
 4531تابستان  53سال دهم، شماره   پژوهشي شيمي کاربردي                                                                                        -مجله علمي

55 

 CdnTen (n=1-10)هبی کوچک مطبلعه پبیداری خوشه

 ، حسینعلی نجبری*حیدرعلی شفیعی گل

 زاىيا ،ساّداى ،سيستاى ٍ بلَچستاى ُاًطگا، داًطکدُ علَم، دکيشيف گزٍُ

 

   12/10/94تاريخ پذيزش:                       22/10/94 تاريخ تصحيح:                 22/10/94تاريخ دريافت: 

 هچکيد

( ٍ با استفادُ اس تقزيب چگالی 01-0=n) CdnTenّای بزای خَضِ VASPافشاری در ايي هقالِ، ًتايج حاصل اس هحاسبات تابعی چگالی را در بستِ ًزم

پتيکی )اًزصی آرايی ٍ پايداری(، الکتزًٍی ٍ اهَضعی بِ رٍش اهَاج تصَيزی تقَيت ضدُ ارائِ ضدُ است. خَاظ ساختاری )طَل ٍ ساٍيِ پيًَد، عدد ّن

 ّا هَرد تجشيِ تحليل قزار گزفتِ اًد.ّای پايِ خَضِ( حالتجشئیبستگی بز اتن، اختلاف هزتبِ دٍم در اًزصی کل، گاف اًزصی ٍ چگالی بار 

يابد. افشايص هیّا ّا ٍ آًيَىآرايی کاتيَىدّد ٍ عدد ّنرخ هی n→5=n=6ی خَضِ، گذار اس حالت دٍ بعدی بِ سِ بعدی بزای با افشايص اًداسُ

)تتزاگًَال( در  CdTe، است، با ايي ٍجَد خصلت ساختاری بلَر  4ضاى در حالت حجوی،آرايیبزابز عدد ّن Cd  ٍTeّای هاکشيون ايي عدد بزای اتن

 3، 6ٍ  9ّای دّد کِ خَضِّا ًطاى هیآًْا هطاّدُ ًوی گزدد. ًتايج بدست آهدُ بزای اًزصی بستگی بزاتن ٍ اختلاف هزتبِ دٍم در اًزصی کل خَضِ

=n ِّای گزدد کِ خَضِّا چٌيي استٌباط هیاس پايداری بيطتزی ًسبت بِ ّوسايگاى خَد بزخَردارًد. ّوچٌيي اس هحاسبات گاف اًزصی خَض

3Te3Cd ،Cd5Te5  ٍ9Te9Cd بِ ّوسايگاى است.  دارای گاف بشرگتزی ًسبت بِ ّوسايگاًطاى  هی باضٌد کِ بياًگز ٍاکٌص پذيزی کوتز آًْا ًسبت

بَدُ کِ پزبٌدّای چگالی   Cd-s  ٍTe-pّایيک حالت ّيبزيدی اس اٍربيتال  LUMOٍ تزاسّای Te-pًاضی اس اٍربيتال ّای  HOMOتزاسّای 

 دٌّد.ًيش آى را ًطاى هی جشئیبارّای 

 

 ، حالت پايِ، گاف اًزصی، چگالی باریچگال یتابع ًظزيِخَضِ،  :لیدیواژگبن ک

 :مقدمه -1

تٛا٘ٙذ پتب٘ؼیُ ثبلایی ثشای دٞٙذ وٝ ٔیٞب ٚ خبٔذات سا اسائٝ ٔیٞبی اتٕی، فبص خذیذی اص ٔبدٜ ثیٗ ِٔٛىَٛ٘ب٘ٛرسات ٚ ٘ب٘ٛخٛؿٝ

ؿبٖ دس وبسثشدٞبی ٘ب٘ٛتىِٙٛٛطی داؿتٝ ثبؿٙذ. ثٝ ٕٞیٗ دِیُ ٔغبِقبت تدشثی ٚ ٘ؾشی ثش سٚی خٛاف ػبختبسی ٚ اِىتشٚ٘ی

تٛا٘ذ ثغٛس ؿٍفت اٍ٘یضی ثب ٞب ٔیدِیُ ٘ؼجت ثبلای ػغح ثٝ حدٓ خٛؿٝایٗ خٛاف ثٝ .>1= تٞبی اخیش ٔتٕشوض ؿذٜ اػدٞٝ

ی لغقبت اِىتشٚ٘ی وبٞؾ یبفتٝ ٚ ثب پیـشفت فّٓ ٚ تىِٙٛٛطی، ا٘ذاصٜ .]2-7[ ٞبی حدٕی ٔتفبٚت ثبؿذ٘تبیح حبكُ اص حبِت
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ی ثیٗ ٞٙذػٝ ٚ ػبختبس اِىتشٚ٘ی، ٘مؾ اػبػی دس ثشٚص ٌٝیش٘ذ. ساثغسػب٘ب ثیـتش ٔٛسد تٛخٝ لشاس ٔیسفتبس ٚ خٛاف ػغٛح ٘یٓ

 ٙذ.وخٛاف یه ٘ب٘ٛػبختبس ثبصی ٔی

پتب٘ؼیُ  Te ،Se ،Cd)/(S ،(Zn (ؿبٖ اص لجیُثٛیظٜ ٘ب٘ٛرسات ٚ ٘مبط وٛا٘تٛٔی II-VIسػب٘بٞبی ٌشٜٚ سػب٘بٞب، ٘یٓدس ٔیبٖ ٘یٓ

تٛا٘ذ ثٝ ( ٔیZnS)ثب پٛؿؾ  CdSe. ثغٛس ٔثبَ ٘مبط وٛا٘تٛٔی ثبلایی سا ثشای وبسثشد دس لغقبت اپتیىی ٚ اِىتشٚ٘یىی داس٘ذ

ثٝ  ZnSاص  CdSeفٙٛاٖ ٘ـبٍ٘ش ػِّٛی دس حؼٍشٞبی ٌّٛوض فّٛسػٙتی ثىبس ثشدٜ ؿٛ٘ذ. تغییش فٛأُ پٛؿـی صیشلایٝ 

Cd)/S،(Zn  ٚCd)/Se ،(Zn ٝػجت خبثدبیی ا٘تـبس ٘مبط وٛا٘تٛٔی اص ٘بحی UV-Vis   ٝثIR ٘مبط وٛا٘تٛٔی  ٌشدد. اص ایٙشٚٔی

تٛا٘ٙذ دس ا٘تمبَ داسٚ دس ثذٖ ٚ ٞبی آِی ؿیٕیبیی )ثشاػبع ٌشٜٚ فّٛسػٙت( ٔیدِیُ ثشتشی خٛاف ٘ٛسی ٘ؼجت ثٝ سً٘ثٝ

عیف خزة ٌؼتشدٜ، عیف ٌؼیُ لبثُ تٙؾیٓ )ثٝ فّت ٌبف ٘ٛاسی لبثُ تٙؾیٓ( . ]8-13[ ثیٛحؼٍشٞب ٘مؾ ٔٛثشی سا ایفب وٙٙذ

