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 چکیده
با استفاده از تقريب شيب تعميم يافته  (DFTچگالی ) یتئوری تابع چوبردر چا اکسيد قلعای دیی مدل لايهخواص ساختاری و الکترون اخالصی براثر ن بررسی

(GGAبرا )و نتايج نشان داد  بررسیمحاسبات  رفت. پس از بهينه سازی ساختارها،بهينه سازی انرژی تبادلی همبستگی و با کد محاسباتی کوانتوم اسپرسو انجام گ ی

 گردد. ای می اکسيد قلع با مدل لايهدی رسانندگی  نتيموان بجای اتم قلع باعث بهبودوارد کردن آ
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Abstract  
 

The effect of impurity on Structural and electronic properties of SnO2 layer model has been done in the 

framework of the Density Functional Theory (DFT) .The formulation of the generalized gradient approximation 

(GGA) was employed to describe the exchange and correlation energies . Calculations were carried out using 

the Quantum Espresso Package. after optimizing the structures, results have shown that adding Sb in stead of 

Sn atom improves the conductivity of SnO2  layer model. 
 
 

 

  قدمهم

 
های رسانای شفاف کسيد قلع متعلق به خانواده اکسيدادی     

(TCOاست )، الکتريك مقاومت الکتريکی پايين، ثابت دی دارای

اين دو ويژگی سبب  باشد.يت اپتيکی بالا در ناحيه مرئی میو شفاف

ردهای بسياری مانند استفاده در اکسيد قلع کاربشده است که دی

الکترود سلول خورشيدی، ديودهای نشری نوری، صفحات 

 .[2و1] نمايشگری تخت و ديگر قطعات اپتوالکتريك داشته باشد

به همين دليل در سالهای اخير مورد توجه پژوهشگران قرار گرفته 

با  اکسيد قلعو تحقيقات بسياری روی آن انجام گرفته است، دی

و دارای ساختار  (eV6.3 =Egبا ) nرگ نيمه هادی نوع شکاف بز

ای از به خاطر همين در طيف گستردهاست  1يلاکريستالی روت

اکسيد قلع را ، کارايی سنجش دی[3] شودتکنولوژی استفاده می

اين موضوع  های فلزی مختلف افزايش دادتوان با افزودن گونهمی

، علاوه بر اين تاثير دانمطالعات تجربی بسياری اثبات کردهرا 

با مطالعات تئوری بر روی  Fو  Sb ،Feهايی مانند ناخالصی

                                                 
1 Rutile 
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  خواص الکتريکی يا سنجش آن را بهبود SnO2 2تودهحالت 

اين مطالعات کمتر انجام شده  SnO2بخشيد اما به روی سطح 

ناخالصی به روی خواص الکتريکی مساله مهم اثر . [7-5] است

گاز به منظور  حسگری ن به روی عملکرداکسيد قلع و تاثير آدی

ايگزينی و پاسخ جديد با حساسيت بهتر، ج حسگرتوسعه يك ماده 

 باشد .در زمان کوتاه می

-الکتروشيميايی جالبی را ايجاد میخواص  SnO2به  Sbافزودن 

اکسيد قلع دهد رسانايی سطحی دیکند، محاسبات تجربی نشان می

  يابديش غلظت آن افزايش میبا افزا همچنين و Sbبا افزودن 

[11-8.] 

 روش محاسبات

 
سازی  که در اين پژوهش آن را شبيه SnO2ای لايه مدل     

ز بهينه قبل ا باشد، پارامترهای شبکهمشخص می 1نموديم در شکل 

و    a=6.183مقدارهای [ 12] با استناد به مقاله سازی ساختار

b=3.36  َََاتم می 63ابرسلول اين ساختار متشکل از باشند، می-

  باشد.
 

 
 اکسيد قلعای دی: ساختار مدل لايه 1شکل 

 

                                                 
2 Bulk 

( و با کد GGAمحاسبات با استفاده از تقريب شيب تعميم يافته )

بهينه سازی سلول خود سازگار توسط  ومحاسباتی کوانتوم اسپرسو 

 .[16]  انجام شد( PW11) 6فوق نرم شبه پتانسيل 

4انرژی قطع 
تنظيم شد، منطقه بريلوئن  65eVتخت  بر پايه امواج 

3  نقاطبا تعداد  5 پاک _مونخورستبه روش  کاهش ناپذير
  

ل گونه د. پايدارترين سطح از ساختار روتايبهينه ش   5*5*1

SnO2،  ( است 111سطح )[14]. بصورت  را سطح هندسی ساختار

برای جلوگيری از    18ن سطوح بي  ای ساخته و فضای خلالايه

اين مدل ساختاری  . درشدانتخاب تداخلات بين تصاوير تناوبی 

  باشندتوده ثابت میهای پايينی در موقعيت های ها در لايهاتم

[15]. 
 

