالت حجمی،  InPمتفاوت است. برای 

به صورت صعودی و  aکمی بین ضریب شکست در دو راستا وجود دارد. در حالی که در حالت نانوورقه ضریب شکست در راستای 

این اختلاف زیادی بین ضرایب شکست  تقریباً بصورت یکنواخت و نزولی است. علاوه بر cنزولی است و در حالی که در راستای 

 در دو راستا وجود دارد.

 
 در دو حالت حجمی و نانوورقه تک لایه در طول موج مرئی InPتغییرات ضریب شکست  .10شکل 
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 در حالت حجمی و نانوورقه تک لایه InPساختار  نوری بازتابش  .2-2-5

بر حسب انرژی  cو  aحالت حجمی و نانوورقه تک لایه در دو راستای  در دو InPساختار  نوری تغییرات بازتابش  11در شکل      

-بر حسب درصد مشخص شده است. مشاهده مینوری فوتون فرودی، در تابش نرمال نشان داده شده است که در آن میزان بازتابش 

داشته است. بعنوان نمونه، بازتابش ری نوبه نانوورقه تک لایه تاثیر قابل توجهی در بازتابش د که تغییر ساختار از حالت حجمی شو

بدست آمده است. در حالی که  % 16/23و  % 7/24به ترتیب  cو  a( برای حالت حجمی در راستای R.های پایین )در انرژی نوری

در این نوری دیگر به شدت از بازتابش  بدست آمده است. بعبارت % 4/1و  % 2/6این مقادیر به ترتیب  InPبرای نانوورقه تک لایه 

 شود. در دو راستا مشاهده می نوری نانوورقه کاسته شده است و تفاوت قابل توجهی بین بازتابش 

 
 در دو حالت حجمی و نانوروقه تک لایه InPدر ساختار  نوری تغییرات بازتابش . 11شکل

 
 

 . نتیجه گیری4

، اختلاف چشمگیری در قسمت حقیقی ورقهو نانو یدر دو حالت حجمفسفاید -ایندیم یر ساختاردهند که با تغیمحاسبات نشان می     

-الکتریک که تابع دیهای قسمت حقیقی تابع دیالکتریک در دو راستای عمود و موازی با سطح مشاهده شد. در بین ریشهتابع دی

متفاوت بودند. و نانو ورقه  یحجممحل ریشه ها در دو حالت  کند و تعداد والکتریک منفی است، ترکیب مانند یک فلز رفتار می

به بعد ناهمسانگردی در هر دوحالت کاسته  eV 13رفتار ناهمسانگردی در حالت حجمی و نانوورقه عکس یکدیگر بوده و از حدود 

ا کاسته شده است. انرژی هبیشتر شده ولی از شدت قلهنوری های کند. در حالت نانوورقه انتقالشده و به سمت صفر میل می

-، بسمت انرژیاختلاف چندانی ندارند ولی در حالت نانوورقهبا سطح  یعمود و مواز یراستاپلاسمونی برای حالت حجمی در دو 

با افزایش راستا های پایینتر سوق یافته و اختلاف محسوسی بین دو راستا وجود دارد. در حالت حجمی ضریب شکست در هر دو 

یابد و اختلاف کمی دارند. در حالت نانوورقه ضریب شکست در راستای موازی با سطح به صورت صعودی و ش میطول موج کاه

بنابراین  .در حالت نانوورقه کاسته شده استنوری نزولی بوده و در راستای عمود بر سطح نزولی است. با تغییر ساختار از بازتابش 

 تر است. ه بسیار شفافتوان گفت که نسبت به حالت حجمی، نانوورقمی
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Abstract 

Optical properties of the indium phosphide compound in bulk and nanosheet states have been calculated based on the 

density functional theory approach and using Wien2k Package, Quantities such as real and imaginary parts of the dielectric 

function, material anisotropy values, optical transitions, plasmon energies, refractive index and optical reflectivity have 

been calculated for both bulk and nanosheet states. By changing the structure in both bulk and nanosheet states, a 

significant difference in the real part of the dielectric function, which is related to the polarizability of the system, is 

observed in two directions, perpendicular and parallel to the surface. Between the roots of the real part of the dielectric 

function, which is a negative dielectric function, the compound behaves like a metal. The number and location of the roots 

are different in the bulk and nanosheet states. In the case of nanosheets, the optical transmissions increased, but the 

intensity of the peaks decreased. The plasmon energy for the bulk state is not much different in the two directions 

perpendicular and parallel to the surface, but in the case of the nanosheet, it is shifted to lower energies and there is a 

noticeable difference between the two directions. 
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