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 چکیذه
تشم٘ةدس اٗي هقالِ ٍٗظگٖ لنتشًٍٖ  [ تا 112ّإ آى دس خْت ]دس حالت اًثَِّ ٍ ًاًَلاِٗ AgGaS2  ٍAgGaSe2ّإ سِ تاٖٗ ّإ ساختاسٕ ٍ ا

ل ماهل، تحت تشًاهٔ  تٔ خغٖ تا پتاًس٘ تاتؼٖ چگالٖ ٍ اهَاج تخت تْثَد ٗاف ُ اص ًظشٗٔ  تWien2kِاستفاد س گشف اًذ. هحاسثات تادسًظش ، هَسد تشسسٖ قشا

ُ اٍستَسٍهث٘لّإ گشفتي اتشسلَل ، ه٘ضاى خلأ هٌاسة ٍ ماّص ً٘شٍّإ مل ٍاسد تش اٍ ضشاٗظ هشصٕ دٍس  اًذ. تشإ تشسسٖ اًدام ضذُّا تنإ

لنتشًٍٖ ٍٗظگٖ َلاِٗ اص تقشٗة دس ّشدٍ حالتّإ ساختاسٕ ٍ ا لنتشًٍٖ، چگالٖ هٌظَس تشسسٖ است. تِّإ هختلف استفادُ ضذُاًثَِّ ٍ ًاً  خَاظ ا

َلاِٗحالت تش النتشًٍٖ تشإ حالت اًثَِّ ٍ ًاً  Γّا داسإ گاف دس ًقغٔ ًاًَلاِٗ سسن ضذُ اًذ. ّش دٍ ساختاس دس حالت اًثَِّ ٍ ّاّإ مل ٍ چگالٖ ا

سٕ اٗي ساختاسّا استّستٌذ مِ تا تدشتِ دس تَافق  ضذُ است. ّوچٌ٘ي ًقص پًَ٘ذّإ آٍٗضاى ٍ ضخاهت  اًشطٕ ّوذٍسٖ هحاسثِ. تشإ تشسسٖ پاٗذا

 ّا دس پاٗذاسٕ ٍ ه٘ضاى گاف اًشطٕ هَسد تشسسٖ قشاس گشفتِ است.ًاًَلاِٗ

 .ٍ النتشًٍٖ ّإ ساختاسٍٕٗظگٖ ًاًَلاِٗ، ملنَپشٗت، ٖ چگالٖ،ًظشٗٔ تاتؼ های کلیذی:واصه
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Abstract 
In this paper structural and electronic properties of AgGaX2(X=S, Se) compounds in bulk and its nanolayers in [112] 

direction were calculated by using Full Potential Linear Augmented Plane Wave (FP-LAPW) based on density functional 

theory. The studied nanolayer were confined in the orthorhombic supercell and simulated in [112] direction. All calculations 

were done by applying the periodic boundary condition along nanolayer surfaces, for example x and y Cartesian coordinate 

and enough vacuum were provided to isolate the system from its neighbors. For investigation of structural and electronic 
properties of bulk and nano-layers several approximation were used and the results were in good agreement to the experiment 

and all materials were semiconductors. The effects of dangling bonds and nanolayer thickness on the electronic properties 

were explored, also cohesive energy were calculated to investigate the structural stability.  
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مقذمه

A سساًا تا فشهَل ملّٖإ سِ تاٖٗ ً٘نتشم٘ة
I
B

III
C2

VI 

اَظ ٍٗظٓ النتشًٍٖ ٍ اپت٘نٖ هَسد  ،ّاآى تِ دل٘ل خ

. تا مٌَى اٗي گشٍُ اص هَاد تِ [2, 1]اًذتَخِ قشاس گشفتِ

 ياٗاًذ. گستشدُ تشسسٖ ضذُ تدشتٖ تِ غَست سٍش

تا گشٍُ فضاٖٗ  1تٗمالنَپش ساختاس ٕداسا ّاة٘تشم

 ،ّإ سِ تاٖٗ اٗي گشٍُت٘طتش تشم٘ة .ّستٌذ   ̅  

داسًذ ٍ ه٘ضاى اٗي گاف تِ  Γگاف هستق٘ن دس ًقغٔ

إ ّتَاًٌذ دس ساخت سلَلمِ هٖ استإ اًذاصُ

٘ن تَاى دس سساًاّا هٖخَسض٘ذٕ استفادُ ضًَذ. اص اٗيً 

ّإ سلَل(، LEDتَل٘ذ دَٗدّإ ساعغ مٌٌذٓ ًَس )

ٖ  .[3]ّإ اپت٘نٖ استفادُ مشدخَسض٘ذٕ ٍ دستگاُ ٗن

اًحشاف  ه٘ضاى ّا،اص دلاٗل خػَغ٘ات ٍٗظٓ اٗي تشم٘ة

مِ تا تَخِ تِ ًسثت  است لّا اص ساختاس تتشاگًَاآى

  2آل تشاتش تا مِ دس حالت اٗذُ (=c/a)  ηعَل ضثنِ

عَ ٍ دل٘ل دٗگش،ضَد. هطخع هٖ ،است خَد دٍ ً

قًشُ ٍ گالَ٘م دس اٗي  هختلف آًَ٘ى تِ ػٌَاى هثال 

 AgGaS2دس اٗي هقالِ، ساختاسّإ  .[4]ساختاسّا است

 ٍAgGaSe2 ِ٘ساصٕ ضذُ دس حالت اًثَِّ ٍ سغح ضث

ّا تا استفادُ اص ٍ خَاظ ساختاسٕ ٍ النتشًٍٖ آى

اًذ. لاصم تِ رمش است ًظشٗٔ تاتؼٖ چگالٖ تشسسٖ ضذُ

ٗٔ اًثَِّ دس هقالِ مِ تشخٖ اص ًتاٗح حالت إ دس ًطش
Material Science in Semiconductor Processing 