ثٝ  CdTeٞبی ؿیٕیبیی ٚ فتٛؿیٕیبیی ػجت ؿذٜ اػت وٝ ٘مبط وٛا٘تٛٔی ٔی دس ٔمبثُ تخشیتٚ ٔمبٚٔت ثبلای ٘مبط وٛا٘تٛ

٘مبط  ٞبی ٘بصن ٔٛسد اػتفبدٜ لشاس ٌیشد.ی وٛا٘تٛٔی ٚ لایٝی فتِٛٚتبئیه خبرة دس ػَّٛ خٛسؿیذی ٘مغٝفٙٛاٖ یه ٔبدٜ

ثٝ فٙٛاٖ یه تشا٘ضػیتٛس ته اِىتشٖٚ ٚ یب یه  تٛا٘ٙذوٛا٘تٛٔی ثٝ دِیُ ضشیت خبٔٛؿی ثبلایـبٖ دس وبسثشدٞبی اپتیىی ٔی

 .]14-17[ ویٛثیت خٟت پشداصؽ اعلافبت وٛا٘تٛٔی ٔٛسد اػتفبدٜ لشاسٌیش٘ذ 

تشیٗ دٞذ وٝ ػبختبسٞبی ثب پبییٗ( ٘ـبٖ ٔی6≥n≥1) CdnTenٞبی وٛچه ٔغبِقٝ ٘ؾشی ػٛٔؾ ٚ ٕٞىبسؽ ثش سٚی خٛؿٝ

آسایی آٟ٘ب افضایؾ ٚ ثٝ ی خٛؿٝ، فذد ٞٓؿٛ٘ذ وٝ ثب افضایؾ ا٘ذاصٜیثلٛست دٚ ثقذی ؽبٞش ٔ n≤5ٞبی ا٘شطی ثشای خٛؿٝ

دٞٙذ وٝ تـىیُ یه ٌشٜٚ ٔغضی ٔی Cdٞبی ا٘ذ وٝ اتٓ. آٟ٘ب ٘تیدٝ ٌشفتٝ]18[ ؿٛ٘ذكٛست ػبختبسٞبی ػٝ ثقذی ؽبٞش ٔی

ثیـتش داسای پبیذاسی  Te ٞبی ثبٞبی ثب تقذاد اتٓ غیشیىؼبٖ، خٛؿٝا٘ذ. ٕٞچٙیٗ دس خٛؿٝاحبعٝ ؿذٜ Teٞبی تٛػظ اتٓ

، CdTeٞبی ثبؿٙذ. دس تحمیك دیٍش ٘بٔجشدٌبٖ ثش سٚی ٘مق خٛؿٝثیـتش ٔی Cdٞبی ثب تقذاد اتٓ ثٟتشی ٘ؼجت ثٝ خٛؿٝ

ٌشدد، وٝ ثب غیشفقبِؼبصی پیٛ٘ذٞبی ٞبی ثیٗ ٌبفی دس عیف ا٘شطی ٔیٞب ػجت ثشٚص حبِتٌضاسؽ ؿذٜ اػت وٝ ٘مق دس خٛؿٝ

ؿٛ٘ذ. ثٝ دِیُ ٔٛضقی ثٛدٖ خبٞبی خبِی، ػبختبسٞبی ٞبی ثیٗ ٌبفی حزف ٔیاثش ٘مق، ایٗ حبِت آٚیضاٖ ایدبد ؿذٜ دس

 .]19[ وٙٙذٞبی ٞیذسٚطٖ ٌٛ٘ٝ، ٕٞبٖ ػبختبس اِٚیٝ خٛد سا حفؼ ٔیغیشفقبَ ؿذٜ ثب اتٓ

خٛاف  ٚ یتمبس٘ ٞبیٚ ٌشٜٚ ٛ٘ذی٘ٛؿ ػبختبس، عَٛ پ ُیلج ی اصخٛاف ػبختبسیه ٔغبِقٝ ٘ؾشی ثش سٚی  دس ایٗ ٔمبِٝ،

( ٚ HOMO) اؿغبَ ؿذٜ یِٔٛىِٛ تبَیاٚسث ٗیثبلاتش ٗیٌبف ثاختلاف ٔشتجٝ دْٚ دس ا٘شطی وُ ٚ  ،یثؼتٍ یٔثُ ا٘شط یاِىتشٚ٘

. ؿذٜ اػتا٘دبْ  CdnTen (10-1;n)ثشای خٛؿٝ ٞبی  خضئیٚ چٍبِی ثبسٞبی ( LUMO) اؿغبَ ٘ـذٜ تبَیاٚسث ٗتشیٗییپب

ؿٛ٘ذ ٚ آخشیٗ ثخؾ ٘یض، وبس دس ثخؾ ػْٛ اسائٝ ٔیحبكُ اص آٟ٘ب ثخؾ ثقذی ٚ ٘تبیح بت ٔحبػجبت ثغٛس خلاكٝ دس خضئی

 وٙذ.ٌیشی ٔیا٘دبْ ؿذٜ سا ٘تیدٝ
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 :محاسباتروش  -2

 یثشا یرسٜ أقبدلات تهٚ  ثٛدٜ ]20[ وٛٞٗ–يٞٙجشٞٛ یچٍبِ یتبثق یٚ تئٛس ٕشاٚپٟٙبی–ثشٖٚ  تیتمش ثش پبیٝ ٔحبػجبت

ٚ ثٝ سٚؽ  ]22[ؿٓ -وٛٞٗ ثٙذیَٛفشٔ ثب ]21[( PAWسٚؽ ٔٛج تلٛیشی تمٛیت ؿذٜ ) دسٞب خٛؿٝ یػبختبس اِىتشٚ٘

 (CA) آِذس–یػپشِ یٕٞجؼتٍ-یتجبدِ یا٘شطدس فشْ ( LDA) یٔٛضق یچٍبِ تیثب تمش یچٍبِ یتبثق ؿٛ٘ذ.ٔیخٛدػبصٌبس حُ 

 یاخشاثشای أٛاج تخت  یٞب ٝیب پبث ]25،24[(  (VASPیٙباثتذا ثٝ ػبوٗ ٚ یػبص ٝیؿج یؼتٝث ٚ ]23[ ٌشددیٔ ٙٝیثٟ

 .ٌیشدٔیٔحبػجبت ٔٛسد اػتفبدٜ لشاس 

 ٝیاِٚ یوٝ تقذاد ػبختبسٞب ٌشد٘ذیٔٛخت ٔ ،ٍشیىذیثب  ـتشیثشٕٞىٙؾ ث یفُٕ آٟ٘ب ثشا یآصاد ٚخٛؿٝ  ٞب دستقذاد اتٓ ؾیافضا

ثب ٔـىلات خٛؿٝ  یا٘ذاصٜ ؾٞب ثب افضایٛؿٝخ یٝیپب یٞبوشدٖ حبِت ذایسٚ، پ ٗی. اص ابثذی ؾیافضا یشٌیثٝ عٛس چـٓ خٛؿٝ ٞب

