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  1397 بهار، 1، شمارة 18ران، جلد یک ایزیمجلۀ پژوهش ف
 
  
  
  

) تاییسه بیاستفاده از ترک یسنجامکان )-Zn Hg Tex x1 به عنوان  
 ياهسته يهاتابش ينماطیف

 
  

  1و ویشتاسب سلیمانیان 2، فریدون پیامی1، علی مختاري2و1حسن قاسمی

  هرکرددانشگاه شهرکرد، ش ک،یزیف ة. دانشکد1
  اصفهان ،يامواد، پژوهشگاه علوم و فنون هسته ة. پژوهشکد2

  
 
 
  

  )13/06/1396 :ییافت نسخۀ نهای؛ در 31/05/1395 :افت مقالهی(در
  دهیچک

بـه ترکیـب    Hgافزودن عنصر  تأثیردر دماي محیط،  ايهستهي هاتابشي آشکارسازي مناسب جهت نماطیفبه یک  دستیابیدر این مقاله با هدف 
تـابعی چگـالی، سـاختار     ۀمبتنـی بـر نظری ـ   ABINITبه طور کامل مورد مطالعه قرار گرفت. بدین منظور با استفاده از کد محاسباتی  ZnTeدوتایی 

) تاییسه ترکیب در ي بارهاحاملالکترونی و خواص ترابرد  )Zn Hg Tex x1 ةي و بازسازهشبی /x 0 مناسب تشخیص داده شد. در ضـمن بـا    8
ي و مقایسـه  سـاز شـبیه ، ارائه گردید. این  CdTeي محیطی متداول نماطیفدر مقایسه با  تاییسه، تابع پاسخ این ترکیب MCNP افزارنرماستفاده از 

  .استمحیط مناسب  دماي در ايتههسي هاتابشیی نماطیفد ترکیب فوق براي دهمینشان 
  
  

  اي، نظریه تابعی چگالی، تابع پاسخ، دماي محیطي هستهنماطیف :يدیکل يهاهواژ
  

  . مقدمه1
 بلورهـاي  از اسـتفاده  با يطیف نگار يهاروش اخیر ۀده دو در
 شامل یینماطیف این. است داشته چشمگیري پیشرفت رسانانیم

 يهـا یون سایر و نوترون آلفا، تا،ب گاما، ایکس، پرتوي يهاتابش
تصـویر   پزشـکی،  تصـویرنگاري  در هـا تابش این. است سنگین
 پرتــوزا، مــواد نظــر از زیســت محــیط ایمنــی صــنعتی، ينگــار

. دارنـد  زیـادي  کـاربرد  موارد متعدد دیگر و پایه علوم تحقیقات
و  تفکیک قدرت که داراي است مناسب یینماطیفبراي  بلوري

. ]1[مختلـف باشـد    فـرودي  يهـا تابش  برايبالا شمارش ةبازد
به دلیل دارا بودن قـدرت تفکیـک    ژرمانیوم امروزه بلور خالص

 نمـا طیـف به عنوان  ،رسانابسیار بالا نسبت به سایر بلورهاي نیم
. اما از یک طرف قدرت تفکیک ایـن  گیردمیمورد استفاده قرار 

 ـ بلورهـاي نـیم   زبلور نسبت به تعداد زیادي ا ه صـورت  رسـانا ب
هـاي  نوفـه آمـار تولیـد   چشمگیري پایین است و از طرف دیگر 

بـوده و امکـان    زیـاد بلـور بسـیار    ایـن  در حرارتی غیر مطلوب
جـز   ايچـاره یـد و  نمامـی را منتفی محیط در دماي  یینماطیف
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  ۱، شمارة ۱۸جلد   انیمانیسل شتاسبیو و یامیپ دونی، فريمختار ی، علیحسن قاسم  ۱۵۸

  

  

 -80سرد کردن بلور تا دماهاي بسیار پایین در حین کار (حدود 
که این امر  ماندمی) باقی نتوسط نیتروژن مایع گرادسانتی ۀدرج

بـه   آشکارسـاز ها، موجب عدم امکان انتقال ضمن افزایش هزینه
از این لحاظ کـار بـر روي    ].4 -2[ استگیري هاي اندازهمحیط
ــواد ــامل   م ــد ش ــیم جدی ــات ن ــاناي ترکیب ــاییرس ــد دوت   (مانن

