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م  چکیده: این  الکترونیدر  ساختار  ساختار  م  3O2Al-α  (رمبوهدرال)  لوزوجهی   طالعه  گرفت.  قرار  بررسی  گروه    -αورد  به  متعلق  آلومینا 

R  فضایی c3    گیرد، تر مورد استفاده قرار می اتمی( در سلول واحد اولیه است. هرچند ساختاری که بیش  10با دو واحد فرمولی )   لوزوجهی و

)گوشهشش و    12  شامل   (هگزاگونالای  آلومینیم  اکسیژن،    18اتم  نقص  6اتم  نقش  است.  فرمولی  درواحد  بلوری شبکه  ها   ی 

شده است. ارزیابی  Alیا    Oهای  یکی از اتم  نبود رار گرفته است. تغییرات ساختار نواری در  جا در این مقاله مورد بررسی ق خصوص نقص تهیبه

انجاممحاسبه از کد شبیههای  استفاده  )با  اسپرسو( نشان  و سازی کوانتشده  نقطه  3O2Al-αکه    دادم  دارد و گاف   Γی  یک گذار مستقیم در 

  بر روی ساختار الکترونی بلور   Alجای  تر از تهیبیش  Oجای  چنین تهی. هماست  eV   3/6،(DFT)ی تابع چگالی  دست آمده از نظریهانرژی به

C:3O2Al-α  است و در افزایش پاسخ این بلور به عنوان آشکارساز مؤثربوده تأثیرگذار . 
 

 (DFTی تابعی چگالی )جا، آلومینا، نظریهتهی  :هااژهکلیدو
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Abstract: In this study, the electron structure of the α-Al2O3 rhombohedral graft has been investigated. 

The alpha-alumina structure belongs to the space group R3c and the rhombohedral with two units of 

formula (10 atoms) in the primary unit cell. Although the most widely used structure is hexagonal, it 

consists of 12 aluminum atoms and 18 atomic oxygen units, six units of formulas. The role of defects in 

the crystalline network, especially the vacancy defect, is investigated in this work. The band structure 

changes are evaluated in the absence of one of the O or Al atoms. The calculations showed that α-Al2O3 

has a direct transition at Γ, and the energy gap obtained from the density functional theory (DFT) method 

is 6.3 eV. Also, the depletion effect of O is higher than that of Al on the crystal electron structure: α-

Al2O3:C, and is useful in increasing the response of this crystal as a detector. 
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 مقدمه  .1

خانواده3O2Al-αترکیب   از  عایق سرامیک  ی ،  و  بوده   ها 

میالکتریک(  )دی  شمار  از رود.  به  یکی  الماس  از  بعد  آلومینا 

صنایع فضایی، پزشکی، و در   ها است. که درترین ترکیبسخت

عنوان  به  بلور  این  از  دارد.  فراوانی  کاربردهای  دزیمتری 

می استفاده  نیز  یوننده  پرتوهای  فضاییآشکارساز  گروه    شود. 

Al O− 2 3،R c3  شده در  ساختار سلول واحد استفاده.  است

درمحاسبه است.   دادهنشان  1  شکل  ها  الکترونی    شده  ساختار 

چنین در سازی شده است. همشبیه   1بلور با کد کوانتوم اسپرسو

با    لوزوجهی  سلول واحدپژوهش ساختار    این اتم   10است که 

در نظر گرفته شده    4  به  O:Al  6اکسیژن و آلومینیم به نسبت  

 است.  

افزودن ناخالصی )مانند کربن( این بلور را به یک آشکارساز 

کند. ورود ناخالصی یا برخورد پرتوهای یوننده  بهتری تبدیل می

شود.  با بلور سبب تغییراتی مانند ایجاد نقص در ساختار بلور می

درنقص بیش   ی شبکه  ها  خواص بلوری  تغییر  در  را  اثر  ترین 

فیزیکی از جمله، رسانندگی، سختی، شفافیت و... دارا هستند.  