 

 

 بحث و نتایج

  بررسی خواص ساختاری (1

بعنوان در ناحيه کاهش ناپذير بريلوئن  Kتعداد نقاط بهينه 

تعيين گرديد. کليه محاسبات  کل،امتری برای کمينه انرژی پار

 ای در حالت خالص در کار قبلیص ساختاری مدل لايهخوا

بهينه سازی ساختار خالص مدل پس از  موجود است،[ 16]

که در  هابين اتم و بهينه شدن طول پيوند SnO2ای لايه

بهينه سازی ساختار پس  ،باشدمقادير آن مشخص می 1جدول 

 نيز انجام شد. SnBبه جای از تزريق آنتيموان 

های مربوط به حالت توده اين ساختار از در ضمن طول پيوند

 [ استناد شده است. 17مقاله ]

 

 

 

 

                                                 
3 ultrasoft 

4 Cut-off 

5 Monkhorst-Pack 

6 K-point 
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  SnO2ی ابعد از بهينه سازی مدل لايه : طول پيوندها قبل و 1جدول 

بعد از بهينه سازی 

 (آنگستروم)

قبل از بهينه سازی 

 (ستروم)آنگ

 طول پيوند

2.1548 2.1681 SnA-OA 

2.1864 2.1311 SnA-OB 

2.1734 2.1766 SnB-OA 

1.6627 2.1611 SnB-OB 

6.1783 6.1831 SnA- SnA,       

SnB- SnB 
 6.2511 Sn-Sn(bulk) [17 ]  

 2.1111 Sn-O(bulk) [17 ]  

2.1765 2.1733 Sb-OA 

1.6838 1.6883 Sb-OB 

 

 رسی خواص الکترونیبر (2
اکسيد قلع در حالت خالص نيمه رسانا است ای دیساختار لايه

ای در ساختار نواری پس از افزودن آنتيموان به مدل لايه [،13]

نشان داده شده است، همانطور که مشخص است با  2شکل 

ناخالصی آنتيموان گاف انرژی کاملا از بين رفته و نوارهای انرژی 

 کند.سيستم حالت شبه فلزی پيدا می وکنند ع میسطح فرمی را قط

 

 
 .پس از افزودن آنتيموان SnO2ای : ساختار نواری مدل لايه 2شکل 

 

س از تزریا   خالی     ا   SnO2بررسی چگالیی اال ک  ار  ر    

 هد چگالیی اال ک ااارا     ( نشلن می3نلخلیصی آنتیموان )شکر

ت  ا  نشالن   سطح فرمی  س از تزری  نلخلیصی افزایش یلفتا  اسا  

  خلصیت شب  فلزی آن باو ه   بال    SnO2 هنده بهبو  رسلنندگی 

   [.8موار  گزارش شده  ر تواف  است ]

 
، رنگ قرمز SnO2: چگالی حالات کل، ساختارهای خالص و ناخالص  6شکل 

چگالی حالات مربوط به ماده خالص، رنگ آبی چگالی حالات مربوط به ماده 

 ی آنتيموانخالص پس از افزودن ناخالص

 

ربيتالهای مختلف چگالی حالات جهت مقايسه سهم الکترونها در ا

 مورد توجه قرار گرفت.  P و   Sربيتالهایمربوط به ا

، چگالی حالات Sبرای مقايسه سهم الکترونهای مربوط به اربيتال 

نشان داده شده  5و 4های قبل و بعد از افزودن ناخالصی در شکل

از اتم  Sسهم الکترونهای اربيتال  4ل است، در حالت خالص، شک

Sn  در اطراف سطح فرمی بيشتر از الکترونهای اربيتالS  از اتمO 

 است.

 
خالص، رنگ قرمز مربوط  SnO2ای مدل لايه S: چگالی حالات اربيتال  4شکل 

 .O، رنگ آبی مربوط به اتم Snبه اتم 
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 Sاربيتال ، نيز سهم الکترونهای 5پس از افزودن ناخالصی در شکل 

 است. Sbو Oبيشتر از سهم الکترونهای  Snاز اتم 

 

 
 

، رنگ قرمز آنتيموانبعد از تزريق  Sربيتال : چگالی حالات مربوط به ا 5شکل 

، Oاتم   ، رنگ آبی چگالی حالات مربوط بهSnچگالی حالات مربوط به اتم 

 .Sbرنگ فسفری چگالی حالات مربوط به اتم 

 

مربوط به اتم های  Pلی حالات اربيتال چگا 3با توجه به شکل 

قلع،  اکسيژن و آنتيموان با هم مقايسه شد، همانطور که مشخص 

اتم اکسيژن بيشتر از قلع و  Pاست سهم الکترونهای اربيتال 

 آنتيموان می باشد.
 

 

 
 

، رنگ قرمز بعد از تزريق آنتيموان P: چگالی حالات مربوط به اربيتال  3شکل 

 . Sb، رنگ فسفری مربوط به اتم O، رنگ آبی مربوط به اتم Snمربوط به اتم 

 

 

 نتیجه گیری
واص ساختاری و الکترونی مدل در اين پژوهش اثر ناخالصی بر خ

با تقريب  ونظريه تابع چگالی  در چارچوباکسيد قلع ای دیلايه

( با کد محاسباتی کوانتوم اسپرسو انجام GGAشيب تعميم يافته )

ساختارهای خالص و و جزيی ی حالات کل شد. مطالعه چگال

نشان داد  ناخالص )پس از افزودن اتم آنتيموان به جای قلع(

ای دیان باعث بهبود رسانندگی مدل لايهافزودن ناخالصی آنتيمو

 شود.می در آنايجاد خاصيت شبه فلزی  و اکسيد قلع
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