مِ تِ  [5]ّإ اٗي هقالِ تِ چاج سس٘ذُتَسظ ًَٗسٌذُ

ّا تشإ هقاٗسِ تا ًتاٗح حاغل اص دل٘ل ً٘اص تِ آى

اص عشف دٗگش تا  ّا استفادُ ضذُ است.سغَح، اص آى

ّإ ًاًَلاِٗ ّإ تدشتٖ دس هَسد سضذدادُتَخِ تِ 

دس ؛ اٗي تشم٘ثات AgGaS2  ٍAgGaSe2ّإ تشم٘ة

ُ  [7 ؛ 6] اًذ[ ت٘طتشٗي سضذ سا داضت112ِخْت ] . ػلاٍ

ّإ هختلف، ّإ اًدام ضذُ دس خْتتشسسٖاص تشاٗي 

ّإ ت٘طتشٕ دس دست آهذ مِ تؼذاد اتناٗي ًت٘دِ تِ

 .لزا .،ّإ دٗگش ٍخَد داسد[ ًسثت تِ خْت112خْت ]

                                                                 
 Chalcopyrite 1  

ِ٘الِ ًاًَلاِٗدس اٗي هق  ساصٕ ّا دس اٗي خْت ضث

 اًذ.ضذُ

 جشییات محاسبات

تش مِ  Wien2kّا اص مذ هحاسثاتٖ تشإ اًدام هحاسثِ

. [8]، استفادُ ضذُ استاستًظشٗٔ تاتؼٖ چگالٖ استَاس 

هسألِ، سٍش  ضن حامن تش-ّإ مَّيتشإ حل هؼادلِ

ّإ هَضؼٖ خت تْثَد ٗافتِ تِ ػلآٍ است٘تالاهَاج ت

(APW+lo ) ّإ مِ تا اًتخاب مشُ [9]تناس سفتِ است

ّا، فضإ دسٍى ّش ت٘ي هٌاسة حَل ّش ٗل اص اتن-هاف٘ي

ثَِّ مٌذ. ٗاختِ سا تِ دٍ تخص قسوت هٖ دس حالت اً

ّإ ًقشُ، گالَ٘م، تشإ اتنت٘ي -ّإ هاف٘يهقذاس ضؼاع مشُ

ٍ  03/2، 36/2، 5/2  سلٌَ٘م تِ تشت٘ة تشاتش تا ٍ سَلفَس

ّإ ّا، ضؼاع مشٍُلٖ دس هَسد ًاًَلاِٗ است تَّش 28/2

مِ  استّإ قثلٖ هتفاٍت ت٘ي دس ّش لاِٗ تا لاِٗ-هاف٘ي

ّإ سٍٕ دل٘ل آى، ٍاّلص ساختاسّا ٍ خاتداٖٗ صٗاد اتن

تا  ت٘ي-ّإ هاف٘يسثٔ ضؼاع مشُهحا .استسغح ًاًَلاِٗ 

ٖ اٌٗنِ مشُدس ًظش گشفتي  ّا ًثاٗذ تا ٗنذٗگش ّوپَضاً

ضدٗل ّا ٍ تشٗي ّوساِٗداضتِ تاضٌذ ٍ تا تَخِ تِ فاغلًٔ 

 Wien2kّا، تَسظ مذ ًطت تاس خاسج اص مشُ ه٘ضاى

دس اٗي پظٍّص تشإ هحاسثٔ غَست گشفتِ است. 

ثٍَِّٗظگٖ ّإ تقشٗة، ّإ ساختاسٕ دس حالت اً

GGA(PBE)[10] ،GGA(W C)  ٍLDA[11]  ٕ ٍ تشا

ٍ  EV[12] ّإتشسسٖ خَاظ النتشًٍٖ تقشٗة

MBJ[13]  ٌٗنِ ًتاٗح  ًذاتناس سفتًِ٘ض ٍ تا تَخِ تِ ا

 MBJتشإ خَاظ ساختاسٕ ٍ تقشٗة  GGAتقشٗة 

هحاسثٔ  دستش تَد، تِ تدشتِ ًضدٗل تشإ خَاظ النتشًٍٖ

  ّا اص اٗي دٍ تقشٗة استفادُ ضذُ است.خَاظ ًاًَلاِٗ

عَس ملٖ ٗنٖ اص ًقاط ضؼف ًظشٗٔ تاتؼٖ چگالٖ، پ٘ص تِ

ٌٖ٘ سساًا اص هقذاس تدشتٖ گاف ًَاسٕ تشإ ً٘ن موتش ت

هاًٌذ  ّإ دٗگشٕ تشإ تخو٘ي گاف ًَاسٕاست. سٍش

اها حدن هحاسثات دس اٗي  ؛ٍخَد داسًذ تَاتغ ّ٘ثشٗذٕ

. ً٘ستتخص تالا است ٍ دس ّؤ هَاسد سضاٗت ّاسٍش
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ّإ ٗنٖ اص سٍش MBJتا اٗي ٍخَد سٍش پتاًس٘ل 