( یا هر  Alیا    Oهای بلور )یکی از اتم  نبودکه در اثر  را  نقصی  

آن ایجاد میدوی  تهیها  نقص  می شود،  انواع    نامند.جا  از  یکی 

شتهی جاها،تهی تهی  2تکیوجای  نقص  در  است.  تغییر  با  جا، 

در تغییر  سبب  اکسیتونی  دزیمتری    های یتخاص  ترازهای 

می  جملهترکیب  از  هدفشود.  تعیین  ی  پژوهش،  این  های 

اتم از  نبود یکی  از  بلور  تغییرات حاصل  الکترونی  ها در ساختار 

باز ترکیب آن فرایندی تقریباً آنی است  است. در گذار مستقیم 

در که  مستلزم   درصورتی  و  بود  نخواهد  آنی  غیرمستقیم  گذار 

یا گرما است  ای کنندهوجود عامل تحریک فوتون  فونون،    مانند 

]1[  . 
 

 
 

 )آلومینا(. 3O2Al-αسلول واحد ساختار بلوری . 1شکل 

 
1- Quantum espresso  

2. Schottky 

 روش کار. 2

نظریه از  استفاده  با  بررسی  این  چگالی در  تابعی            3ی 

(DFT  الکترونی ساختار  قرار   3O2Al-α  ترکیب (  بررسی  مورد 

محاسبه این  در  اسپرسوگرفت.  کوانتوم  محاسباتی  کد  از    ها 

شد. کد   استفاده  این  تابعکه  در  رویکرد  از  با  تخت  موج  های 

استفاده  پتانسیل  استشبه  به   .شده  حالت برای  آوردن   دست 

کمیتپایه از  برخی  باید  سیستم  تقسیم ی  جمله  از    بندی ها 

پکی  منطقه مونخوست  روش  به  بریلوئن  قطع  4اول  انرژی   ،

بهینه   های تابع چگالی  قطع  انرژی  و  در  موج  )که  شوند  سازی 

آن برای  حاضر  مقبررسی  ترتیب،  به   ،  6×6×6  :دارهای ها 

Ry  550  و  Ry  55  ها  در این محاسبه  .(]2[  است  به دست آمده

موضعی   از چگالی  شبه  (LDA)  5تقریب   پتانسیل    با 

ایناستفاده  6زونگر   -پردو در  است.  از   پژوهش  شده  استفاده  با 

بهینه  مشخصه مقدارهای  و  بلورشده  ساختاری  ساختار    ،های 

جاها محاسبه  خالص و همراه با تهی   3O2Al-α  ترکیبالکترونی  

 شده است.  

 

 ها و بحث. یافته3

این    سلول گوشهواحد  شش  پارامترهای ترکیب  دارای  ای، 

  β     =α=60˚و    Å 97/12=c   ،Å  7/4=b  =a   ،˚120  =γ  یشبکه

یاخته شبکه  ی است.  پارامترهای  با  لوزوجهی  آن   ؛ ی بسیط 

Å  128 /5  در    .]3[  است  55̊   ی بین بردارهای شبکه  های ویهو زا

محاسبه حدوداین  حاصله  انرژی  گاف  نوار  پهنای    eV3 /6  ها 

با   که  گزارش است،  مقالهمقدارهای  دیگر  در  مطابقت  شده  ها 

نتیجه جدول  دارد.  در  تجربی  و  نظری  است   1های  شده    درج 

]4[ . 

 

 خالص  3O2Al-αساختار الکترونی .  1جدول 

 ها روش

تقریب چگالی 

 موضعی کار حاضر 

تقریب چگالی 

 موضعی نظری 

]4[  ،]5[ ،]6[ 

 تجربی

]7[  ،]8[ 

 3/6 3/2-5/6 8/8-8/10 (eV)پهنای گاف انرژی  

 

 

 
3. Density functional theory   

4. Monkhrost pack   

5. Local-density approximation   

6. Perdew zinger   
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دست آمده  رود مقدار گاف انرژی بهطور که انتظار میهمان