InSb, InAs ,CdTe ماننـد  (تـایی سـه ) وCdMnTe, CdZnTe (
 وتفکیـک   تقـدر  ي محیطی بـا نماطیفک یبه  دستیابیجهت 
ادامـه  فرابنفش، ایکـس و گامـا    ۀدر ناحی سبامن شمارش ةبازد

هـاي دنیـا بـا افقـی     دارد. این امر با سرعت تمام در آزمایشـگاه 
  .استروشن در حال توسعه 

  
هاي فیزیکی بلور مناسب براي استفاده در ویژگی. 2

  یینماطیف
ــامشخصــه  ــه ــاي مناســب م ــدي بلوره ــتفاده در ي کلی ورد اس
  :]5[عبارت است از  يآشکارساز

یی، تولیـد زوج  نمـا طیـف اساسـی در   ةعدد اتمی بالا: پدید - 1
کـه نـرخ    اسـت فوتوالکتریک  ةحفره توسط پدید -الکترون

 مستقیم دارد.  ۀعدد اتمی رابط 4تولید با توان 

انرژي گاف مناسب: انرژي گاف کمتر، نـرخ تولیـد زوج در    - 2
د که باعث افزایش قـدرت تفکیـک و   هدمیبلور را افزایش 

کـه در بلورهـاي بـا     د. اما به دلیل آنشومیساز ة آشکاربازد
هـاي  نوفـه الکتـرون ولـت،    5/1 انرژي گاف کمتر از حدوداً

د و بـر آمـار شـمارش اثـر     شـو مـی حرارتی مـزاحم تولیـد   
 5/2تـا   5/1گذارد. بنابراین انرژي گاف حـدود  نامطلوب می

فرابنفش، ایکـس و   ۀیی در ناحینماطیفالکترون ولت براي 
 .استگاما در دماي محیط مناسب 

 

3 - µ  یی مناسب است کـه حاصـل   نماطیفبالا: بلوري براي
) ي بـار هـا حامـل پـذیري  ضرب تحـرك  )µ   در عمـر زوج

)حفره  -الکترون )  کـه ایـن امـر     ،بالا باشد در آنتولیدي
 د.شومی آشکارساز ةافزایش بازد باعث

جهت کـاهش  ق بایستی مقاومت الکتریکی بالا (به موارد فو - 4
 ۀهاي حرارتـی مـزاحم)، خلـوص فـوق العـاده، صـرف      نوفه

اقتصادي، امکان تولید حجم بالاي بلور و موارد مشابه دیگر 
 را اضافه نمود.

ــب  ــهترکی ــاییس ) ت )Zn Hg Te(ZHT)1x x  ــراي ــاي  xب ه
امـواج   ۀ، داراي انرژي گـاف کوچـک از مرتب ـ  5/0از  ترکوچک
و اعمـال   p یـا  n. با تزریق ناخالصی از نـوع  ]6[ است فروسرخ
توان نرخ پراکندگی سازي تا دماي نیتروژن مایع، میخنک فرایند

و در نتیجه ترابـرد الکترونـی در    هاخالصیاز روي نا هاالکترون
فروسـرخ   ۀي ناحی ـنماطیففزایش داده و از آن به عنوان آن را ا

 دسـتیابی یم با رویکرد کنمیاستفاده نمود. در این پژوهش سعی 
 شـمارش  ةبـازد  وتفکیـک   تقـدر  با ي محیطینماطیفیک به 

در  Hgافـزودن   تـأثیر فرابنفش، ایکس و گاما،  ۀمناسب در ناحی
ــایی   ــوري ترکیــب دوت ــاســهو تشــکیل  ZnTeســاختار بل  ییت

( )Zn Hg Tex x1  برايx  را بررسی نماییم.  5/0از  تربزرگهاي
و انتخـاب ترکیـب    ZnTeبه ترکیب  Hgاز جمله دلایل افزودن 

ZHT  در این پژوهش، عدد اتمی بالايHg  وTe   انـرژي گـاف ،
ي بـار در  هـا حامـل و ترابرد بسـیار بـالاي    HgTeناچیز ترکیب 

HgTe بـین   هـا تـایی سـه ه خـواص فیزیکـی   . از آنجایی کاست
بینـی  آنهـا قـرار دارد پـیش    ةهاي سـازند خواص فیزیکی دوتایی

هـایی خـاص، شـرایط یـک      xدر  ZHT تاییسهیم ترکیب کنمی
 ـمیخوب که در بالا ارائه شد را برآورد  آشکارساز د. بـه ایـن   کن

