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 یدهچک

محاسبات با قرار گرفت.  یمورد بررس با استفاده از تقریبهای مختلف(، 2SnO) اکسیددی قلع یکیالکترونساختاری و  مقاله خواص نیدر ا          

 یخواص تعادلگرفته است. افزار کوانتوم اسپرسو صورت  و با استفاده از نرم چگالی تابعییه استفاده از روش شبه پتانسیل در چارچوب نظر

گزارش شده مطابقت  یو نظر یتجرب جیبا نتا ریمقاد نیخالص محاسبه شد. ا 2SnOیبرا میشکاف باند مستق یشامل ثابت شبکه، حجم و انرژ

 ، LDA  ،GGA ، HSE03 ، 6HSE0 ، )SE03LDA(H ، 6)SE0LDA(H :مختلف لیبا استفاده از هشت پتانس 2SnO لینوع روتا .دارد

)SE03GGA(H  6و)SE0GGA(H (یدیبریههای یلپتانس) 2یو ساختار یکیالکترون یهایژگیو. مورد مطالعه قرار گرفته استSnO   بدست

که و شب یهادهد که ثابتینشان م جینتااست.  ترکیموجود نزد یقاتیتحق یداده ها به گرید یهاکیتکن یبرخ نسبت به LDAآمده توسط 

است.  کینزد یتجرب ریکاملاً به مقاد LDA(HSE06)هستند. فاصله باند بدست آمده از  یتجرب ریبه مقاد کینزد اریحجم محاسبه شده بس

 .است 6/3( eV) به کینزد زین HSE06و  HSE03برعکس، فاصله باند محاسبه شده توسط 
 
 

 .یکی، خواص الکترون  2SnO،یچگال یتابع هینظر ،یدیخورش ی، سلول هادیاکسید قلع : واژه های کلیدی

 
 

 . مقدمه1

فلزی  هایاکسید است. یلایساختار روت یدارا یستالوگرافیاست. در شکل کر سیامغناطیبو و دیرنگ، بی، جامد بدیاکسید قلع     

ای فلزی، آنها را به گستره وسیع خواص شیمیایی و الکترونیکی اکسیده. اندشده اهمیت مطرح ای پرنرسانوان مواد نیمهع به

در دو دهه اخیر، سنتز نانو ذرات اکسید فلزی با ای و کاربردهای فنّاورانه تبدیل کرده است. کاندیدهای مناسبی برای تحقیقات پایه
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این اهمیت به دلیل اثرگذاری مستقیم . شده است به یک حوزه تحقیقاتی مهم تبدیل ،شده گاف انرژی بزرگ و شکل و اندازه کنترل

دراین بین، نانو ذرات دی . باشدشکل و اندازه این نانو ذرات بر روی خواص فیزیکی، شیمیایی، الکترونی، نوری و کاتالیستی آنها می

طور ویژه به دلیل دارا بودن خواصی مانند گاف انرژی بزرگ در دمای اتاق، رسانایی خوب، غیر سمی بودن، پایداری  بهع اکسید قل

های های لیتیومی، سلولاین نانو ذرات قابلیت استفاده در زمینه باطرید. قیمت ارزان مورد توجه هستنگرمایی و مکانیکی و 

( eV) نوار بزرگ با شکاف nرسانای نوع ک نیمهی 2SnO. باشندخورشیدی، حسگرهای گازی، جاذب و کاتالیست ها را دارا می

 یاز د ریاخ قاتیدر تحق .است یکی این ماده موجب کاربردهای گسترده آن شده الکتر است و خواص منحصر به فرد نوری و  6/3

 و گرمایی ییایمیش یداریبه واسطه پاعلاوه بر این  استفاده شده است. زبانیقلع هم به عنوان ماده ناخالص و هم به عنوان ماده م دیاکس

در  یثبات حرارت، در انواع جذب ییایمیش و یکیزیف یبرهمکنش قو کم، یآن در دما یبالا تیحساس ،تحت شرایط عملیاتی خوب

