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 ھاي اکسید رويساختار الکتروني و خواص اپتیکي نانو لولھ

تفاده از قرار گرفته است. با اس نظري هاي اپتیکی آن مورد بررسیهاي اکسید روي و ویژگیترازهاي انرژي نانولوله مقالهدر این  –چکیده
ي توصیف کنندهکلی براي عناصر ماتریس هامیلتونی ی ابطور ،هاترین همسایهکنش بین نزدیکو با در نظر گرفتن برهمتنگ بست روش 

ها با به دست آوردن پذیرفتاري خطی این نانوساختارها، می توان خواص اپتیکی آن است.مدهآدست هبي اکسید روي هالوله نانوساختار 
 ییجذب بالااین مواد ارائه  و  یرساناینیم و خاصیت الکتریکیدرك خوبی از  ،تحلیل نمودارهاي پذیرفتاري خطیبررسی قرار داد.  را مورد
 دهد.نشان می ي اکسید رويهالوله نانورا براي 

 هاي اکسید روي لوله پذیرفتاري خطی مرتبه اول، تراز انرژي، مدل بستگی قوي، نانو -کلید واژه

 

 

Electronic Structure and Optical Properties of ZnO Nanotubes 
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Abstract- In this paper, the energy bands of the zinc oxide nanotubes and their optical properties are analyzed theoretically. 
Using a tight-binding model with nearest-neighbor interaction, some general expressions are obtained for the elements of the 
Hamiltonian matrix describing the zinc oxide nanotubes structure. Obtaining the linear susceptibility of these nanostructures 
make it possible to investigate their optical properties. An analysis of the obtained linear susceptibility graphs provides a 
good understanding of the electrical semiconducting properties of these nano-scale materials and shows a high absorption for 
the zinc oxide nanotubes.  

Keywords: Energy bands, First order linear susceptibility, Tight-binding model, Zinc oxide nanotubes. 
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 مقدمه -1

عنوان  هاي اخیر اکسید روي در مجامع علمی بهدر سال 
بسیار زیادي را به خود جلب اي براي آینده، توجه ماده

ربردهاي زیادي در صنایع این ماده داراي کا نموده است.
 ، الکترواپتیکی و پزشکی است.الکتریکی، اپتیکی

خصوصیات نوري و الکتریکی خاص و قابلیت کاربردي 
ز آن در حسگرهاي گازي، د روي به استفاده اخوب اکسی

، لیزرهاي مرئی و فرابنفش و هاي گازيوریستورها، توربین
هاي رساناي اکسیدي با قابلیت عبوردهی بالا براي پوشش

خاصیت شده است. منجر هاي خورشیدي اجزاي سلول
نی اکسید روي امکان استفاده این ماده را در فتولیا

آورده که بیشترین کاربرد آن در تجهیزات اپتیکی فراهم 
به  .بنفش است ماوراء ياشعه يهاي ساطع کنندهدستگاه

این ماده سه مزیت عمده نسبت به دیگر  طور کلی
رسانایی با شکاف باند و که نیم اول این اکسیدها دارد.

 تحریک زیاد بوده و همچنین نشر نزدیک به ماوراء رژيان
ریک بودن آن است که در پیزوالکت ،بنفش دارد. مزیت دوم

 ،و مزیت سوم ها بسیار کاربرد دارد،حسگرها و کاهنده
سازگاري و ایمن بودن آن است که سبب کاربرد زیست

 .[1] پزشکی شده است يفراوان آن در زمینه

هاي نانو لولهبه بررسی ترازهاي انرژي حاضر پژوهش 
اکسید روي و خواص اپتیکی آن پرداخته است. براي 

خواص اپتیکی ابتدا باید نوارهاي انرژي را محاسبه  بررسی
هاي نانو لولهدست آوردن ساختار نواري هبراي بکرد. 

شرودینگر در حضور  ياکسید روي لازم است معادله
ها حل شود. از آنجا که اي ناشی از اتمپتانسیل دوره

، این معادله جداپذیر کنش دارندها با یکدیگر برهمترونالک
مختلفی استفاده هاي براي حل آن باید از تقریبنیست و 

هاي تقریب اوربیتال يکه بر پایه 1بستشود. مدل تنگ
، روش خوبی براي توصیف بنا شده است 2جایگزیده

 است.ساختار الکترونی ترازهاي انرژي در جامدات 

 ترازهاي انرژي -2

-VΙرساناينیم ياکسید روي یکی از اعضاي مهم خانواده
ІІ   رساناي شدن در مرز بین نیماز لحاظ یونی کهاست

در دما و  اکسید روي کووالانسی و یونی قرار گرفته است. 