ػبختبس دٚ  یبدی، اص تقذاد صیٔٛضق یٞبٙٝیاص وٕ ضیٚ پشٞ ٞبی اكّیٙٝیٔٙؾٛس ثٝ دػت آٚسدٖ وٕ ثٝ .ؿٛدخذی سٚثشٚ ٔی

ثب ِیٝ، ؿٛد وٝ ایٗ ػبختبسٞبی اٚٔی اػتفبدٜ ػبصیٙٝیثٟ ٙذیٞش خٛؿٝ دس فشا یخٛؿٝ( ثشا ی)ثؼتٝ ثٝ ا٘ذاصٜ یٚ ػٝ ثقذ یثقذ

  ٌشد٘ذ.ٔی یػبصٙٝیثٟ ]26[ (CG) هیثب تىٙٚ  حذع صدٜ یتدشث حیٚ ٘تب ییبیٕیؿی، تٛخٝ ثٝ ٔلاحؾبت تمبس٘

3ثب حدٓ یاثشػِّٛٞب دس ٔشوض خٛؿٝ 
Å8000  چٚ ٞی ،ٞب دس ػَّٛ ٔحجٛعتٛاثـ ٔٛج ٔشثٛط ثٝ خٛؿٝ ؿٛ٘ذ تبدادٜ ٔیلشاس ٌٝ٘ٛ

ثب ا٘شطی خٙجـی ؿٓ -ٔشثٛط ثٝ ٔقبدلات وٛٞٗ یاِىتشٚ٘ ظٜیتٛاثـ ٚ .دبد ٍ٘شددایٔدبٚس  یٞبتٛاثـ ٔٛج ػَّٛ ٗیث یٕٞپٛؿ

ی ا٘دبْ ٔحبػجبت ا٘شط یٔغّٛة ثشا دلت. ؿٛ٘ذیثؼظ دادٜ ٔ ،(k;0) ┌دس ٘مغٝ  ثش حؼت أٛاج تخت eV7/276لغـ 

 eVاِىتشٚ٘ی،
Å/eVخٛؿٝ یه ٞش اتٓ دس  ی ٚاسد ثششٚی٘ یٞش ِٔٛفٝ یٚ ثشا 4-10

-اِىتشٖٚ حضٛس .ؿٛدفتٝ ٔیٌش ٘ؾش سد 3-10

، ثٝ ذوٙٙیٔ فبیا II-VIسػب٘بٞبی ٕٝی٘ یػبختبس اِىتشٚ٘ ٗییدس تق ی٘مؾ ٟٕٔخذَٚ ٔٙذِیف  IIBی ٌشٜٚ ٞبٖٛیوبت dی ٞب

-ٔیٞبی ؽشفیت ثىبس اِىتشٖٚ ٞبی وبدٔیٓ تّٛسایذ ثٝ فٙٛاٖٞبی فٛق دس ٔحبػجبت ا٘دبْ ؿذٜ ثشای خٛؿٕٝٞیٗ دِیُ اِىتشٖٚ

2) دٚاصدٜ اِىتشٖٚ ثب تیؽشف ٞبیِىتشٖٚا تیتشتٗیثذ. سٚ٘ذ
s

10
dاتٓ  یشا( ثCd ٖٚ4) ٚ ؿؾ اِىتش

p
2

s )اتٓ  یثشاTe ٝدس خٛؿ-

( اػت، ػبختبسٞب ضٚٔشٞبیا ٗی)اِٚ ٞبی ٞذفٙٝیوٕ یػبختبسٞب یسٚ ثشٔب  یچٝ تٛخٝ اكّشاٌ .ؿٛ٘ذدادٜ ٔیؿشوت  CdTeٞبی 

 ٌشد٘ذ.ی ٔیٔقشف ضیدْٚ ٚ ػْٛ ٘ یٔٛضق ٞبیٙٝیٚ خٛاف وٕ
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 :محاسبات نتایج و بحث -3

 CdnTen (01-0;n) هایخوشه یخواص ساختار -0-0

، ثیـتشیٗ IIB-VIAتٛكیف وشد وٝ دس ٔیبٖ تشویجبت  Cd-Teیٛ٘ی پیٛ٘ذ  تٛاٖ ثش اػبع ٔـخلٝسا ٔی CdTeخٛاف آِیبط 

( ثشای Å785/0ی فّیپغ )اص آػتب٘ٝ تشپبییٗ وٝ( ثٝ خٛد اختلبف دادٜ Å717/0ؿذٌی فّیپغ )ٔمذاس سا دس ٔمیبع یٛ٘ی

دٞذ وٝ ػبختبسٞبی چٟبسٚخٟی ثشای تشویجبت دٚتبیی یٛ٘ی ػبختبس ٞـت ٚخٟی اػت. ٕٞچٙیٗ ٔلاحؾبت ػبختبسی ٘ـبٖ ٔی

وٝ ایٗ ٘ؼجت ثشای ػبختبسٞبی ٞـت لشاس داسد، دس حبِی 732/0ٚ  225/0ا٘ذ وٝ ٘ؼجت ؿقبؿ وبتیٖٛ ثٝ آ٘یٖٛ آٟ٘ب ثیٗ ٔٙبػت

CdTe ،444/0 ;r(Cdاػت. ایٗ ٘ؼجت ثشای تشویت  732/0ٌتش اص ٚخٟی ثضس
2+

)/r(Te
2-

ثٛدٜ وٝ ثب ػبختبس چٟبسٚخٟی  (

ؿذٌی ثبلای آػتب٘ٝ داسای ٔختلبت ٞـت ٚخٟی ٞؼتٙذ، ٔختلبت اتٕی وٝ تشویجبتی ثب ٔمذاس یٛ٘یػبصٌبسی داسد. دس حبِی

شیٗ ٕٞؼبیٍبٖ ثقذی ٔٛخت تـىیُ ػبختبس إِبػی دس خبٔذات تتشیٗ چٟبس اتٓ ٕٞؼبیٝ ٚ دٚاصدٜ ٘ضدیهچٟبسٚخٟی ثب ٘ضدیه

ؿٛد. تشویت وبدٔیٓ تّٛسایذ دس فـبس یه اتٕؼفش داسای ثّٙذ ٚ ٚستؼبیت دس خبٔذات دٚتبیی ٔیاتٕی، ٚ ػبختبسٞبی صیٙهته

 .]27[ اػت Cd-Te، Å806/2ٚ عَٛ پیٛ٘ذ  Å481/6ثّٙذ ٔشوض ػغحی ثب ثبثت ؿجىٝ ػبختبس صیٙه

-سً٘ ٞب،ؿىُ ٗی. دس ادٞٙذیـبٖ ٔی سا ٘ا٘شط ٗتشیٗییپب ( ثب10-1;n)CdnTen ٞبی ػٝ ػبختبس خٛؿٝ ٗیِٚا 2ٚ  1 ٞبیؿىُ

 یثٝ فٙٛاٖ ػبختبسٞب یا٘شط ٗتشیٗییثب پب یی. ػبختبسٞبثبؿٙذیٔ Cd  ٚTeٞبی اتٓ ـٍشیٕ٘ب تیثٝ تشت یلشٔض ٚ عٛػ یٞب