و  هـا الکتـرون پـذیري  منظور نوار انرژي، گاف انـرژي، تحـرك  
حفـره و مقاومـت الکتریکـی ایـن      -مر زوج الکترون، عهاحفره

  .]11-5[د شومیبه روش محاسباتی بررسی  تاییسهترکیب 
  

  ابزار محاسباتی. 3
ي افـزار نـرم  ۀگاف انرژي: بـراي انجـام محاسـبات فـوق از بسـت     

ABINIT  نــوار انــرژي و  ۀبــراي محاســب. ]12[اســتفاده نمــودیم
بـه کـار    متعـارف  الیتابعی چگ ـ بررسی مستقیم بودن گاف نظریه

 ـ رود. اما از آنجاییمی تـابعی   ۀکه برآورد گاف انرژي توسط نظری
که مبتنـی بـر توابـع     GWاز تقریب  ،یستدقیق ن متعارفچگالی 
  فراهم شده است استفاده شد.   ABINITو در ساختار  استگرین 

 ZHTترابرد بار: پراکندگی بارها در بلورهاي قطبـی هماننـد   
آزاد از  ةط بـه پراکنـدگی الکتـرون و حفـر    به طور غالـب مربـو  
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 تاییسه بیاستفاده از ترک ینجسامکان  ۱۵۹ ( )-Zn Hg Te ZHTx x1
  ۱، شمارة ۱۸ جلد  ... به عنوان 

  

  

د کن ـمـی زیر تبعیـت   ۀکه از رابط استهاي طولی اپتیکی فونون
]7[  
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( )K t1، m ،LOω ،T ،)LOω(n، 0ε،∞ε  تابع بسل، جرم  به ترتیب
هاي طولی اپتیکـی، دمـا، تـابع توزیـع     فونون بسامدبار،  مؤثر
اســتاتیک و ثابــت   الکتریــکدياینشــتین، ثابــت   -بــوز
ر ضمن با تقریـب بسـیار   . داستي بالا بسامدها الکتریکدي

  داریم خوبی
)6(  / .    00 7  

و  هـا الکتـرون ي پـذیر تحـرك طبق روابط فـوق، بـراي بررسـی    
الکتریـک و  بارهـا، ثابـت دي   مـؤثر جرم  ۀنیاز به محاسب هاحفره

 ۀتوسـط بسـت   هـا کمیـت که این  ،استي فونونی نوري بسامدها
  محاسبه شد.  ABINITي افزارنرم

بـر مقاومـت الکتریکـی در    حاکم  ۀمقاومت الکتریکی: معادل
  عبارت است از رسانانیم

)7(  / / ( (  )) ,e hR ne µ µ  1 1  
 ،n، e و h     به ترتیب رسانندگی الکتریکـی، چگـالی ابـر

 هـا حفـره ي پـذیر تحـرك و  هـا الکتروني پذیرتحركالکترونی، 
در  هـا آکسیتونحفره: عمر مفید  -. عمر مفید زوج الکتروناست
  ]12[د کنمیزیر پیروي  ۀرسانا از رابطنیم

)8(  / ( ) ,i
rad r iB n  1 2 
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in ،0m ،em ،hm ،gE      به ترتیب چگـالی بـار آزاد، جـرم الکتـرون
حفـره در بلـور و    مـؤثر لکترون در بلور، جـرم  ا مؤثرآزاد، جرم 

  . هستندانرژي گاف 
مقاومت  ۀي فیزیکی مورد نیاز جهت محاسبهاکمیت ۀکلی

بـه   ABINIT نیـز توسـط   هـا آکسیتونالکتریکی و عمر مفید 
 تابعی چگـالی  ۀبر اساس نظری ABINIT افزارنرم .آمد دست

یل اطـراف  براي توصیف پتانس ـ هاپتانسیل و با استفاده از شبه
ي توابع موج تخت جهـت بسـط   هاپایهکارگیري  و به هایون

 یـد. در ایـن پـروژه از شـبه    نمامـی ذره عمـل  ي تکهااربیتال
و یا  1Martins-Trouiller1 از نوع GGAي با تقریب هاپتانسل

2HGH2  بـراي   4×4×4ي بندمشهارتري و  30با انرژي قطع
ي بندمش. انرژي قطع و ]13[نقاط بردار موج استفاده گردید 

بـه دسـت    10-12 ۀفوق با بررسی همگرایی انرژي کل تا مرتب
 کـه ترکیبـات دوتـایی تشـکیل      HgTeو ZnTeآمـده اسـت.   
و داراي  ،هستند از یـک خـانواده   ZHTتاییسهدهنده ترکیب 
 افـزار نرمند. در این موارد باشمی 3ZB3 اي مشابهساختار شبکه

تر ولی یاخته از روش بسیار سادهربه جاي استفاده از روش اب
4هاپتانسلقابل قبول ترکیب کیمیایی شبه 

یـد  نمامـی اسـتفاده   4
]13[.  
 