ٖ استضن -هٌاسة دس چاسچَب مَّي . پتاًس٘ل تثادل

MBJ  ٗل تاتؼٖ اًشطٕ ً٘ست.  استفقظ ٗل پتاًس٘ل ٍ

شإ هحاسثات ساختاس ًَاسٕ تا ت Wien2kدس حق٘قت مذ 

شطٕ  اص تاتؼٖ MBJپتاًس٘ل تثادلٖ   LDAٗا  GGAاً

اًس٘ل تمٌذ اها تا چگالٖ النتشًٍٖ هتٌاظش تا پاستفادُ هٖ

MBJ.   دس هَسد تقشٗةEV ٖتَاى گفت مِ ًسثت تِ ه

تْشٕ اساِٗ هٖ GGA  ٍLDAّإ تقشٗة دّذ. دس ًتاٗح ت

ٍ ساختاس ًَاسٕ ّا ٍاقغ اٗي تقشٗة فقظ چگالٖ حالت

ذمٖ تغ٘٘ش هٖ ِ ًَاس سساًص سا اً دّذ ٍ گاف ًَاسٕ سا ت

حالت  ّإدس هحاسثِدّذ. هقذاس ًاچ٘ضٕ افضاٗص هٖ

 ّوگشاٖٗ اص استفادُ ّا تِ تشت٘ة، تااًثَِّ ٍ ًاًَلاِٗ

ٍ پاساهتش ػاهل  5/7ٍ  7تشاتش تا  RKmaxپاساهتش  اًشطٕ، 

هقذاس  اًذ.گضفتِ ضذُدس ًظش  05/0ٍ  2/0تشاتش تا  1تشم٘ة

 ٌٔ ٕ  است 7 7 7تشإ حالت اًثَِّ ضثنٔ  kتْ٘ ٍ تشا

ًَلاِٗ هحاسثِ دس  تا تَخِ تِ اٌٗنِ خلأّا خَاظ ًا

ِ  7 7 1ضثنِ دس ًظش گشفتِ ضذُ،  zساستإ  تناس سفت

[ 112خْت ] ّا دسمِ ساخت ًاًَلاِٗتا تَخِ تِ اٗي است.

ِ٘تشإ پزٗش ً٘ست، تِ غَست دستٖ اهناى ساصٕ ضث

ُ است VESTAافضاس اص ًشمّا ًاًَلاِٗ ُ ضذ   .[14]استفاد

در  AgGaX2(X=S, Se)های خواص ساختاری تزکیب

 حالت انبوهه و نانولایه

ٍ  AgGaX2(X=S, Se,) تلَسّإ ساختاس تتشاگًَال داسًذ 

اَد است   ̅  ّا گشٍُ فضاٖٗ آى . تِ اٗي گشٍُ اص ه

 گٌَٗذ ٍ ضثِ٘ تِ دٍ ساختاس تلٌذ سٍٕ ملنَپشٗت هٖ

اًذ، اٗي سٍٕ ّن قشاس گشفتِ zمِ دس ساستإ هحَس  ّستٌذ

ُ ضذ1ُ) دٍ ساختاس دس ضنل   اًذ.( ًطاى داد

 
 .AgGaX2(X=S, Se)ّإ ضثنٔ هحاسثِ ضذُ تشإ ثاتت. 1جذول

AgGaS2 

 a=b (Å)  C (Å)  

LDA 640/5  734/10  

                                                                 
   Mixing factor 

1
  

GGA 678/5  583/10  

WC 633/5  647/10  

Other 

work 
587/5 a

, 77/5 b 401/10 a
, 578/10 b 

Exp
a 992/5  886/10  

AgGaSe2 

 a=b (Å)  C (Å)  

LDA 878/5  313/11  

GGA 915/5  172/11  

WC 895/5  346/11  

Other 

work 

838/5 a
, 05/6 b 022/11 a

, 21/11 b 

Exp
a 992/5  886/10  

b=            [15] a= [16]  

 

ّإ هختلف ٍ هحاسثِ ضذُ تا تقشٗة هقادٗش ثاتت ضثنٔ

تاٗح دٗگشاى  ً اًذ. تا ( ت٘اى ضذ1ُدس خذٍل ) ّوچٌ٘ي

٘شٍّإ ٍاّلص ساختاسّإ حالت اًثَِّ ٍ ًاًَلاِٗ  ً ّا،

mRyّا تِ موتش اص اتنمل تشإ ّؤ 

bohr
2  ُ  ماّص داد

ٍاّلص تشإ ّش دٍ  ٍ تؼذ اصاًذ ٍ عَل پًَ٘ذّا قثل ضذُ

 ؛( 2ّإ )ّا دس خذٍلساختاس دس حالت اًثَِّ ٍ ًاًَلاِٗ

اًذ. تشإ تشسسٖ خَاظ ًاًَلاِٗ، ( هطخع ضذ4ُ( ٍ)3)

ل تشإ ّش دٍ تشم٘ة ضثِ٘ ساصٕ ٍ دس ضنل  ضص لاٗٔ اٍ

ُ ضذ2ُ)  اًذ.( ًطاى داد

 

 
سًگ سثض ًقشُ، قشهض گالَ٘م  ب(ملنَپشٗت. ،الف( تلٌذ سٍٕ. 1شکل

 دٌّذ.ٍ صسد سلٌَ٘م)سَلفَس( سا ًطاى هٖ

 
 

 

 

 

 

(الف)  

(ب)  
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 .AgGaX2(X=S, Se) عَل پًَ٘ذّا قثل ٍ تؼذ اص ٍاّلص تشإ تشم٘ة .2جذول