۱ Tight Binding 
۲ Localized Orbitals 

-می متبلور)  B4از نوع( 3در ساختار ورتسایت فشار محیط
در فاز شبه پایدار  4که ساختار زینک بلند در حالی ،شود

ختارهاي مکعبی شکل ادر س 5از طریق رشد برآراستی
تواند در اکسید روي می ،بر این دو ساختارعلاوه  گیرد.می

 شبه پایدار باشد. 6فشارهاي بالا در ساختار سنگ نمک
ساختار ورتسایت داراي سلول واحد شش گوشه با دو 

-که براي یک ساختار ورتسایت ایدهباشد می cو   aپارامتر

633.1،آل
3
8
==

a
c  .1همانگونه که در شکل است 

ساختار از دو ساختار شش این ، نشان داده شده است
. یل شده است) متداخل تشکhcpاي تنگ پکیده (هگوش

دو اتم  که شامل اتم دارد 4هر سلول واحد اکسید روي 
بردارهاي بسیط شبکه  .است روي و دو اتم اکسیژن

1:عبارتند از اکسید روي مستقیم
1 ( 3, 1,0)
2

a a
→

= −، 

2 (0,1,0)a a
→

3 و =
2 (0,0,1)a
c
π→

 که متناظر با  =

1  بردارهاي بسیط
2 2 3( ,0,0)

3
b

a
π→

= ، 

2
2 3( ,1,0)

3
b

a
π→

3 و =
2 (0,0,1)b
c
π→

در  =

 يدر شبکه یوند اکسید روي. پندهستوارون  يشبکه
هاي الکترونی حالت 3spکریستالی شامل هیبریداسیون 

zyxت که این منجر به چهار اوربیتال (اس ppps ,,, (
شود. بدین ترتیب ماتریس هامیلتونی اکسید معادل می

با استفاده از  که شد خواهد 16×16روي یک ماتریس 
و تنها در نظر گرفتن برهمکنش میان  بستتنگروش 
-هرا ب آنترازهاي انرژي توان میها ترین همسایهنزدیک

 .دست آورد

 

(سمت  ) اکسید رويhcp( تنگ پکیده اي: ساختار شش گوشه1شکل 
 ) چپوارون اکسید روي (سمت  ي)، شبکهراست

۳ Wurtzite 
٤ Zinc blend 
٥ Epitaxial growth   
٦ Rock salt   

                                                           

                                                           



 یزد، دانشگاه 1394 ماه بهمن 8تا  6
 

اکسید روي در هیبرید  يشبکه يتابع موج توصیف کننده
3sp هار اوربیتال اتمی ترکیب خطی از چ ،به ازاي هر اتم

   است. در نتیجه:
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rrCr
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)()(
α

ααψ                 

را به صورت بلاخ تابع موج الکترون  ،بستدر روش تنگ
هاي اتمی به صورت زیر در نظر ترکیب خطی از اوربیتال

 :[2] گیرندمی
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سلول واحد اولیه، امین  lامین اتم درsبردار مکان 

)(
→→

− Rrtφ  تابع موج اتم در حالت اوربیتال اتمیt  ام

و
→
kدست هبراي ب ها در شبکه است.بردار موج الکترون

آوردن ترازهاي انرژي باید هامیلتونی را بر روي تابع موج 
کنش بین بدین ترتیب با در نظر گرفتن برهم .کرداعمال 

ها، عناصر ماتریس هامیلتونی به ترین همسایهدیکنز
شود:زیر مشخص می يرابطه يوسیله
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 ویژه مقادیر و ویژه بردارهاي انرژي ،کلی يحل معادلهبا 
در  دست خواهد آمد.هب روي اکسیدهاي نانو لولهبراي 
اکسید روي  ايهنانو لوله نوارهاي انرژي مربوط به 2شکل 
 رسم شده است.(1,0) 

هاي انرژي نشان ساختار الکترونی و رسم تراز يمحاسبه
نیمه رسانایی با شکاف باند  ،دهد که اکسید رويمی