ماده یک  طور گسترده به عنوان کارگیری آن به باشد که موجب بهقلع می دی اکسید خواصاز دیگر  هاو تحرک زیاد الکترونهوا 

 [.1-2]شده است قابل احتراق هادی نیمه یگازها یحسگرهادر  سحسا

برجسته  یکیو الکتر ییایمیالکتروش ،یخواص نور 2SnO. شوندیاستفاده منیز  و  CO یسازهامعمولاً در آشکار 2SnO یهامیس

 ی، حسگرهایدیخورش یها، سلولیزوریکاتال یبانیمانند مواد پشت یکاربرد متنوع یهانهیزم ها،یژگیو نیدارد. با توجه به ا یا

اکسید قلع به طور گسترده در صنایع الکترونیک نوری، الکتروشیمیایی و  علاوه بر این دی. ردشفاف دا یجامد و الکترودها ییایمیش

پشتیبان برای  با این حال به عنوان. کسید قلع توجه کمی را در شیمی تجزیه به خود جلب کرده است کاربرد دارد. دی باتری لیتیومی

واکنشهای هیدروژن دار شدن ، به   ستری شدن، کاهشاکنش ا، وCO سیونزدایی اکسایشی پروپان، اکسیداهیدروژن

آن در  یو خواص ساختار (1) در شکل 2SnOساختار  [.2-5] کاربرد دارد و به عنوان کاتالیزور برای اکسایش در ترکیبات آلی

 [.4] آورده شده است (1) جدول

 
 [4] است یبه رنگ آب Snو  ینقره ا ژنیاکس ی. رنگ اتم ها2OSnسلول واحد  یبعدسه  ینما. 1شکل
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 2SnO [4]ی ساختارخواص  .1جدول

Rutile tetragonal, tp6 ردیف ساختار کریستالی 

 1 گروه فضایی 

 2 ایگروه نقطه   

 3 های شبکهثابت 

 

  1یموضع یچگال بیاعمال تقر با[. 6] اندهرا گزارش کرد 2SnOی و ساختار یکیخواص الکترون قیمطالعه دق آکگول و همکاران

(LDA)  طیو توده کل در مح وستهیپ یها یشبکه، انرژ یثابت ها VASP [ 7محاسبه شدند .] یوتریکامپکد VASP مطالعه  یبرا

 یخواص نور WIEN2K [. فنگ و همکاران با استفاده از کد8] ه استاستفاده شدنیز   2SnO یکیکترونو خواص ال DFT ارتعاش

  [.9] اندهبا فلزات واسطه را گزارش کرد  2SnOنانوصفحات 

  می باشد. یچگال یتابع یۀبا استفاده از نظر  2SnO یکیو الکترون یساختار یهایژگیمطالعه واز انجام این تحقیق هدف 
 

 یمحاسبات های. روش2

در [. 10] است ام شبدهنجا  2اَسپرِسو -کوانتوم محاسباتیته استفاده از بسبا  و اختلالی چگالی یه تابعیدر چارچوب نظرت محاسبا    

فبت بر حسب ظر موج الکترونهایع توابط پتانسیل و بسشم با استفاده از روش شبه -کوهن ایذره تک معادلات ه محاسباتیاین بست

که بتواند  یه پتانسیلبراین شبناب بات بالاستمحاسحجم تخت امواج  با استفاده از یگالچ یتابع شدر رو گردد.می امواج تخت حل

به جای شبه پتانـسیل تدر این محاسبا .یت استدهد بسیار با اهم شرا کاهبات محاس منماید و همچنین حجصیف توواص بلور را خ

با  فراتر از آن( و DFT) یچگال یتابع هیدر نظر تختامواج نرم ق روش فو به شده های ساختهپتانسیلاز شبه، پایسته -هـای بـاز

 و  LDA ، GGA،  HSE03،  HSE06، LDA(HSE03) ، LDA(HSE06) ، GGA(HSE03)  :یدیبریه مختلفهای لیپتانساز  استفاده