 AgGaSe2 

Ag-Se Ga-Se 

919/4 قبل اس واهلش  595/4  

855/4 بعذ اس واهلش  664/4  

 AgGaS2 

Ag-S Ga-S 

69/4 قبل اس واهلش  42/4  

68/4 بعذ اس واهلش  416/4  

 

 up  ٍdwnٍ اتن دس هشمض ًاًَلاِٗ  dcاتن سٍٕ سغح ٍ  dsتشحسة آًگستشٍم.  قثل ٍ تؼذ اص ٍاّلص ،AgGaS2ّإ سغحٖ عَل پًَ٘ذ اتن .3جذول

 .ٌذٌمهطخع هٖ ساّإ تالا ٍ پاٗ٘ي تِ تشت٘ة لاِٗ

 قثل اص ٍاّلص

 ds,up (Ag-S) ds,dwn (Ag-S) dc (Ag-S) ds,up (Ga-S) ds,dwn (Ga-S) dc (Ga-S) تؼذادلاِٗ

 28/2 28/2 28/2 55/2 55/2 55/2 ّاّؤ لاِٗ

 تؼذ اص ٍاّلص

 ds,up (Ag-S) ds,dwn (Ag-S) dc (Ag-S) ds,up (Ga-S) ds,dwn (Ga-S) dc (Ga-S) ضخامت تؼذادلاِٗ

 34/2 33/2 33/2 70/2 73/2 53/2 345/3 دٍ لاِٗ

 34/2 28/2 34/2 42/2 50/2 49/2 63/6 سِ لاِٗ

 28/2 32/2 39/2 44/2 37/2 69/2 03/10 چْاس لاِٗ

 32/2 32/2 39/2 44/2 37/2 69/2 38/13 پٌح لاِٗ

 29/2 32/2 34/2 44/2 37/2 69/2 72/16 ضص لاِٗ

 

ٍ  upٍ اتن دس هشمض ًاًَلاِٗ  dcاتن سٍٕ سغح ٍ  dsتشحسة آًگستشٍم.  قثل ٍ تؼذ اص ٍاّلص ،AgGaSe2ّإ سغحٖ عَل پًَ٘ذ اتن .4جذول

dwn ِٗمٌذهطخع هٖ ساّإ تالا ٍ پاٗ٘ي تِ تشت٘ة لا. 

 قثل اص ٍاّلص

 ds,up (Ag-Se) ds,dwn (Ag-Se) dc (Ag-Se) ds,up (Ga-Se) ds,dwn (Ga-Se) dc (Ga-Se) 

 36/2 36/2 36/2 70/2 70/2 70/2 ّاّؤ لاِٗ

 تؼذ اص ٍاّلص

 ds,up (Ag-Se) ds,dwn (Ag-Se) dc (Ag-Se) ds,up (Ga-Se) ds,dwn (Ga-Se) dc (Ga-Se) ضخامت  تؼذاد لاِٗ

 48/2 47/2 51/2 55/2 63/2 49/2 345/3 دٍ لاِٗ

 48/2 47/2 48/2 58/2 65/2 63/2 63/6 سِ لاِٗ

 46/2 47/2 49/2 57/2 51/2 56/2 03/10 چْاس لاِٗ

 45/2 48/2 46/2 52/2 50/2 54/2 38/13 پٌح لاِٗ

 46/2 97/2 46/2 52/2 50/2 53/2 72/16 ضص لاِٗ

(ب)  Ag 
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 دٌّذ.سا ًطاى هٖ  S ٍ Se ٍ صسد Ga، تٌفص Agّإ سثض سًگ ٍ پًَ٘ذّإ آٍٗضاى. )اتن AgGaX2(X=S, Se)ّإ ًاًَلاِٗ .2شکل 

 AgGaX2(X=S, Se) هایتزکیب انزصی همذوسی

 در حالت انبوهه و نانولایه

شطٕ ّوذٍسٖ مِ  1تشإ تشسسٖ پاٗذاسٕ ساختاسّا اص اً

شطٕ هَسد ً٘اص تشإ ضنستي پًَ٘ذ  ػثاست است اص هقذاس اً

ضَد ّإ هٌضٍٕ استفادُ هّٖا ٍ تثذٗل آى ّا تِ اتنت٘ي اتن

 :[17]آٗذدست هِٖ صٗش تٔ مِ اص ساتغ

 

(1)                         ( - ) /c tot i i tot

i

E E n E n  

Ec  ،ٖاًشطٕ ّوذٍس Etot ،اًشطٕ ملni  ٍ      ة تِ تشت٘

 Eiّا دس ساختاس ٍ ٍ تؼذاد مل اتن iّإ ًَع تؼذاد اتن

ذٕ سٍٕ ّستٌذ iّإ هٌضٍٕ ًَع اًشطٕ اتن  . خوغ تٌ

ضَد ٍ اٗي تؼشٗف ّإ هختلف دسٍى ساختاس اًدام هٖاتن

                                                                 
Cohesive energy 

1
  

اًًَلاِٗ ً٘ض إ اص هَادٕ ّش ًَع ساختاس دٍسُتشا ، هاًٌذ 

هقادٗش اًشطٕ ّوذٍسٖ هحاسثِ ضذُ  قاتل استفادُ است.