-مشاهده می 2طور که در شکل همان د.باشمستقیم می
بین ترازهاي انرژي لایه ظرفیت و لایه رسانش  شود

وجود دارد که این  یک گاف انرژيي اکسید روي نانولوله
 باشد.لوله مینیمه رسانا بودن این نانو  ينشان دهنده

0.3 0.2 0.1 0.1 0.2 0.3

20
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 هاينانولوله بست، نوارهاي انرژيبا به کار بردن روش تنگ : 2شکل

 اند.دست آمده و رسم شده به Kاکسید روي بر حسب بردار موج 

 پذیرفتاري مرتبه اول -3

توان از طریق تابع خواص اپتیکی یک ماده را می
پذیرفتاري الکتریکی  يبیان کرد. محاسبه آنذیرفتاري پ

عنوان سرآغازي براي پیدا کردن سایر تواند بهمی
مربوط به پذیرفتاري  يمعادله مشخصات نوري ماده باشد.

 :شودداده مینشان صورت زیر نیز بهمرتبه اول خطی 
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 P مقدار اصلی يبه معنا ،Re بخش حقیقی وIm   بخش
قسمت موهومی  کند.موهومی پذیرفتاري را مشخص می

میزان جذب  يپذیرفتاري الکتریکی نیز نشان دهنده
را محاسبه کرده و آن ابتدا بخش موهومی  باشد.انرژي می

کرونیگ بخش حقیقی -زرسپس با استفاده از روابط کرام
طی برابر قطبش خ طبق روابط موجود  .آیددست میهبآن 
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با استفاده از روش ماتریس چگالی و روابط بین قطبش 
کلی زیر براي پذیرفتاري  يمعادله، [4] خطی و پذیرفتاري
 آید:دست میهخطی مرتبه اول ب
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که هیچ  است زمانی xاشغال شدن حالت تک ذره 
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 عملگر حرکت است.  pو میدان خارجی وجود نداشته باشد
 :چون پذیرفتاري کمیتی مختلط است بنابراین
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جام یک سري محاسبات با اني بخش موهومی پذیرفتار
 :آیددست میهصورت زیر ببه
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کلی  يرابطهدر فضاي سه بعدي با تبدیل جمع به انتگرال 
 :آیدمیدست هزیر ب
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مربوط به   n'،حجم کریستال اکسید روي Vکه در آن 
انتگرال نیز بر  .استمربوط به نوار رسانش  nنوار هدایت و 

فضاي سه بعدي وارون گرفته  يهاي اولیهروي همه سلول
 3 بخش موهومی پذیرفتاري مرتبه اول در شکل شود.می

روابط  يوسیله هاست. بخش حقیقی آن نیز ب شده رسم
نشان داده  4 آید که در شکلدست میهکرونیگ ب-زرکرام

 شده است.

 
 : بخش موهومی پذیرفتاري مرتبه اول 3شکل 

 
 : بخش حقیقی پذیرفتاري مرتبه اول4 شکل

مکان وقوع قله به گاف انرژي ارتباط دارد یعنی هرچه 
متري براي انتقال الکترون گاف انرژي کمتر باشد انرژي ک

پذیرفتاري در انرژي کمتري رخ  يبنابراین قله ،نیاز است
شدت قله در ماده ارتباط به پراکندگی  خواهد داد.

مورد بررسی دارد هرچه روي  يترازهاي انرژي در نقطه
هم افتادگی ترازهاي انرژي بیشتر باشد، شدت قله بیشتر 

شته باشیم شدت قله ترازها دا گسستگی بیشتر درو هرچه 
 کمتر خواهد بود. 

 گیري نتیجه -4

میزان جذب  يدهندهبخش موهومی پذیرفتاري نشان
باشد. با بررسی ها میانرژي تابشی توسط نانولوله

-شود که هرچند شدت قلهمشاهده می نمودارهاي مربوطه
بیشترین  ،ها با نوساناتی روبرو است ولی شدت جذب

دهد نشان مینیز نمودارها  سایر بررسی دارد. مقدار خود را
 يبا افزایش انرژي نور تابشی و وارد شدن به ناحیهکه 

 ،ظرفیت يگاف، پذیرفتاري کاهش و با وارد شدن به لایه
یابد که این نشان پذیرفتاري به صورت کند افزایش می

 باشد.ها مینیم رسانا بودن این نانو لوله يدهنده
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