  محاسبات. 4
  انجام شد: ZHT تاییسهمراحل زیر براي بررسی ترکیب 

، نوارهـاي  ZHTبراي برآورد حـدود تقریبـی گـاف انـرژي      - 1
 با اسـتفاده از  GGAبر اساس تقریب  HgTeو  ZnTeانرژي 

کنش ناشی از نظرگیري برهمو با در  HGHهايبه پتانسیلش
آمده  1د که در شکل انشدهمدار رسم  -جفت شدگی اسپین

 است.

 بـه سـه روش: تقریـب    ZHT تـایی گاف انرژي ترکیب سـه  - 2
GGA   مـدار، تقریـب    -بدون برهم کـنش اسـپینGGA  در

به  GWمدار و در نهایت تقریب  -حضور برهم کنش اسپین
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

  .1 Perdew-Burke-Ernzerhof (1996) 

.2  Hartwigsen-Goedecker-Hutter  
  .3 Zincblende 

  .4 Alchemical mixing of pseudopotentials 
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  ۱، شمارة ۱۸جلد   انیمانیسل شتاسبیو و یامیپ دونی، فريمختار ی، علیحسن قاسم  ۱۶۰

  

  

  
  

 
(نقطـه   GW(تـوپر) و   GGAهـاي  انرژي بـراي نظریـه   نوار .1 شکل

  .HgTe، (ب) ترکیب ZnTeچین) براي (الف) ترکیب 
  

  
 GGAبا استفاده از تقریب  ZHT تاییگاف انرژي ترکیب سه. 2شکل 

در  GGAمـدار (دایـره توخـالی)، تقریـب      -کـنش اسـپین  بدون برهم
 GWنهایت تقریـب   مدار (دایرة توپر) و در -کنش اسپینحضور برهم

با مثلث تو خالی آمـده   ZnTe(مثلث توپر). مقدار تجربی گاف انرژي 
  است. GWاست، که نشانگر درستی محاسبات گاف انرژي با تقریب 

 نشـان داده شـده اسـت. مقـدار     2دست آمد کـه در شـکل   
 همـان نیز آورده شده است.  ZnTeتجربی انرژي گاف براي 

از  بـرآورد بسـیار خـوبی    GWرود نظریۀ طور که انتظار می
بتوانـد بـدون    آشکارسـاز کـه   د. براي آندهمیانرژي گاف 

سازي، در دماي محیط کار کند بایسـتی انـرژي   خنک فرایند
 2الکترون ولت بیشـتر باشـد. شـکل     5/1گاف آن از حدود 

د. بنابراین در محاسبات بعدي دهمیرا پیشنهاد  ≤ 8/0x ةباز
د. لازم به ذکـر اسـت   شومیته درنظر گرف ≤ 8/0x ةباز صرفاً
، ]6[مرجـع   5یـابی شـده در شـکل    هاي تجربی بـرون داده

 ≤ 8/0x ةییـد و بـاز  أي ما را تسازشبیهگیري حاصل از نتیجه
الکتـرون ولـت گـزارش     5/1را براي انرژي گـاف بـیش از   

 د.کنمی

 9/0و  x ،85/0=  8/0براي  ZHT تاییسهنوار انرژي ترکیب  - 3
 نشانگر مسـتقیم بـودن گـاف انـرژي     ،3رسم شده در شکل 

 یی ضروري است.نماطیفکه این امر براي  است

. دش ـ محاسـبه و رسـم   فـوق  تـایی سه ي ترکیبپذیرتحرك - 4
بـه   Hgدرصـد   2د که افزودن کمتـر از  دهمی نشان 4 شکل

ي را بـه شـدت افـزایش    پـذیر تحرك ZnTeترکیب دوتایی 
 د.دهمی

آمـده   5که در شکل  فوق تاییمقاومت الکتریکی ترکیب سه - 5
و  اسـت  Ω.cm 1210 ۀد این کمیت از مرتبدهمیاست نشان 

دارد  همخـوانی  ZnTeبا مقدار تجربی مقاومـت الکتریکـی   
با توجه به این که براي جلوگیري از جریانات نشتی در  .]5[