دس خذٍل  ّإ ّش دٍ تشم٘ةتشإ حالت اًثَِّ ٍ ًاًَلاِٗ

ٕ اًذ. ّواى( ت٘اى ضذ5ُ) گًَِ مِ هطخع است، اًشط

ثَِّ موتش ّوذٍسٖ ّؤ لاِٗ مِ ًطاى  استّا اص حالت اً

ّا است. ػلت اٗي دّذ حالت اًثَِّ پاٗذاستش اص ًاًَلاِٗهٖ

اًًَلاِٗ ّا است مِ پس اص هَضَع ٍخَد پًَ٘ذ آٍٗضاى دس 

النتشًٍٖ مِ  ّا اص ه٘اى اًثَِّ تَخَد آهذُ ٍ اتشتشش آى

ًَذ تا اتش النتشًٍٖ اتن هداٍس تَد، ى  قثلا دس پ٘ امٌَى تذٍ

ش  .پًَ٘ذ سّا ضذُ است اٗي هَضَع تا تَخِ تِ هؼادلٔ صٗ

ثَِّ ٍ ًاًَلاِٗ ّا، مِ ساتغٔ ه٘اى اًشطٕ ّوذٍسٖ حالت اً

ًَذّإ آٍٗضاى سا ًطاى هٖ دّذ، تِ ٍضَح قاتل تا اًشطٕ پ٘

 :[17]هطاّذُ است 

(2   )                  nanolayer bulk DBi
c c DBii

tot

n
E E E

n
 

DB2 

DB1 

دولایه                               سه لایه                          چهار لایه                 پنج لایه                                  شش لایه        
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nanolayerمِ 

cE ٖاًشطٕ ّوذٍس ، bulkمل ساختاس

cE  

تِ تشت٘ة  DBin  ٍDBiEحالت اًثَِّ،  اًشطٕ ّوذٍسٖ

ٍ اًشطٕ لاصم تشإ تَل٘ذ  iتؼذاد پًَ٘ذّإ آٍٗضاى ًَع 

i  ٍtoپًَ٘ذّإ آٍٗضاى ًَع  tn ّا دس ساختاس تؼذاد مل اتن

. دس ٍاقغ اختلاف اًشطٕ ّوذٍسٖ حالت اًثَِّ ٍ ّستٌذ

شطٕ پًَ٘ذّإ  ٍ تا  استآٍٗضاى تشاتشًاًَلاِٗ، تا هدوَع اً

ّا افضاٗص ٗافتِ ّا، هقذاس مل اتنافضاٗص ضخاهت ًاًَلاِٗ

 ( ماّص 2ٍ خولِ دٍم دس عشف ساست هؼادلٔ )

هقذاس آى دس  ٗاتذ ٍ تٌاتشاٗي اًشطٕ ّوذٍسٖ ًاًَلاِٗ تِهٖ

ضًَذ. دس ٍ ساختاسّا پاٗذاستش هٖحالت اًثَِّ ًضدٗل 

ٔ ًاًَساختاسّا اص تَاى ت٘اى مشد مِ دس ّوحالت ملٖ هٖ

قث٘ل ًاًَلاِٗ، ًاًَس٘ن ٍ ًاًَرسُ، ّش چِ تؼذاد ٍ ًَع 

دس  .استپًَ٘ذّإ آٍٗضاى موتش تاضذ ًاًَساختاس پاٗذاستش 

ّا دٍ ًَع پًَ٘ذ آٍٗضاى ٍخَد داسد مِ اٗي ًَع اص ًاًَلاِٗ

ل مِ سٍٕ سغح  اًذ.ى دادُ ضذُ( ًطا2دس ضنل ) ًَع اٍ

ٍ ًَع دٍم مِ سٍٕ سغح  DB1تالاٖٗ قشاس گشفتِ ٍ تا 

ل هطخع ضذُ DB2پاٗ٘ي قشاس گشفتِ ٍ تا  اًذ. دس ًَع اٍ

ِ پًَ٘ذ ضنستِ ضذُ ٍ دس ّإ سَلفَس ٍ سلٌَ٘م، ساتن

ًَذّإ  ًَع دٍم، ًَ٘ذ ضنستِ ضذُ داسًذ. تِ دل٘ل پ٘ ٗل پ

ِ ، ت٘طتشٗي خاتدآٍٗضاى، پس اص ٍاّلص  اٖٗ هشتَط ت

إ سَلفَس ٍ ّ. اتناستّإ سغحٖ ٍ ًضدٗل سغح اتن

سلٌَ٘م مِ سٍٕ سغح تالاٖٗ قشاس داسًذ تِ ٗنذٗگش ًضدٗل 

صٗشا تواٗل داسًذ مِ ػذم سّا ضذگٖ اتش النتشًٍٖ سا  ضذُ

 تِ عشٗقٖ خثشاى مٌٌذ. 

 