ثٝ فٙٛاٖ  ٝیثبلاتش اص حبِت پب ٞبییدس ػتٖٛ ػٕت چپ ٚ دٚ ػبختبس ثب ا٘شط ٞبٛؿٝ( خFIاَٚ ) یضٚٔشٞبیا بی( LES) ٝیحبِت پب

 .ا٘ذدْٚ ٚ ػْٛ ٘ـبٖ دادٜ ؿذٜ ٞبی( دس ػتTIٖٛٚ ػْٛ ) (SIدْٚ ) یضٚٔشٞبیا بی یٔٛضق ٞبیٙٝیوٕ

. اػت v∞C یاثٝ ٌشٜٚ ٘مغٝٔتقّك ٚ  Å56/2پیٛ٘ذ ثب عَٛ  یِٔٛىَٛ خغ هی،  CdTeیی تبدٚ، ٌشٜٚ ٗیا یخٛؿٝ ٗیوٛچىتش

وٛچىتش CdTe (Å56/2 )یی دس دٚتب Cd-Te ٛ٘ذیوٝ عَٛ پ دٞذی٘ـبٖ ٔ 2Cd  ٚ2Teثب  CdTeیی دٚتب ی ػبختبسیؼٝیٔمب

 CdTeاتٓ، ٔمذاس آٖ ثشای ٘ؾش ا٘شطی ثؼتٍی ثشحبِی وٝ اص ٘مغٝ، دساػت Cd-Cd (Å11/3)  ٚTe-Te (Å58/2)اص 

(eV/atom77/0 وٛچىتش اص )2Te (eV/atom19/2ٚ )  2ثضسٌتش اصCd (eV/atom02/0اػت. ایٗ ٘تبیح ٘ـبٖ ٔی ) ٝدٞذ و

تٛاٖ آٖ سا ثٝ ا٘تمبَ ثبس اص اص پبیذاسی وٕتشی ثشخٛسداس اػت وٝ ٔی 2Teپبیذاستش ٚ ٘ؼجت ثٝ  2Cd٘ؼجت ثٝ  CdTe دٚتبیی

( ثٝ 2Teدس وٛٚالا٘غ )-٘غ( ٚ وٛٚالا2Cdدس وٛٚالا٘غ )-ٞبی پیٛ٘ذی اص ٚا٘ذسٚاِغٚ تغییش ٔـخلٝ Teثٝ آ٘یٖٛ  Cdوبتیٖٛ 

ٞبی ثب اتٓ( IIB)ٌشٜٚ  Cdٞبی اتٓ تیاص تشوحدٕی وٝ اػت وٝ دس حبِت  روشثٝ  لاصْ ( ٘ؼجت داد.CdTeیٛ٘ی )دس-وٛٚالا٘غ

Te  ٌٜٚش(VIA ػبختبس )ٞبیتٛاٖ تلٛس وشد وٝ اتٓیٔ ٌشددیحبكُ ٔ ثّٙذصیٙه Cdٖٚثلٛست  ، ثب اص دػت دادٖ دٚ اِىتش

 هیاص  ـتشیث یضیچ ثبیؼت پیٛ٘ذؿبٖ سادٚ فٙلش ٔی تٝیٛیاِىتشٍٚ٘بتوٓ اختلاف  ؿٛ٘ذ، أب ثٝ دِیُیبٞش ٔٔثجت ؽ یٞبٖٛی

ٞؼتٙذ. دس ایٙدب ٘یض  یالا٘ؼٚوٛ-یٛ٘یٔشوت  یٛ٘ذٞبیاص پ یخٛث یٞبٔثبَ ییثّٛسٞبچٙیٗ  متیدس ٘ؾش ٌشفت. دس حم یٛ٘یٛ٘ذیپ
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ی وِٛٙی ثیٗ ٔـبثٝ حبِت حدٕی ٘یؼتٙذ، صیشا دافقٝ CdTeٞبی خٛؿٝی سفت ػبختبسٞبی حبِت پبیٕٝٞب٘غٛس وٝ ا٘تؾبس ٔی

 شتٞبی ثیشٚ٘ی خٛؿٝ ثشای سػیذٖ ثٝ یه حبِت پبیذاسٞب ثٝ ػٕت ٔىبٖٛخت حشوت اتٓٔ Teٞبی خفت اِىتشٖٚ تٟٙب دساتٓ

 ؿٛ٘ذ.ٔی

ػت وٝ ٔتٛػظ ا h2Dای مغٝؿىُ ٚ ٔتقّك ثٝ ٌشٜٚ ٘ یػبختبس ِٛص ه، ی2Te2Cdثیٙی ؿذٜ ثشای س پجؾػبختب ٗیذاستشیپب

ٞبی وٛچه ی خٛؿٝٝیحبِت پب ػبختبسٞبی بٖیػت. دس ٔا CdTeثیـتش اص دٚتبیی  Å2/0ی آٖ ثٝ ا٘ذاصٜ Cd-Teذ ٛ٘یعَٛ پ

 هی٘ضد یقٙی Å88/2عَٛ  ٝث یٛ٘ذیٚخٛد پٚخٛد داسد.  Cd-Cdدس آٖ پیٛ٘ذ اػت وٝ  ایتٟٙب خٛؿٝ 2Te2Cdوبدٔیٓ تّٛسایذ، 

 ٗیا ایضٚٔشٞبی دْٚ ٚ ػْٛ. ػتا Cd-Cdی ٞباتٓ ٗیث یثشٕٞىٙؾ لٛ هی بٍ٘شیث (Å83/2حدٕی ) حبِت یٛ٘ذیثٝ عَٛ پ

اَٚ  ضٚٔشی٘ؼجت ثٝ اٞؼتٙذ وٝ  Cd-Te Å67/2 ٚ Å48/2پیٛ٘ذ ٔتٛػظ عَٛ داسای  ٚ ثبص یػبختبس ٔشثقثب  تیخٛؿٝ ثٝ تشت

دس ایٗ خٛؿٝ، ایضٚٔشٞبی  اػت.ی ثب حبِت حدٕی ٚ ٔؼبٚ Å83/2دْٚ ثشاثش  ضٚٔشیدس ا Cd-Cdا٘ذ. ٕٞچٙیٗ پیٛ٘ذ بفتٝیوبٞؾ 

-دس ػغح ا٘شطی ثبلاتشی لشاس داس٘ذ. اختلاف ا٘شطی eV44/0  ٚeV15/1 یدْٚ ٚ ػْٛ ٘ؼجت ثٝ ایضٚٔش اَٚ ثٝ تشتیت ثٝ ا٘ذاصٜ

 اسائٝ ؿذٜ اػت.  1 دس خذَٚ CdnTenٞبی ٞبی وُ ایضٚٔشٞبی دْٚ ٚ ػْٛ ٘ؼجت ثٝ ا٘شطی ایضٚٔش اَٚ ثشای خٛؿٝ

 ∆11Eو  ∆11E ایزومر اول، نسبت به CdnTenهای اختلاف انرژی کل ایزومرهای دوم و سوم خوشه .1ول جد