الکتریکـی   یی در دمـاي محـیط حـداقل مقاومـت    نمـا طیف
Ω.cm910 الکتریکـی   متنیاز است، این ترکیب از نظر مقاو

 .استمناسب 

حفره تولیدي در دماي محـیط بـراي    -عمر زوج الکترون - 6
د ده ـمـی نشان  6رسم شده در شکل  فوق تاییسه ترکیب

 افـزایش  عمـر،  ZnTe دوتـایی  ترکیـب  بـه  Hgبا افزایش 
 یابد.می

ــیمســازشــبیهتــابع پاســخ  - 7   و CdTeرســاناهاي ي شــده از ن
Te0/2 Hg 0/8Zn     مگـا  166/0ي بـراي انـرژي گامـاي فـرود 

محاسـبه و   MCNPسـاز  الکترون ولت با استفاده از کد شبیه
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 تاییسه بیاستفاده از ترک ینجسامکان  ۱۶۱ ( )-Zn Hg Te ZHTx x1
  ۱، شمارة ۱۸ جلد  ... به عنوان 

  

  

   
  .ددهمیکه مستقیم بودن گاف را نشان  x =9/0، (ج) x =85/0، (ب) x =8/0 ، (الف)ZHT تایینوار انرژي ترکیب سه .3شکل 

  

  
  

  
هـا در ترکیـب   هـا و (ب) حفـره  الف)الکتروني (پذیرتحرك .4شکل 

ي الکترون بـا  پذیرتحركمقدار تجربی  )الف(. در شکل ZHT اییتسه
هـا بـا   ي حفـره پـذیر تحركمقدار تجربی  )ب(مثلث توپر و در شکل 

 توخالی نشان داده شده است. ةدایر

  
  .ZHTتاییمقاومت الکتریکی ترکیب سه .5شکل 

  
 .دماي محیط در ZHT تاییسه حفره ترکیب -عمر الکترون .6 شکل

  
شـود ایـن   آمده است. همان طور که مشاهده می 7در شکل 
به عنوان یک آشکارسـاز   CdTeبه خوبی با  تاییترکیب سه

ــه    ــل مقایس ــیط، قاب ــاي مح ــنتی در دم ــتس ــن اس . در ای
 کاملاً ۀهایی با هندسسازي، بلورها را به صورت استوانهشبیه

 ـ  3اینچ و ضخامت  3مشابه، با قطر  ابعـاد   ۀاینچ کـه از مرتب
محیطی است در نظر گرفتیم که  آشکارسازهندسی یک بلور 

 01/0 ۀدر فاصل Cs137ساعت تحت تابش گاماي  2به مدت 
 F8متر از بلور قـرار دارد. تـالی مـورد اسـتفاده تـالی      سانتی
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چین) (خط CdTeرساناهاي سازي شده از نیمتابع پاسخ شبیه .7شکل 

  (نقطه چین). Te 0/2Hg 0/8Znو 
  

هـاي  تـپ تابع پاسخ آشکارساز است که تعداد نسـبی   مربوط به
  آورده شده است. 7تولیدي در شکل 

  

  گیرينتیجه. 5
اي بدون نیـاز  هاي هستهیی دقیق تابشنماطیفبه  دستیابیلزوم 

تولیـد آزمایشـگاهی    سازي از یک سـو و امکـان  خنک فرایندبه 
دیگـر  چهارتایی و بالاتر از سـوي   ،تاییسهبسیار دقیق ترکیبات 

 MOCVD2و  MBE1هـاي  که از آن جمله می تـوان بـه روش  (

، افق روشـنی را در لـزوم بررسـی محاسـباتی ایـن      )اشاره نمود
سـازي،  ترکیبات ایجاد نموده است. در این مقاله به صورت شبیه

بـه   مناسب تاییسهبراي انتخاب ترکیب  ZHTخواص ساختاري
ف انـرژي  اي، بررسـی شـده اسـت. گـا    ي هسـته نماطیفعنوان 

مناسب، ترابرد بار قابل قبـول و تـابع پاسـخ مناسـب بـه تـابش       
دهـد ایـن   نشان می ،8/0بیش از  x ةاي فرودي براي گسترهسته

  .استمناسب  اي،هسته ينماطیفترکیب، براي ساخت 
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  .1 Molecular Beam Epitaxy 

  .2 Metal Organic Chemical Vapor Deposition 

www.SID.ir

www.SID.ir