در  AgGaX2(X=S, Se)های خواص الکتزونی تزکیب

 حالت انبوهه و نانولایه

 (DFTّإ هحاسثِ مِ تش پاٗٔ ًظشٗٔ تاتؼٖ چگالٖ )سٍش

اًذ، تشإ تشسسٖ خَاظ ساختاسٕ خاهذّا هٌاسة تٌا ضذُ

، اها ٗنٖ اص هطنلات اٗي سٍش، هحاسثٔ گاف ّستٌذ

ٕ ًَاسٕ دق٘ق است مِ دس ٍاقغ ًوٖ تَاًٌذ گاف ًَاس

ٌٌذ. دس اٗي  ٌٖ م ، پ٘ص ت٘ خاهذّا سا ًضدٗل تِ هقذاس تدشتٖ

 ّش سِ تشم٘ة اص گاف اًشطٕ دس تحق٘ق تشإ هحاسثٔ

GGAّإ تقشٗة   ،EV   ٍMBJ  ُضذُ استٍ  استفاد

تش تِ تدشتِ ًضدٗل MBJًت٘دٔ تِ دست آهذُ تا پتاًس٘ل 

 ٖ است تِ ّو٘ي دل٘ل تشإ تشسسٖ خَاظ النتشًٍ

ّا اص اٗي تقشٗة استفادُ ضذُ است ٍ هقادٗش ًاًَلاِٗ

شطٕهحاسثِ ضذٓ  ثَِّ ٍ ًاًَلاِٗ گاف اً تا   اّدس حالت اً

ُ اص تقشٗة   اًذ.( ت٘اى ضذ6ُدس خذٍل ) MBJاستفاد

ّإ اًشطٕ ّوذٍسٖ هحاسثِ ضذُ تشإ تشم٘ة .5جذول

AgGaX2(X=S, Se) ِّٗا.دس حالت اًثَِّ ٍ ًاًَلا 

اّ دس حالت ملٖ هٖ ا٘ى مشد مِ دس ّؤ ًاًَساختاس تَاى ت

اص قث٘ل ًاًَلاِٗ، ًاًَس٘ن ٍ ًاًَرسُ، ّش چِ تؼذاد ٍ ًَع 

دس  .استپًَ٘ذّإ آٍٗضاى موتش تاضذ ًاًَساختاس پاٗذاستش 

ّا دٍ ًَع پًَ٘ذ آٍٗضاى ٍخَد داسد مِ اٗي ًَع اص ًاًَلاِٗ

ل مِ سٍٕ سغح 2دس ضنل ) ( ًطاى دادُ ضذُ اًذ. ًَع اٍ

ٍ ًَع دٍم مِ سٍٕ سغح  DB1ٖ قشاس گشفتِ ٍ تا تالاٗ

ل هطخع ضذُ DB2پاٗ٘ي قشاس گشفتِ ٍ تا  اًذ. دس ًَع اٍ

AgGaS2 
تعذاد  (Å)ضخامت  (eV /atom ) همذوسی یصانز

 یهلا

 دٍ لاِٗ 345/3 664/3

 سِ لاِٗ 63/6 745/3

 چْاس لاِٗ 03/10 760/3

 لاِٗپٌح  38/13 859/3

 ضص لاِٗ 72/16 862/3

 اًثَِّ 894/3

AgGaSe2 

تعذاد  (Å)ضخامت  (eV /atom ) همذوسی یصانز

 یهلا

 دٍ لاِٗ 345/3 240/3

 سِ لاِٗ 63/6 337/3

 چْاس لاِٗ 03/10 344/3

 پٌح لاِٗ 38/13 348/3

 ضص لاِٗ 72/16 351/3

 اًثَِّ 362/3
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دس ّإ سَلفَس ٍ سلٌَ٘م، سِ پًَ٘ذ ضنستِ ضذُ ٍ اتن

ًَذّإ ًَع دٍم،  ًَ٘ذ ضنستِ ضذُ داسًذ. تِ دل٘ل پ٘ ٗل پ

 ِ  آٍٗضاى، پس اص ٍاّلص، ت٘طتشٗي خاتحاٖٗ هشتَط ت

ّإ سَلفَس ٍ . اتناستّإ سغحٖ ٍ ًضدٗل سغح اتن

قشاس داسًذ تِ ٗنذٗگش ًضدٗل  سلٌَ٘م مِ سٍٕ سغح تالاٖٗ

صٗشا تواٗل داسًذ مِ ػذم سّا ضذگٖ اتش النتشًٍٖ سا  ضذُ

 تِ عشٗقٖ خثشاى مٌٌذ. 

 