GGA(HSE06)، یاتم ها یبرا .تفاده شده استاس همبـستگی -یبرای تابع تبادل Sn  وOفوق العاده نرم  لیبا شبه پتانس یونی یها، هسته

در نظر  تیظرف یهااز حالت یبه عنوان بخش ژنیاکساز  ،  و  Snاز  ،  موجود در یهاشوند. الکترونینشان داده م

 شوند. یگرفته م

د. کنیمطالعه خلاصه م نیمورد استفاده در ا یاهلیتمام پتانس یرا برامقدار قطع بسط امواج تخـت در محاسـبۀ انـرژی ( 2) دولج

 3×  3×  4و  5×  5×  8 یک توزیع با استفاده از محاسـبات الکترونـی بـر روی شـبکۀ در لوئنیه براز منطق یبردار نمونه نیهمچن

 .دیآیبه دست م 2SnO یسازنهیبه ی( برا2)جدول  یبیساده و ترک یهالیپتانس یبرا

 

                                                 
1local density approximation 
2Quantum-Espresso 
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 [4مختلف ] یبندقطع  با سلول یهاینرژدر ا یبیمحاسبات ساده و ترک .2جدول

 نوع پتانسیل (eVانرژی قطع ) kتعداد نفاط 

8  ×5  ×5 350 LDA 

8  ×5  ×5 800 GGA 

4  ×3  ×3 280 HSE03 

4  ×3  ×3 280 HSE06 

4  ×3  ×3 360 LDA(HSE03) 

4  ×3  ×3 250 LDA(HSE06) 

4  ×3  ×3 360 GGA(HSE03) 

4  ×3  ×3 300 GGA(HSE06) 

 
 

 . نتایج و بحث3

 در حالت بالک 2SnO ساختاربهینه سازی  .3-1

یک  2SnOشود. ساختار مدل شده  ماده خالص استفاده می ساختاربا امواج تخت برای بهینه سازی پارامترهای   LDAاعتبار و دقت      

( نتایجی که به صورت محاسباتی بدست 3است. مطابق جدول ) هماهنگ شده Snبا یک اتم  Oتتراگونال است که شش اتم 

 شوند. ایم برای بهینه سازی استفاده میآورده

 [4] یو قبل کار حاضر محاسبه شده یپارامترها نیب سهیمقا .3جدول 

 محاسباتی

LDA 

[12] 

پارامترهای  [11تجربی] کار حاضر

 شبکه

 جنتای انحراف جنتای انحراف

٪1/0 732/4 ٪65/0 706/4 737/4  

٪47/0- 201/3 ٪69/0 164/3 186/3  

٪25/0- 676/71 ٪98/1 071/70 491/71  

  

 در حالت بالک  2SnO یو ساختار یکیمشخصات الکترون .3-2

و  a( با مقادیر تجربی )و  های شبکه پس از بهینه سازی )ثابت    

 خالص دارای شکاف باند مستقیم  2SnO( نشان می دهد که 2[. علاوه بر این، شکل )11( مطابقت دارند ]
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س قرار دارد که با نتایج محاسبه شده قبلی بسیار سازگار است. بر اسا 2(VBMباند ) Gدر نقطه  1 (CBMاست و حداقل باند هدایت )

DFT وجود دارد: بصورت تابع  رساناها کمتر برآورد شده است. چندین روش برای بهبود برای پهنای باند نیمه ، تا حدی، مقدار

  .DFT در DFT+U و GWترکیبی، روش 

 
 [4در حالت بالک ]   یکیساختار نوار الکترون شینما. 2شکل

 

تشکیل  های تشکیل شده است، در حالی که پایین نوار رسانش از اوربیتال های بیشتر از اوربیتال ،فیتبالای نوار ظر

با وجود این تفاوت ها، سایر ویژگی های ساختار  دهد.( نشان میG-M( و )مسیر G-Xشده است که رفتار الکترون آزاد را در )مسیر 