(eV)1 E- 3 E;31E∆ (eV)1 E- 2 E;21E∆ ٝ٘بْ خٛؿ 

- - CdTe 

15/1 44/0 2Te2Cd 

31/1 28/1 3Te3Cd 

02/1 26/0 4Te4Cd 

50/0 26/0 5Te5Cd 

92/0 30/0 6Te6Cd 

06/1 98/0 7Te7Cd 

69/0 34/0 8Te8Cd 

12/1 74/0 9Te9Cd 

30/0 27/0 10Te10Cd 

 

 Cd-Teٚاحذ  هیافضٚدٖ  ػت.ا h2Dای ٔتقّك ثٝ ٌشٜٚ ٘مغٝ ی ٚدٚ ثقذ یػبختبس ٔثّث هی LDA ،3Te3Cdثشعجك ٔحبػجبت 

 Å07/0ٞؾ وب یىذیٍش ٚ دس ٘تیدٝ ثب Cd  ٚTeٞبی اتٓ تیؽشف یٞباِىتشٖٚ یٞبتبَیسثٚا ٕٞپٛؿی ثیـتشػجت  2Te2Cdثٝ

ایٗ تغییشات ثٝ دِیُ  .ؿذٜ اػت 2Te2Cd٘ؼجت ثٝ  Te (˚2/77eT̂)س ٔحُ اتٓ د 14/4˚ٝیصاٚ ؾیفضاٚ ا Cd-Teپیٛ٘ذ 

 ه، ی4Te4Cdی ثشاثبؿذ. ٔی  Cd ٚTe ؽشفیتٞبی ٚ افضایؾ ثشٕٞىٙؾ اِىتشٖٚ 2Te2Cdثٝ  ٘ؼجت Cd-Cdحزف پیٛ٘ذ 

اػت.  ثیٙی ؿذٜپیؾدْٚ  ضٚٔشیا یثشا یػبختبس چٟبس ٚخٟ هیاَٚ ٚ  ضٚٔشیا ی( ثشاh4Dای مغٝ)ٌشٜٚ ٘ یدٚ ثقذ یػبختبس ٔشثق
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 ٌشدد ثب ایٗ ٚخٛدیٔـبٞذٜ ٕ٘ 3Te3Cdؼجت ثٝ ٘ 4Te4Cd اَٚ ضٚٔشیا ثشای Cd-Te ٛ٘ذیدس عَٛ پ یٔحؼٛػ شییاٌشچٝ تغ

 .دٞذی٘ـبٖ ٔ سا 7/10˚افضایؾ  eT̂ی ٝیصاٚ

آٖ دس  Cd-Teپیٛ٘ذ اػت وٝ عَٛ  ی( دٚ ثقذCsای )ٌشٜٚ ٘مغٝ یپٙح ضّق ه، ی5Te5Cdٝیحبِت پب یثشا ذػت آٔذٜث ػبختبس

ؽبٞش  یػٝ ثقذ یخٛؿٝ ثب ػبختبسٞب ٗیا ٍشید ضٚٔشی. دٚ ابثذییٔ ؾیافضا 2/8˚حذٚد eT̂ٝیصاٚ وٝیاػت دس حبِ 4Te4Cdحذ 

ٞبی ثضسٌتش، ی خٛؿٝاشاػت. ثوبٞؾ یبفتٝ  ٝی٘ؼجت ثٝ حبِت پب eV26/0  ٚeV50/0ٔمذاس ت تشتیآٟ٘ب ثٝ  ا٘ذوٝ پبیذاسیؿذٜ

5<nا٘ذ ٚ آسایؾ تٙبػت فٙلشی ٘یض دس ثقضی ٞبیی ٞؼتٙذ وٝ تقذادی حّمٝ ٔتلُ ثٟٓ سا دس ثشٌشفتٝ، ػبختبسٞب ؿجیٝ لفغ

ٞبی ثشای وبتیٖٛ 2آسایی ٌشدد آسایؾ تٙبػت فٙلشی ثب فذد ٞٓٔـبٞذٜ ٔی 1ؿٛد. ٕٞب٘غٛس وٝ دس ؿىُ اص آٟ٘ب دیذٜ ٔی

(Cdٖٛآ٘ی ٚ )( ٞبTeٝدس ایضٚٔشٞبی اَٚ خٛؿ ) 5ٞبی≥n  2ثٝ خض دس;n 5ٞبی وٝ دس خٛؿٝٚخٛد داسد، دس حبِی<n ؽٟٛس ،

 (.2)ؿىُ دٞذٔی ؾیافضا 4ٚ  3آسایی سا ثٝ فذد ٞٓ ،ػبختبسٞبی ػٝ ثقذی

 

 ، دس ػتٖٛ ػٕت چپ،FI. ایضٚٔشٞبی اَٚ، n;1-5ثب  CdnTenٞبی ػٝ ایضٚٔش خٛؿٝ. ػبختبسٞبی اِٚیٗ 1 ؿىُ

 ، دس ػتٖٛ ػٕت ساػت لشاس داس٘ذ.TI، دس ػتٖٛ ٔیب٘ی ٚ ایضٚٔشٞبی ػْٛ، SIایضٚٔشٞبی دْٚ، 

 ا٘ذ.ٞبی لشٔض ٚ عٛػی ٔـخق ؿذٜثٝ تشتیت ثب سً٘ Cd  ٚTeٞبی اتٓ

 

ػْٛ  دْٚ ٚ یضٚٔشٞبیا یشاٚ ث 6Te6Cd→5Te5Cdٞب اص خٛؿٝضٚٔشٞبی اَٚ ی ایثشا یثٝ ػٝ ثقذ یٌزاس اص حبِت دٚ ثقذ

 یٞباتٓ بیٚ  2Te2Cdػْٛ  ضٚٔشیا شیثبص ٘ؾ یدس ػبختبسٞب یٛ٘ذیپته یٞباتٓ ٛ٘ذیعَٛ پ .دٞذیسخ ٔ 4Te4Cd→3Te3Cdصا

 ٗیاٛؿٝ وٛچىتش اػت وٝ دس ٔمبیؼٝ ثب ػبیش پیٛ٘ذٞبی خ، 3Te3Cdدْٚ  ضٚٔشیػبختبس ثؼتٝ ٔثُ ا هیٔتلُ ثٝ  یٛ٘ذیپته

   ثبؿذ.یٔ ٚ دٚ هی ٗیث ییٛ٘ذٞبیاص ٚخٛد پ یٔٛضٛؿ حبو
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 .n;5-10ثب  CdnTenٞبی . ػبختبسٞبی اِٚیٗ ػٝ ایضٚٔش خٛؿ2ٝؿىُ 

 

دٞذ. ٞبی وبدٔیٓ تّٛسایذ ٘ـبٖ ٔیسا ثشای ػبختبسٞبی حبِت پبیٝ خٛؿٝ Cd-Teٔٙحٙی تغییشات ٔتٛػظ عَٛ پیٛ٘ذ  3ؿىُ 

ٚخٛد داسد. وٛتبٞتشیٗ  Cd-Teٌشدد یه سٚ٘ذ افضایـی ٕٞشاٜ ثب ٘ٛػب٘بت ؿذیذ ثشای عَٛ پیٛ٘ذ ـبٞذٜ ٔیٕٞب٘غٛس وٝ ٔ