در  AgGaX2(X=S, Se) هایتزکیبکتزونی خواص ال

 حالت انبوهه و نانولایه

( DFTتش پاٗٔ ًظشٗٔ تاتؼٖ چگالٖ )ّإ هحاسثِ مِ سٍش

اًذ، تشإ تشسسٖ خَاظ ساختاسٕ خاهذّا هٌاسة تٌا ضذُ

، اها ٗنٖ اص هطنلات اٗي سٍش، هحاسثٔ گاف ّستٌذ

ٕ ًَاسٕ دق٘ق است مِ دس ٍاقغ ًوٖ تَاًٌذ گاف ًَاس

ضدٗل تِ هقذاس تدشتٖ، پ٘صخاهذ ٌٌذ. دس اٗي ّا ساً  تٌٖ٘ م

 ّش سِ تشم٘ة اص گاف اًشطٕ دس تحق٘ق تشإ هحاسثٔ

ضذُ استٍ  استفادُ  GGA  ،EV   ٍMBJّإ تقشٗة

تش تِ تدشتِ ًضدٗل MBJًت٘دٔ تِ دست آهذُ تا پتاًس٘ل 

 ٖ است تِ ّو٘ي دل٘ل تشإ تشسسٖ خَاظ النتشًٍ

ّا اص اٗي تقشٗة استفادُ ضذُ است ٍ هقادٗش ًاًَلاِٗ

ثَِّ ٍ ًا هحاسثِ ضذٓ گاف اًشطٕ تا   اًَّلاِٗدس حالت اً

اًذ. تا ( ت٘اى ضذ6ُدس خذٍل ) MBJاستفادُ اص تقشٗة 

ّا)تِ استثٌإ لاٗٔ دٍم تشم٘ة افضاٗص ضخاهت لاِٗ

AgGaSe2ٖگاف ًَاسٕ ماّص ٗافتِ است مِ ه ،) ِ تَاًذ ت

دل٘ل ماّص تؼذاد پًَ٘ذ آٍٗضاى ًسثت تِ مل پًَ٘ذّا دس 

پًَ٘ذ  ّإ سغحٖ مِاتشسلَل تشسسٖ ضذُ تاضذ. صٗشا اتن

اًذ، سفتاسٕ ضثِ٘ تِ اتن هٌضٍٕ داسًذ خَد سا اص دست دادُ

ّإ لاٗٔ ٍ اٗي حالت تا تَخِ تِ ًوَداس چگالٖ حالت

اى است، قاتل (، مِ داسإ قل4ِدٍم،ضنل ) ّإ ت٘ض فشاٍ

 ٍ تا افضاٗص ضخاهت ًاًَلاِٗ، تؼذاد  استتَخِ٘ 

ِ ّا تٗاتذ ٍ ًوَداس چگالٖ حالتّإ ت٘ض ماّص هٖقلِ

ٖ ّإ اًثَِّ ضثِ٘ هًٖوَداس چگالٖ حالت ضَد. اص عشف

دس ّش دٍ ساختاس تشسسٖ ضذُ، اص لاٗٔ پٌدن تا ضطن، 

سٍد گاف ًَاسٕ افضاٗص ٗافتِ است مِ اٗي ًت٘دِ اًتظاس هٖ

ّا تِ حالت اًثَِّ ًضدٗل ٗشا تا افضاٗص ضخاهت، ًاًَلاِٗص

گاف ّا ً٘ض تِ هقذاس ضًَذ ٍ تٌاتشاٗي تاٗذ گاف آىهٖ

ثَِّ ًضدٗل ضَد ٍ اٗي سفتاس دس ًاًَس٘ن ّإ ًَاسٕ اً

InAs ّإ مل .چگالٖ حالت[18]ً٘ض گضاسش ضذُ است

اًًَلاِٗ  س دس ضنلّا ٍ حالت اًثَّٔ ّش دٍ ساختاتشإ 

داس ساختاس ًَاسٕ تا ّناًذ. ( سسن ضذ3ُ) چٌ٘ي ًوَ

تشإ حالت اًثَِّ دس ضنل  MBJ  ٍEVاستفادُ اص تقشٗة 

تً٘دِ ( سسن ضذُ است تا هقاٗسٔ ًوَداسّا ه4ٖ) تَاى 

ّإ اضغال ضَد مِ حالتتاػث هٖ MBJگشفت مِ سٍش 

ّإ تالاتش ٍ دٍستش اص سغح فشهٖ، ًطذُ تِ سوت اًشطٕ

خا خاتِ EVًَاس سساًص تا تقشٗة  ّإت تِ حالتًسث

 ضًَذ.
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 .AgGaX2(X=S, Se) ّإّإ تشم٘ةًاًَلاِٗ حالت اًثَِّ ٍ ًوَداسچگالٖ حالت ّإ مل تشإ .3شکل 

 حالت انبوهه حالت انبوهه
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 .MBJدس حالت اًثَِّ ٍ ًاًَلاِٗ تا تقشٗة  AgGaX2(X=S, Se) ّإگاف ًَاسٕ تذست آهذُ تشإ تشم٘ة .6جذول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 )الف(

 
 )ب(

 .EV ، )ب(MBJًوَداسچگالٖ حالت ّإ مل تشإ اسپ٘ي تالا ٍ پاٗ٘ي.)الف( .4شکل  

AgGaSe2AgGaS2 

گاف اًشطٕ  تؼذاد لاِٗ (Å)ضخاهت  (eV)گاف انزصی 

(eV) 

ضخاهت 

(Å) 
 یهتعذاد لا

 دو لایه 345/3 39/2 دٍ لاِٗ 345/3 09/1

 سه لایه 63/6 58/1 سِ لاِٗ 63/6 39/1

 چهار لایه 03/10 41/1 چْاس لاِٗ 03/10 00/1

 پنج لایه 38/13 21/1 پٌح لاِٗ 38/13 810/0

 شش لایه 72/16 90/1 ضص لاِٗ 72/16 21/1

131/2 اًثَِّ 68/1  انبوهه 

تدشتِ  82/1

 [13]اًثَِّ

51/2  [13]تجزبه انبوهه 

AgGaSe2 AgGaS2 

AgGaSe2 
AgGaS2 
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خَاظ فضاٖٗ ساختاس النتشًٍٖ، تَس٘لٔ چگالٖ اتش 

