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 اکسیذ ريیفیلم وازک  رامترَای اپتیکی ي الکتريویکی ، پاWIEN2Kبستة  ادی تًسطدر ایه مقالٍ با استفادٌ از محاسبات بىی  -چکیذٌ 

مطاَذٌ خًاَذ ضذ کٍ خًاظ الکتريویکی ي اپتیکی ایه ترکیب بٍ مقذار زیادی  آمذٌ است. بذستدر راستاَای مختلف  رضذ دادٌ ضذٌ

ًد مًجب تغییرات الکتريویکی ي کىذ کٍ ایه ختغییر می چیىص اتمُای سطح ویس ،بٍ راستای رضذ آن بستگی دارد. با تغییر راستای رضذ

 ، الکتريویکی ي اپتیکیبررسی تغییرات  مىظًر بٍ ،ZnOالکتریک تابع دی َایوًاری ي ومًدار َایساختار در ایه گسارش،  ضًد.اپتیکی می

 .ضذٌ است ارائٍ

 

 .WIEN2K، ًَاری، فيلن ًاسکدی الکتزیک، عاختار تاتغ -كليذ ٍاصُ

 

 

Effect of growth direction on optical properties of ZnO thin film 
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Abstract- In this article, optical and electronic properties of the grown ZnO thin film are gained in various directions by 

means of the first principles calculations, using WIEN2K package. Here it is proved that electronic and optical properties of 

ZnO are extensively depended on its growth direction. When direction of growth is altered, the arrangement of surface atoms 

is consequently changed, leading to electronic and optical changes. In this report, band structures and dielectric function 

graphs of ZnO are presented to study electronic and optical variations.  
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 آنبر خًاظ اپتیکی  ZnOفیلم وازک  تاثیر راستای رضذ
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 مقذمٍ

گغتزدُ ای در راعتای تَليذ  در عالْای اخيز تلاؽْای

آى در   یّای ًاسک ؽفاف تِ دليل كارتزد ّای تالقَُفيلن

، ًاؽز هيذاى ، ًؾز ليشر  ْاًوایؾگزّ الکتزٍدّای ؽفافِ

تيَعٌغَرّا، ردیاتْای ًَری، پيشٍالکتزیغيتی ، فزاتٌفؼ، 

ػات علادیَدّای ًَری تا عَل هَج كَتاُ ٍ تکٌَلَصی ا

تزای  هٌاعثیی اكغيذ رٍی هادُ .ؽذُ اعت [1-5]

 nًيوِ رعاًای ًَع  اكغيذ رٍی. تاؽذهی ایٌگًَِ كارتزدّا

ٍ اًزصی اكغيتًَی (eV)3.37تا گاف هغتقين حذٍد 

60(meV) هيکزٍعکَپی عغح  ًظن.  اعت در دهای اتاق

ٍ عاختار تلَری فيلن ّای رعاًای ؽفاف تاثيز تغياری تز 

ّا ، تزای ایٌگًَِ كارتزد َلْای خَرؽيذی دارد .ػولکزد عل

ی فيلن ّای ًاسک اكغيذی رعاًای ؽفاف تا عغَح تَعؼِ

ٍخَد تارٍ پَد هشیت  . [6,7]تغيار هْن اعت5تار ٍ پَدی

ٍالایی اعت تزای كارتزد در علَل ّای خَرؽيذی سیزا 

ّای فؼال علَل ٍ  تاػث افشایؼ پزاكٌذگی ًَر تِ لایِ

-تَليذ حاهل ٍ در ًتيدِ [8] ز اپتيکی افشایؼ عَل هغي

رای عاختار كزیغتالی ااكغيذ رٍی د. ؽَدهی آساد ّای

پاراهتز ّای اعت.  P63mcگزٍُ فضایی  ؽؼ ٍخْی تا

خایگاّْای تا   a=3.249(A°) ٍc=5.207(A°)ؽثکِ 

Zn(2/3,1/3,0) ،O(2/3,1/3,0,345)  عاختار اعت . 