، ثب n;2ثٝ  n;1وٕتش اػت. ثب سفتٗ اص  Å25/0ثٛدٜ وٝ دس ٔمبیؼٝ ثب حبِت حدٕی  CdTe، ٚ ٔشثٛط ثٝ دٚتبیی Å56/2پیٛ٘ذ، 

اص یه ثٝ ػٝ، دس خٟت سػیذٖ  Cdٞبی آسایی اتٓفضایؾ فذد ٞٓیه افضایؾ ؿذیذ دس عَٛ پیٛ٘ذ ٔٛاخٝ ٞؼتیٓ وٝ ثٝ دِیُ ا

 ٞبیوٙذ وٝ ثٝ دِیُ ٕٞپٛؿی ثیـتش اٚسثیتبَد٘جبَ ٔی n;5تب  n;2ثٝ ػبختبس پبیذاستش اػت. ایٗ تغییشات، یه سٚ٘ذ وبٞـی اص 

ػت. ثب افضایؾ تقذاد آسایی وٕتش أدبٚس ٚ دس ٘تیدٝ، ؽٟٛس ػبختبسٞبی حّمٛی دٚ ثقذی ثب فذد ٞٓ Cd ٚ Te اتٓ ٞبی

-آسایی ثشای اتٓؿٛ٘ذ وٝ ٔٙدش ثٝ افضایؾ فذد ٞٓ، اؿىبَ ػٝ ثقذی ؽبٞش ٔیn≥6ٞبی ثب ثشای خٛؿٝ CdTeٚاحذٞبی ػبص٘ذٜ 

اص ثشسػی خٛاف ػبختبسی  ٌشدد.افضایؾ عَٛ پیٛ٘ذ آٟ٘ب ٔی "ٞب ٚ ٟ٘بیتبٚ وبٞؾ ػٟٓ ٕٞپٛؿی اٚسثیتبَ Cd  ٚTeٞبی 

تٕبیُ ثٝ ثشلشاسی پیٛ٘ذٞبیی ٔـبثٝ حبِت حدٕی )تتشاٌٛ٘بَ(  Cd  ٚTeٞبی ٌشدد وٝ اتٓٙجبط ٔیچٙیٗ اػت CdTeٞبی خٛؿٝ

 ؿٛد. ٘ذاؿتٝ ٚ ایٗ ٚیظٌی ٔٙدش ثٝ ثشٚص خٛاف اِىتشٚ٘ی ٚ اپتیىی وبٔلاً ٔتفبٚت ثب حبِت حدٕی ٔی
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 . n، ی خٛؿٜٝش حؼت ا٘ذاصث CdnTenٞبی دس خٛؿٝ Cd-Te. ٔٙحٙی تغییشات ٔتٛػظ عَٛ پیٛ٘ذ 3ؿىُ 

 CdnTen(01-0;n) های خوشه یخواص الکتزون -0-2

ٞبی حدٕی اػت، ٚلتی ا٘ذاصٜ خٛؿٝ ٞبی ِٔٛىِٛی ثٝ حبِتٞب، ػیش تذسیدی حبِتٞبی ٔٙحلش ثفشد خٛؿٝیىی اص ٚیظٌی

ـبٞذٜ وشد وٝ ثشای ی ٚػیقی اص خٛاف فیضیىی ٚ ؿیٕیبیی سا ٔتٛاٖ یه ثبصٜٞب ٔییبثذ. ثب افضایؾ ا٘ذاصٜ خٛؿٝافضایؾ ٔی

ٞبی ػبخت لغقبت خذیذ كٙقتی ٚ ٘ب٘ٛتىِٙٛٛطی ٔفیذ اػت. ثقضی اص تغییشات دس خٛاف فیضیىی ٚ ؿیٕیبیی ثشای خٛؿٝ

ٞب، ایٗ اثشات سا تٛاٖ آٟ٘ب سا ثٝ خٛاف ػبختبسی اتٕی ٘ؼجت داد. ػبختبسٞبی ٔتٕبیض خٛؿٝوٛچه، خیّی ثضسي اػت وٝ ٔی

تٛاٖ ٘ٛاسٞبی ا٘شطی سا ٔـبٞذٜ دٞٙذ. ثغٛس ٔثبَ دس یه ثّٛس ٔییؼٝ ثب حبِت حدٕی ٘ـبٖ ٔیؿبٖ دس ٔمبدس خٛاف اِىتشٚ٘ی

-ٞب سا اص خٛد ٘ـبٖ ٔیٞبی وٛچه، سفتبسی ٔـبثٝ ِٔٛىَٛوٝ خٛؿٝا٘ذ دس حبِیوشد وٝ اص تشاصٞبی ؿجٝ پیٛػتٝ تـىیُ ؿذٜ

ؿٛ٘ذ. دس ایٗ ػیش ٘ٛاس ٘ضدیه ٔی-بٖ یقٙی ؿجٝؿی خٛؿٝ، تشاصٞبی ٌؼؼتٝ ثٝ ػٕت حبِت حذیدٞٙذ. ثب افضایؾ ا٘ذاصٜ

، Ebوٙٙذ. ا٘شطی ثؼتٍی ثش ٚاحذ اتٓ، ، تغییش ٔیHOMO-LUMOٌبف ا٘شطی،  تذسیدی، خٛاف فیضیىی ٘ؾیش ا٘شطی ثؼتٍی،

 ؿٛد:ثٝ كٛست صیش تقشیف ٔی CdTeٞبی ثشای پبیذاستشیٗ ػبختبسٞبی خٛؿٝ

(1) 
 

 TeCdn

EEnE
E TeCdClusters

b





 

عٛس وٝ دس اػت. ٕٞبٖ x، ا٘شطی وُ ػیؼتٓ EXسػٓ ؿذٜ اػت . دس ایٙدب  4، دس ؿىُ nی اص ا٘ذاصٜ خٛؿٝ، وٝ ثٝ كٛست تبثق

، یه افضایؾ n;1-5ی یبثذ. دس ثبصٜی خٛؿٝ، افضایؾ ٔیٚاحذ اتٓ ثب افضایؾ ا٘ذاصٜ ؿىُ ٘ـبٖ دادٜ ؿذٜ ، ا٘شطی ثؼتٍی ثش

-)اتٓ آسایی ثضسٌتشؿٛد وٝ ثٝ فّت سػیذٖ ثٝ فذد ٞٓیٍب٘ؾ دیذٜ ٔیدس ٔمبیؼٝ ثب ٕٞؼب n;2ی ٘بٌٟب٘ی دس ا٘شطی ثشای خٛؿٝ

ؿٛد وٝ ثٝ فّت ٌزاس اص دیذٜ ٔی n;6ثٝ  n;5تش دس ا٘شطی ثؼتٍی اص اػت. یه افضایؾ خضئی Cd-Cd( اص خّٕٝ پیٛ٘ذ Cdٞبی 
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 eV/atom3/0یىذیٍش وٕتش اص ، تغییشات ا٘شطی آٟ٘ب ٘ؼجت ثٝ n≥6ٞبی ثضسٌتش ثقذی اػت. ثشای خٛؿٝػبختبس دٚ ثقذی ثٝ ػٝ

 اػت. 