نتایج محاسبه شده  توان در مراجع موجود مشاهده کرد.تکرار کرد. این را می DFTن به خوبی در محاسبات الکترونیکی را می توا

کند. ساختارهای نواری و چگالی حالت مورد استفاده در محاسبات را تأیید می PWو پتانسیل های  LDAنهایی، انتخاب ما ازتقریب 

از سطح  3دو قله بزرگ در سمت چپمربوط به سطح فرمی است.  oدر نمودار  (  نشان داده شده است.3های کار حاضر،  در شکل )

از سطح فرمی )نوار  4است. دو قله بزرگ در سمت راست و  های فرمی )نوار ظرفیت( به دلیل مشارکت حالت

تشکیل شده است، در حالی که پایین نوار  های از اوربیتال است. ظرفیت بیشتر و  رسانانش( به دلیل حالات 

 تشکیل شده است. های رسانش از اوربیتال

                                                 
1Conduction band minimum 
2Valence band maximum 
3left hand side (L.H.S) 
4Right hand side (R.H.S) 
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 [4در حالت بالک ]  2SnO یو جزئ یکل یچگال شینما. 3شکل

 2SnO لینوع روتا یو ساختار یکیمشخصات الکترون .3-3

های متفاوتی برای محاسبه نیاز داریم. علیرغم این واقعیت که، بسته به نوع روتایل، ما به روش 2SnOفتار به منظور تفسیر کامل ر     

وجود دارد، با این وجود، هیچ مطالعه دقیقی وجود ندارد که  2SnOبرای رویکردهای مبتنی بر نظریه تابعی چگالی، مطالعات زیادی 

 -های همبستگی با پتانسیل  2SnOارائه دهد. بیشتر محاسبات برای 2SnOبتواند یک کتابخانه جامع از شبه پتانسیل های مختلف برای 

های ترکیبی مانند گرچه برخی از محاسبات با استفاده از پتانسیلمورد مطالعه قرار گرفته است، ا GGAو  LDAتبادلی ساده مانند 

PBE0  وB3LYP  [.13و  12اند ]نیز مورد مطالعه قرار گرفته 

های ساده و را از طریق شبه پتانسیل 2SnOها( در کار حاضر، خواص نوری، ساختاری و الکترونیکی )ساختار نواری و چگالی حالت

 شده قبلی مقایسه کردیم.کردیم و همچنین با نتایج گزارشترکیبی بررسی 
 

 2SnO لیروتا نوع یساختار یساز نهیبه .3-4

[. تمامی 13یون مثبت پیوند دارد که توسط شش اتم یون منفی احاطه شده است ] 3، هر یون منفی به 2SnO در نوع روتایل     

العاده نرم انجام شد تا ساختارهای بهینه های شبه پتانسیل فوقساده و ترکیبی با روش هایمحاسبات اصول اولیه با استفاده از پتانسیل

هستند. پتانسیل های ترکیبی ساده نقش  و  شده مطمئن و دقیقی به دست آید. پارامترهای بهینه شده 

( بسیار نزدیک است. به طور مشابه، ایج به نتایج تجربی در )( نتcو  a) 4کلیدی برای به حداقل رساندن انرژی دارند. در شکل 

( cو  a) 4(  نسبتاً قابل توجه است. شکل حداقل است، اما درصد خطای فاصله باند ) c/a( درصد خطا در نسبت fو  d) 4شکل 

 .با نتایج تجربی بسیار فاصله دارندالکترون ولت  800نتایجی را نشان می دهد که حتی در انرژی قطع بزرگ 
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 LDA  [4]آنها توسط  یشبکه، حجم، فاصله باند و درصد خطاها یپارامترها. 4شکل

 

 GGA(HSE03) [4]آنها توسط  یمختلف و درصد خطاها یپارامترها. 5شکل
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در نظر گرفته شود، نتایج آن با  LDAده قابل توجه است. اما، اگر نتایج پارامترهای ساختاری به دست آمده توسط توابع ترکیبی و سا