ZnO اس  را هی تَاى تِ هاًٌذ صفحاتی هتؾکلO
2-  ٍ

Zn
ّایی در ًظز گزفت كِ  تِ صَرت چْارٍخْی در  +2

 ZnOعاختار چْارٍخْی  تکزار ؽذُ اًذ .  cراعتای 

تاػث یک تقارى غيز هزكشی ٍ خاصيت پيشٍالکتزیکی هی 

ت قغثی آى ٍخَد صفحا ZnOؽَد . ٍیضگی هْن دیگز

پایِ آى  یصفحِ ZnOقغثی  اتاعت . هؾَْدتزیي صفح

 ( [0001]ر ًزهال تزدا تز اعت )ػوَد

 Zn-(0001)یَى ّای تا تار هخالف صفحات قغثی 

O-(0001هثثت ٍ 
-
هٌفی تِ ٍخَد هی آٍرًذ كِ هٌدز  (

تِ یک هواى دٍقغثی ٍ پلاریشاعيَى خَد تِ خَدی  در 

011)صفحِ قغثی دیگز  هی ؽًَذ. cراعتای 
-
اعت .  (1

12]تا تصَیز كزدى عاختار در راعتای 
-
، ػلاٍُ تز  [10

                                                 

 

 

 

 
5 Textured surface 

تؼييي  Zn   ٍOكِ تا  (0001)±قغثی هزعَم  صفحات

101)هی ؽًَذ ، 
-
1)±  ٍ±(101

-
1

-
ًيش صفحات قغثی  (

 ّغتٌذ.

{101
-
 درهؼوَل ًيغت ، اها  ZnOصفحات در  ِگًَ {1

 .[9]ختارّای هارپيچی هؾاّذُ ؽذُ اًذًاًَ عا

ذ كِ قاتل تارّای رٍی صفحات قغثی تارّای یًَی ّغتٌ

ليل اًذركٌؼ تيي تارّای تِ دؽارػ یا اًتقال ًيغتٌذ. 

تَسیغ ؽذُ رٍی صفحات ، عاختار تِ گًَِ ای هٌظن هی 

 ؽَد كِ اًزصی الکتزٍاعتاتيکی را كويٌِ كٌذ .

در ایي هقالِ تاثيز راعتای رؽذ كِ هٌدز تِ عاختارّای 

 ؽَد ، تزرعی ؽذُ اعت.هتفاٍت هی

 ريش تُیٍ مقالٍ

ی س تغتِتوام هحاعثات اپتيکی تا اعتفادُ ا در ایي هقالِ

WIEN2K [10] ِّای تا پایAPW+lo (LAPW) 

كزدى پتاًغيلْای تثادلی ٍ تزای لحاػ اًدام ؽذُ اعت.

 اعتفادُ ؽذُ اعت. GGAاس تقزیة  ّوثغتگی

  [11]الکتزیک هختلظ تِ صَرت :در ایي تزًاهِ تاًغَر دی
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تَاتغ هَج  CK  ٍVKدر هؼادلات تالا ؽَد. ِ كار تزدُ هیت

عاًؼ ٍ ظزفيت ّغتٌذ تا تزدار كزیغتالی هزتَط تِ تاًذ ر

ی اٍل تز رٍی توام خوغ در هؼادلِ .Kكزیغتالی  هَج

 V  ٍCتْای ظزفيت ٍ رعاًؼ اعت كِ تا اًذیظ لحا

 .ًؾاى دادُ ؽذُ اًذ

الکتزیک هختلظ را تِ ػلاٍُ تز ایي هی تَاى ثاتت دی

)()()(:  صَرت 21  i.ًَؽت 

تاتغ  ّایتَاى اس رٍی هَلفِتاقی پاراهتزّای اپتيکی را هی

تا رٍؽْای هختلف الکتزیک هختلظ تِ دعت آٍرد. دی

ّای ًاسک گًَاگًَی در راعتاّای هتفاٍت تَاى فيلنهی

   ، [0001]تَليذ كزد، اس خولِ در راعتاّایی هاًٌذ 

[10-10]  ،[10-11] .[12] 
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 تٌا تِ هلاحظات تقارًی ها راعتاّای :

[0001]  ،[11-20]  ،[11-21]  ،[10-10]  ، 

این. چَى ًَع اتوْایی كِ تز رٍی را تزگشیذُ [01-10]

گيزًذ تاثيز سیادی تز خَاؿ الکتزًٍيکی ٍ عغح قزار هی

كِ  [0001]اپتيکی هادُ دارًذ در ًتيدِ تزای راعتای 

این، یک تاؽذ، دٍ عاختار در ًظز گزفتِهی cّواى 

ؽَد ٍ دیگزی كِ تِ ختن هی Oعاختار كِ تِ اتوْای 

ّا تقزیثا یکغاى اعت . ضخاهت توام لایZnِاتوْای 

(23.07~24 bohr)  تفاٍت اًذک لایِ ّا تِ دليل .