اتش ( چگالٖ 5ضَد. دس ضنل )النتشًٍٖ ًطاى دادُ هٖ

تشم٘ة تا استفادُ اص  دٍّش  حالت اًثَّٔ النتشًٍٖ تشإ

( مِ ت٘طتشٗي تؼذاد اتن سا 112دس غفحٔ ) MBJپتاًس٘ل 

اًذ. ّواى گًَِ مِ هطخع است، داسد ًطاى دادُ ضذُ

ي اتن ّإ ًقشُ ٍ سَلفَس )سلٌَ٘م( قغثص اتش النتشًٍٖ ت٘

ّإ گالَ٘م ٍ سَلفَس )سلٌَ٘م( تس٘اس ٍ ّوچٌ٘ي ت٘ي اتن

مِ تاػث ضذُ تَصٗغ اتش النتشًٍٖ دس اعشاف  استقَٕ 

ت مشٍٕ خاسج ضَد ٍ تَصٗغ چگالٖ اتش ّا اص حالاٗي اتن

ّإ  ًقشُ ٍ سَلفَس )سلٌَ٘م( ٍ النتشًٍٖ تِ سوت اتن

ّإ گالَ٘م ٍ سَلفَس )سلٌَ٘م(، ّوچٌ٘ي تِ سوت اتن

ي اتن ًَاحٖ ٍخَد پًَ٘ذ ت٘ ذُ ضَد. اٗي  ّإ ًقشُ ٍ قغث٘

ّإ گالَ٘م ٍ سَلفَس سَلفَس )سلٌَ٘م( ٍ ّوچٌ٘ي ت٘ي اتن

 ّوچٌ٘ي چگالٖ اتش النتشًٍٖ دٌّذ.)سلٌَ٘م( سا ًطاى هٖ

لاِٗ ضطن، تشإ سغح تالا ٍ پاٗ٘ي ّش دٍ تشم٘ة مِ داسإ 

 ( سسن ضذُ اًذ. 6) پًَ٘ذ قغغ ضذُ ّستٌذ دس ضنل

گًَِ مِ هطخع است، دس سغح تالاٖٗ مِ ضاهل ّواى

، تَصٗغ اتش النتشًٍٖ دس استّإ سَلفَس )سلٌَ٘م( اتن

َ٘م ( اص حالت مشٍٕ خاسج ًضدٗنٖ دٍ اتن سَلفَس )سلٌ

ًَذ ت٘ي اتن ّإ سَلفَس ضذُ ٍ ًطاى دٌّذٓ ٍخَد پ٘

تَاى ًت٘دِ گشفت )سلٌَ٘م( تا ٗنذٗگش است. تٌاتشاٗي هٖ

ّإ سَلفَس )سلٌَ٘م( مِ پس اص ٍاّلص ًاًَساختاسّا، اتن

ِ سٍٕ سغح تالا مِ پًَ٘ذ خَد سا اص دست دادُ اًذ، ت

اًذ. مشٍٕ تَدى ٗنذٗگش ًضدٗل ضذُ ٍ تا ّن پًَ٘ذ دادُ

ًَاحٖ اعشاف اتن ّإ سَلفَس چگالٖ اتش النتشًٍٖ دس 

ًَذ آٍٗضاى سا ًطاى هٖ دّذ. دس )سلٌَ٘م( سٍٕ سغح، پ٘

ّاٖٗ مِ تقاسى مشٍٕ اتش هَسد سغح پاٗ٘ي ً٘ض دس هناى

ّإ ًقشُ النتشًٍٖ ضنستِ ضذُ است، ٍخَد پًَ٘ذ ت٘ي اتن

دّذ. دس ًطاى هّٖإ سَلفَس )سلٌَ٘م( سا ٍ گالَ٘م تا اتن

مِ ًوَداس چگالٖ اتش النتشًٍٖ تشإ دٍ لاٗٔ غَستٖ

ٖ  ّوساِٗ سسن ضَد، دس ًاح٘ٔ خلأ ت٘ي دٍ لاِٗ، اتشالنتشًٍ

ٕ  دّذ ه٘ضاى خلأفش است  مِ ًطاى هٖغ اًتخاب ضذُ تشا

ٕ اص تشّونٌص لاِٗ  .استّإ هداٍس، هٌاسة خلَگ٘ش

  

 
 .(112دس غفحٔ ) MBJتا استفادُ اص پتاًس٘ل  دس حالت اًثَِّ AgGaSe2ٍ ب( AgGaS2ّإ الف(تشم٘ة چگالٖ النتشًٍٖ تشإ .5شکل

 
.AgGaS2  ٍAgGaSe2ّإ ًاًَلاِٗچگالٖ اتش النتشًٍٖ تشإ سغح پاٗ٘ي )الف( ٍ تالا )ب( دس  .6شکل 
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 گیزینتیجه

ّإ تشم٘ةخَاظ ساختاسٕ ٍ النتشًٍٖ  دس اٗي هقالِ

AgGaS2  ٍAgGaSe2 ِّٗادس حالت اًثَِّ ٍ ًاًَلا 

ٕ  تشسسٖ ضذُ است. تا تَخِ تِ هقادٗش تذست آهذُ تشا

ثَِّ اًشطٕ ّوذٍسٖ ، تالاتشٗي هقذاس هشتَط تِ حالت اً

ًَلاِٗ است ثَِّ ّا موتش اص ٍ اًشطٕ ّوذٍسٖ ًا حالت اً

تاػث دّذ ٍخَد پًَ٘ذ آٍٗضاى تاضذ مِ ًطاى هٖهٖ

ّا، لاِٗضَد. تا افضاٗص تؼذاد ًاپاٗذاسٕ ساختاسّا هٖ

ثَِّ اًشطٕ ّوذٍسٖ افضاٗص هٖ ٗاتذ ٍ تِ اًشطٕ حالت اً

اٌتشاٗي ساختاسّا پاٗذاستش هًٖضدٗل هٖ تا  ضًَذ.ضَد ٍ ت

ّا دس حالت اًثَِّ ٍ ًاًَ ساختاسّا، سسن چگالٖ حالت

ٍ تا افضاٗص  تاضٌذهطخع است مِ ّوگٖ ً٘وشساًا هٖ

 ضخاهت، گاف ًَاسٕ تِ گاف حالت اًثَِّ ًضدٗل 

تَتي ت٘اى مشد مِ ضَد ٍ اص هقاٗسٔ تٌاٗح تا تدشتِ هٖهٖ

ٖ  GGA  ٍMBJّإ تقشٗة تِ تشت٘ة تشإ تشسس

ّا هٌاسة تشًٍٖ اٗي تشم٘ةخَاظ ساختاسٕ ٍ الن

ًَلاِٗ ّستٌذ.  ،ّااص عشفٖ سسن چگالٖ اتش النتشًٍٖ تشإ ًا

، پس اص ّإ سٍٕ سغحٍخَد پًَ٘ذ ت٘ي تشخٖ اص اتن

 دّذ.ٍاّلص سا ًطاى هٖ
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