برای  GGAو  LDAهای هیبریدی های تجربی در مقایسه با سایر پتانسیل ها مطابقت دارد. جدا از پارامترهای ساختاری، پتانسیلداده

تر است. ها به نتایج تجربی موجود نزدیکیلهای باند به دست آمده توسط این پتانسگیری گاف نواری بهترین هستند. شکافاندازه

 العاده است.پتانسیل فوق، SE0GGA(H(3و خواص آن، ترکیب پتانسیل هیبریدی  2SnO مطالعه ما مشخص نمود که برای نوع روتایل
 

 2SnO لینوع روتا یو ساختار یکیمشخصات الکترون .3-5

دهد. از شکل و پتانسیل های هیبریدی را نشان می GGA ،LDAتعیین شده توسط  2SnOبرای ( ساختارهای باند انرژی 6شکل )     

در  LDAو  GGAمستقیم است و همچنین در تأیید نتیجه آزمایشی است. تقریب های  2SnO(، بدیهی است که شکاف باند 6)

 CBو  VBدهند. یعنی تفاوت بسیار کمی بین ندگپ ها نشان میمقایسه با سایر عملکردها و نتایج تجربی، نتایج کمتری را برای با

به عنوان انرژی قطع  eV 280را برای شکاف باند زمانی که  eV 594/3مقدار  برای این توابع وجود دارد. عملکرد 

ین ممکن است به دلیل این واقعیت است. ا، GGA(HSE06)برای  eV 494/3دهد. با این حال، دارای مقدار شود، میبهینه استفاده می

در میان همه این  .کنند در حالی که تفاوت انرژی مشخصه حالت برانگیخته استنظریه حالت پایه را ذکر می GGAو  LDAباشد که 

 دهند.آمده نشان میدستتوابع استفاده شده، تنها توابع ساده و ترکیبی مقادیر بهینه را در مقایسه با مقدار تجربی به

 

 [.4] یبیترک یها لیبه صورت ساده و پتانس لیااز نوع روت  یکیساختار نوار الکترون. 6شکل
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 . نتیجه گیری4

نوع روتیل با استفاده از هشت پتانسیل ساده و ترکیبی مختلف مورد مطالعه قرار گرفته است.  2SnOمحاسبات درکار حاضر بر      

های مختلف سازگار است. که با نتایج تجربی نسبت به روش، LDA(HSE06)آمده با کمک دستواص ساختاری و الکترونیکی  بهخ

است.  ٪8/0در پارامترهای شبکه  LDAآید. خطا )%( برای تقریب به دست می LDAهای شبکه با تقریب بهترین مقدار ثابت

موافق هستند.   HSE03  ،  LDA(HSE03)  ،LDA(HSE06)  ،  GGA(HSE03)، GGA(HSE06)پارامترهای شبکه به دست آمده توسط 

 شوند. های ترکیبی نمایش داده میعلاوه بر این، نتایج نزدیک توسط پتانسیل
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Abstract 

     In this article, the structural and electronic properties of tin dioxide (SnO2) were investigated using different 

approximations. Calculations have been done using pseudo-potential method in the framework of density 

functional theory and using Quantum Espresso software. Equilibrium properties including lattice constant, 

volume and direct band gap energy were calculated for pure SnO2. These values are consistent with the reported 

experimental and theoretical results. Rutile type SnO2 has been studied using eight different potentials: LDA, 

GGA, HSE06, HSE03, LDA(HSE03), LDA(HSE06), GGA(HSE03), GGA(HSE06) (hybrid potentials). The 

electronic and structural properties of SnO2 obtained by LDA are closer to existing research data than some 

other techniques. The results show that the calculated lattice and volume constants are very close to the 

experimental values. The band gap obtained from LDA(HSE06) is quite close to the experimental values. 

Conversely, the band gap calculated by HSE03 and HSE06 is also close to 3.6 (eV). Diagrams are drawn for 

eight exchange-correlation potentials to illustrate the properties of SnO2 in detail. 
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