 

 .n، ی خٛؿٝثش حؼت ا٘ذاصٜ CdnTenٞبی . ا٘شطی ثؼتٍی خٛؿ4ٝؿىُ 

اختلبف  6Te6Cd  ٚ9Te9Cdٞبی ثضسي ثٝ ٚ دس ٔیبٖ خٛؿٝ 3Te3Cdٞبی وٛچه ٔشثٛط ثٝ ٘مبط ٔبوضیٕٓ دس ٔیبٖ خٛؿٝ

پیٛ٘ذ ضقیف ثیٗ اتٕی ؽٟٛس ٝ ٔی تٛاٖ دِیُ آٖ سا ثٝ و داس٘ذ وٝ حبوی اص پبیذاسی ثیـتش آٟ٘ب ٘ؼجت ثٝ ٕٞؼبیٍب٘ـبٖ اػت

ٝ دس خٛؿ Cd-Cd ٚ ٕٞچٙیٗ ؽٟٛس پیٛ٘ذٞبی =6n ثقذی دس 3 ٝثقذی ث 2 ، ٌزاس اص حبِت=3nدس خٛؿٝ Cd-Cd اٚسثیتبِٟبی 

9n=  ٘ؼجت دادتمبسٖ ثیـتش آٖ ٘ؼجت ثٝ ٕٞؼبیٍبٖ  ثب.  

ف ٔشتجٝ دْٚ دس ا٘شطی وُ، ؿٛ٘ذ، اختلاٞب ٔشثٛط ٔیدٚ وٕیتی وٝ ثٝ پبیذاسی خٛؿٝ xE2ٌبف ٚ ، HOMO-LUMO 

وٝ اػت. دس حبِی xE2 ٝؿٛد، ٌبف ٞب ٘ؼجت ٕٞؼبیٍب٘ـبٖ ثىبس ثشدٜ ٔیثشای تٛكیف پبیذاسی خٛؿHOMO-LUMO 

وٙذ.ٞب سا ثبصتبة ٔیفقبِیت ؿیٕیبیی خٛؿٝ xE2 ٝٞبیثشای خٛؿ CdnTen ؿٛد:ثٝ كٛست صیش تقشیف ٔی 

     nnnnnn TeCdETeCdETeCdExE 2)( 11112                                                                 (2) 

(، یه ٔمذاس ٔثجت ثشای 2ی )ثش عجك ساثغٝ xE2 ٜی پبیذاسی ثیـتش آٖ خٛؿٝ ٘ؼجت ثٝ ٕٞؼبیٍب٘ؾ اػت. ٘ـبٖ دٞٙذ

، 5ؿىُ  xE2 ٝٞبی خٛؿCdTe دٞذ وٝ ٔٙحٙی آٖ ثب یه سفتبس ٘ٛػب٘ی اص ٔمبدیش ٔثجت ٚ ٔٙفی ٕٞشاٜ سا ٘ـبٖ ٔی

ٞب ٘ؼجت ثٝ ا٘ذ وٝ ثیبٍ٘ش پبیذاسی ثیـتش آٖ خٛؿٝثب ٔمبدیش ٔثجت ؽبٞش ؿذٜ n;3، 6، 9اػت. ٘مبط ٔبوضیٕٓ آٖ دس 

 ی ثؼتٍی ٔغبثمت داس٘ذ.ٕٞؼبیٍب٘ـبٖ اػت ٚ ثب ٘مبط ٔبوضیٕٓ دس ٔٙحٙی ا٘شط
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 .n، ی خٛؿٝ( ثش حؼت ا٘ذاص10-1;nٜ) CdnTen. اختلاف ٔشتجٝ دْٚ دس ا٘شطی وُ خٛؿٝ ٞبی 5ؿىُ 

( ٚ VBMدس حبِت حدٕی ثٝ ػبختبس ٘ٛاسی اِىتشٚ٘ی دس ٘ضدیه ٔبوضیٕٓ ٘ٛاس ؽشفیت ) CdTeخٛاف اِىتشٚ٘ی ٚ اپتیىی 

 s5-Cdی وبتیٖٛ، یقٙی ٝ ٘ٛاس سػب٘ؾ ٘بؿی اص اِٚیٗ تشاص اؿغبَ ٘ـذٜو( ثؼتٍی داسد. دس حبِیCBMٔیٕٙٓ ٘ٛاس سػب٘ؾ)

ٕٞچٙیٗ ٔـخق ؿذٜ اػت وٝ  ؿٛد.ٔشثٛط ٔی p5- Teاػت،  ثبلاتشیٗ ٘ٛاس ؽشفیت ثٝ ثبلاتشیٗ تشاص اؿغبَ ؿذٜ آ٘یٖٛ، یقٙی 

 ٘تبیح ثٝ دػت آٔذٜ اص .]28[ ٌشددٔی CdTeی ٘ٛاس ؽشفیت دس آ٘یٖٛ ػجت وبٞؾ ِجٝ pوبتیٖٛ ٚ  dؿذٌی تشاصٞبی خفت

دٞذ وٝ تشاصٞبی ا٘شطی اتٕی یه اتٓ تٟٙب ثٝ تقذاد صیبدی اص تشاصٞبی ا٘شطی ٘ضدیه ثٝ ٞٓ ؿٓ ٘ـبٖ ٔی-حُ ٔقبدلات وٛٞٗ

(، LUMOتشیٗ تشاص اؿغبَ ٘ـذٜ )( ٚ پبییHOMOٗؿٛد. ٌبف ا٘شطی ثیٗ ثبلاتشیٗ تشاص اؿغبَ ؿذٜ )ٞب ؿىبفتٝ ٔیثشای خٛؿٝ

 HOMO  ٚLUMOٌشدد. تشاصٞبی ٞب یب ٘ب٘ٛرسات ٔحؼٛة ٔیٔقیبسی ثشای فقبِیت ؿیٕیبیی خٛؿٝ ،HOMO-LUMOٌبف 

ایٗ تشاصٞب ثشای  وٙٙذ.تشیٗ تشاصٞبی ٘ٛاس ؽشفیت ٚ سػب٘ؾ یه ٔبدٜ سا دس حبِت حدٕی ایفب ٔیثٝ تشتیت ٘مؾ ثبلاتشیٗ ٚ پبییٗ

 سػٓ ؿذٜ اػت.  6ىُ ٚ تّٛسیٓ دس ؿٞبی وبدٔیٓ ٞبی وبدٔیٓ تّٛسایذ ٚ ته اتٓخٛؿٝ
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 .CdnTen (10-1;n)ٞبی ٚ خٛؿٝ Te ،Cdٞبی ثشای اتٓ HOMO  ٚLUMO. تشاصٞبی 6ؿىُ 

. ثبلاتشیٗ اٚسثیتبَ ا٘تمبَ دادٜ ؿذٜ ا٘ذكفش ا٘شطی  ٘مغٝٞب ثٝ ی خٛؿٝٞبی فٛق، ا٘شطی فشٔی ٕٞٝثشای تدضیٝ ٚ تحّیُ دادٜ