تٌا تِ ًوَدارّای تاتغ  هَقؼيت گًَاگَى صفحات اعت.

رّا را تِ دٍ گزٍُ ، عاختا(5-2)ؽکل هختلظالکتزیک دی

 كٌين:تقغين هی

5)  [0001]_O ،[01-10] ،[11-21] 

2) [0001]_Zn ،[10-10] ،[11-20]  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

: عاختار ًَاری فيلن ًاسک رؽذ دادُ ؽذُ در راعتای   ۱ ؽکل الکتزیکقغوت حقيقی تاتغ دی :5 ؽکل

 ؽَد  كِ تِ اتوْای اكغيضى ختن هی [0001]

 لکتزیکا: قغوت هختلظ تاتغ دی2 ؽکل
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ّای هَخَد در تاتغ دی الکتزیک تِ گذارّای تيي تاًذ قلِ

قغوت هختلظ  .ط هی ؽَدهزتَ ظزفيت ٍ تاًذ رعاًؼ

ی هيشاى خذب اعت، الکتزیک ًؾاى دٌّذُتاتغ دی

 2ًوایاى اعت عاختارّای گزٍُ  (2ؽکل) ّواًگًَِ كِ در

 5ذارًذ ٍ گزٍُ ٍلت خذب ًصفز تا یک الکتزٍىی در تاسُ

-قغوت حقيقی تاتغ دی ی خذب ّغتٌذ.دارای قلِ

تٌا  ی هيشاى تاستاب اعت، در ًتيدِالکتزیک ًؾاى دٌّذُ

ی هذكَر در تاسُ 2هؾاّذُ هی ؽَد كِ گزٍُ (، 2تِ ؽکل)

خَد تِ  تيؾيٌِاس هقذار  5دارای هقذار ثاتت اعت ٍ گزٍُ 

 تِ ػلت كوثَد فضا در هقالِ یاتذ.صَرت ًشٍلی كاّؼ هی

 تزای ًوًَِ اس ّز گزٍُ یک عاختارًَاری آٍردُ ؽذُ اعت.

هيشاى  ؽَد.ختن هی Oتِ اتوْای  [0001]عاختار 

اتوْای اكغيضى ٍ رٍی  s-p  ٍsp-dّيثزیذؽذگی 

-رعاًایی ایي عاختارّا را تؼييي هیخاصيت فلشی ٍ ًيوِ

 كٌٌذ.

 گیریوتیجٍ

تاثيز راعتای رؽذ فيلن ًاسک اكغيذ رٍی تز خَاؿ 

اس اپتيکی آى تِ صَرت هحاعثاتی  تزرعی ؽذُ اعت. 

كِ فيلن ًاسک  ؽَدهیهؾاّذُ عاختارّای ًَاری ًوًَِ 

رعاًایی تا گاف ًيوِ [10-10]ادُ ؽذُ در راعتای رؽذ د

اعت ٍ عاختار دیگز در راعتای  ev 0.6حذٍد  اًزصی

یک گزٍُ  توام عاختارّایی كِ در تاؽذ.فلش هی [0001]

اًذ اس لحاػ اتوْای رٍی عغحؾاى تا ّن قزار دادُ ؽذُ

رعاًا  تَدى آًْا را فلش یا ًيوِ، هؾتزک ّغتٌذ در ًتيدِ

 تزاسّای الکتزًٍی اتْای رٍی عغح ًغثت داد. هی تَاى تِ

ای علَلْای در خْت تْثَد تاسدُ را ًتایحایي تَاى هی

  خَرؽيذی ٍ ردیاتْای ًَری تِ كار تزد.

   سپاسگساری

 

ٍ  تزای ّوفکزی ؽادلَهحوذرضا صوذی آقای اس خٌاب

 را دارین . حثات پزتارؽاى كوال تؾکزهثا
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 : عاختار ًَاری فيلن ًاسک رؽذ دادُ ؽذُ در راعتای1 ؽکل
 [10-10] 
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