تٛا٘ذ ٘مؾ آٟ٘ب ٔی eV08/0ػت وٝ اختلاف ا٘شطی ا p  ٚsٞبی ط ثٝ اٚسثیتبَثٝ تشتیت ٔشثٛ Te  ٚCdٞبی اؿغبَ ؿذٜ ثشای اتٓ

وٕتشیٗ ٌبف ا٘شطی سا  CdTeٌشدد وٝ دٚتبیی ایفب وٙذ. ٕٞب٘غٛس وٝ ٔـبٞذٜ ٔی CdTeٞبی ٟٕٔی دس خٛاف اپتیىی خٛؿٝ

-ٞب سا ٘ـبٖ ٔیب ػبیش خٛؿٝدس ٔمبیؼٝ ث CdTeی ٞبی روش ؿذٜ داسد وٝ تٕبیُ ثٝ ٚاوٙؾ پزیشی صیبد خٛؿٝدس ٔیبٖ خٛؿٝ

وٙٙذ. ایٗ سٚ٘ذ ثٝ ػٕت پبییٗ حشوت ٔی HOMOثٝ ػٕت ثبلا ٚ تشاصٞبی  LUMOدٞذ. ثب افضایؾ ا٘ذاصٜ خٛؿٝ، تشاصٞبی 

ثبؿذ. ٕٞچٙیٗ ایٗ ٔی HOMOثیـتش ٚ ٕٞشاٜ ثب ٘ٛػب٘بت ؿذیذتشی ٘ؼجت ثٝ تشاصٞبی LUMO ٞبیتغییشات ثشای تشاص

وبٞؾ  ٘یض ٞباص یىذیٍش، تٕبیُ ثٝ ٚاوٙؾ پزیشی خٛؿٝ HOMO  ٚLUMOدٚس ؿذٖ تشاصٞبی  تغییشات ثیبٍ٘ش آٖ اػت وٝ ثب

دس ٔمبیؼٝ ثب ٕٞؼبیٍب٘ـبٖ ثضسٌتش، ٚ دس ٘تیدٝ فقبِیت  n;3، 5،  9 ٞبی دٞذ وٝ ٌبف ا٘شطی خٛؿٝ٘ـبٖ ٔی 6یبثذ. ؿىُ ٔی

 تش اػت. وٕ٘ؼجت ثٝ خٛؿٝ ٞبی ٔدبٚس ؿبٖ  ؿیٕیبیی

ٞبی خٛؿٝ ٔٛسد ثحث ٚ ثشسػی لشاس داد. دس تٛاٖ ثب آ٘بِیض تٛصیـ چٍبِی ثبس ثش سٚی اتٓخٛؿٝ سا ٔیعجیقت پیٛ٘ذٞب دس یه 

ـبٖ ٘ n;2، 6، 9ٞبی ثشای خٛؿٝ HOMO  ٚLUMOٞبی دستشاص Cd  ٚTeٞبی ثشسٚی اتٓ تٛصیـ ؿذٜخضئی  ٞبی، ثبس7ؿىُ 

٘ذاؿتٝ ٚ چٍبِی ثبسٞب  HOMOٞبی حبِت ٛصیـ ثبس دسػٟٕی اص ت Cdٞبی اتٓ ٌشدد،دادٜ ؿذٜ اػت. ٕٞب٘غٛس وٝ ٔـبٞذٜ ٔی

حبِت حدٕی تغبثك دسثبلاتشیٗ تشاص ٘ٛاس ؽشفیت  خلّت اتٕی ثٛدٜ ٚ ثب pاختلبف داس٘ذ وٝ داسای خلّت  Teٞبی فمظ ثٝ اتٓ

ٞیجشیذی اص  ٞبیثٝ حبِت تٛصیـ ثبس ٚ ٌشدد٘یض ٔـبٞذٜ ٔی Cdٞبی ٔـبسوت اتٓ ،LUMOٞبی حبِت ثشایوٝ داسد، دس كٛستی

ٞبی دس خٛؿHOMO   ٚ LUMOٝٞبیسٚ٘ذ تٛصیـ ثبس ثشای اٚسثیتبَ. ایٗ  وٙذاختلبف پیذا ٔی  Cd-s ٚTe-pٞبی اٚسثیتبَ

6Te6Cd ٚ 9Te9Cd  ٝ2ٔـبثTe2Cd اػت. 
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 )ػتٖٛ ٚػظ( ٚ  6Te6Cd)ػتٖٛ چپ(، 2Te2Cd دس خٛؿٝ ٞبی HOMO ٚ LUMO تشاصٞبی چٍبِی ثبسٞبی خضئی ثشای . 7ؿىُ 

9Te9Cd .)ػتٖٛ ساػت( 
 

  :نتيجه گيري -4

( دس چبسچٛة تبثقی چٍبِی ٚ ثب اػتفبدٜ اص تمشیت چٍبِی ٔٛضقی 10-1;n) CdnTenٞبی خٛاف ػبختبسی ٚ اِىتشٚ٘ی خٛؿٝ

، ػبختبس دٚ n≤5، ثشای ػبختبسٞبی حبِت پبیٝ خٛؿٝ ٞبی DFTٔغبِقٝ ؿذٜ اػت. ٔحبػجبت  VASPدس ثؼتٝ ٘شْ افضاسی 

ٞبی ٚ دس خٛؿٝ n;3ی ٞبی وٛچه، خٛؿٝوٙذ وٝ دس ٔیبٖ خٛؿٝػبختبسٞبی ػٝ ثقذی سا پیؾ ثیٙی ٔی n>5ثقذی ٚ ثشای 

اتٓ، اختلاف ٞبی ا٘شطی ثؼتٍی ثش اص پبیذاسی ثیـتشی ٘ؼجت ثٝ ٕٞؼبیٍب٘ـبٖ ثشخٛسداس٘ذ. ٔٙحٙی n;6ٚ  9ٞبی ، خٛؿٝتشثضسٌ

فمظ  Cd-Teوٙٙذ. اص ِحبػ ػبختبسی، عَٛ پیٛ٘ذ ٜ سا تبییذ ٔیؿذ ٔشتجٝ دْٚ دس ا٘شطی وُ، پبیذاسی ثیـتش خٛؿٝ ٞبی روش

( ثٛدٜ ٚ ػبختبس تتشاٌٛ٘بَ ؿجیٝ آ٘چٝ دس حبِت حدٕی ثشای Å83/2( ٘ضدیه ثٝ حبِت حدٕی )Å88/2) 2Te2Cdدس خٛؿٝ 

ثٝ حبِت ٔـب HOMOٞبی دٞذ وٝ تشاص. ٘تبیح اػتخشاج ؿذٜ اص ٔحبػجبت ٘ـبٖ ٔیؿٛدٕ٘یٚخٛد داسد ٔـبٞذٜ  CdTeثّٛس 

 .اػت Cd-s ٚTe-p  ٞیجشیذی اصحبِت یه  LUMOوٝ ثٛدٜ دس حبِی اتٕی p ٞبی حدٕی داسای خلّت
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