  آن   از مقدار تجربی  (DFT)ی تابعی چگالی  با استفاده از نظریه

نمودارهای  کوچک از  الکترونی  خواص  بررسی  برای  است.  تر 

حالت  چگالی  و  نواری  می  (DOS)  1ساختار  در   . شوداستفاده 

رسم نقطه(  2)شکل  شده  نمودارهای  به  فرمی  صفر  تراز  ی 

، گذارهای مستقیم و ساختار الکترونی  2  شده است. شکلمنتقل

تهی بدون  حالت  چگالی  و  را    3O2Al-αبلور  جای  غیرمستقیم 

 دهد.  نشان می

ترکیب    در مرحله  تهی  3O2Al-αاین  اتم  با  یک   Alجای 

شد بزرگ   .بررسی  سلول  یک  حالت  این  ابعاد    2در    ،2×2×2با 

واحد    8شامل   آلومینیم    80یا    لوزوجهیسلول  و  اکسیژن  اتم 

  . سازی در نظر گرفته شد( برای شبیه Oاتم    48و    Alاتم    32)

سلولی   چنین  تهییک  اثر  مستقل  امکانبررسی  را   پذیر جاها 

 سازد. می

  3O2Al-α، گذارها و چگالی حالت ساختار الکترونی 3شکل 

دهد. در نمودارها سطح فرمی با خط چین  را نشان میبا نقص  

 مشخص شده است. 

تهی اثر  بعدی  مرحله  با    Oجای  در  مشابه  شرایط   در 

بررسی شدمرحله الکترون  4. شکل  ی قبل  گذارها و    ی،ساختار 

 دهد.  را نشان می Oبا نقص   3O2Al-αچگالی حالت 

بلور   روی  بر  یوننده  پرتوهای  اثر  نیز حایز   3O2Al-αبررسی 

می زیرا  است،  جااهمیت  سبب  اتمبهتواند  ایجاد جایی  و   ها 

تهیتهی شود.  نوبه جاها  به  ترازهای  جاها  ایجاد  سبب  خود  ی 

ناحیه در  در    ی اکسیتونی  و  حفره(  )برای  ظرفیت  نوار  بالای 

می الکترون(  )برای  رسانش  نوار  بروز  پایین  در  اثر  این  شوند. 

 کند. خواص دزیمتری نقش مهمی ایفا می

 

 

 
 

 
1. Density of states  

2. Super cell   
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 )الف( 

 )ب(  

 
 (پ)

 

الکترونی  الف(  .3شکل   گذارها    ،ساختار  حالت  پو  ب(  چگالی   ) 

3O2Al-α جای با نقص تهیAl . 

 
 )الف( 

 
 )ب( 

 
 (پ)

  3O2Al-αچگالی حالت  و پ(  ب( گذارها    ،الف( ساختار الکترونی  .4شکل  

 . Oجای نقص تهی با
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جاها سبب ایجاد تراز انرژی در نوار چنین وجود این تهیهم
های ایجاد  دانیم یکی از روشکه میطورشود. همانممنوعه می

در  تهی اینجا  برای  و  است  بلور  دمای  افزایش   که بلور 
باشند  تهی داشته  وجود  هم  اتاق  دمای  در  شده  ایجاد  جاهای 

با  بنابراین،  باید دمای بلور به سرعت با دمای محیط یکی شود.  
تهی چگالی  بلور  دمای  میافزایش  افزایش  نیز  روش جاها  یابد. 

مطلب    ،دیگر این  است.  یوننده  پرتوهای  توسط  بلور  بمباران 
آنبیان تهیگر  که  بلورهای است  پاسخ  در  مهمی  نقش  جاها 

و   1های نزدیک به خطی هچنین ایجاد ناحیترمولومینسان و هم
 دارند.   2ایرخطی 
بلورتهی پاسخ  افزایش  باعث  به    3O2Al-α  جاها  نسبت 

می یوننده  اینپرتوهای  تعدادشوند.  ایجادشده تهی  که  جاهای 
است، هشداریبه تصادفی  اندازه  صورت  نایقینی  که    ها گیریاست 

رسان  TLDدر   حداقل  به  استفاده    دهرا   دمایی  روند  یک  از  و 
ترین مقدار  کنیم. بنابراین برای این که پاسخ آشکارساز در بیش

کنند. و حتماً قبل از پرتودهی  خود باشد، بلور را سریعاً سرد می 
TLD  عنوان یک دزیمتر، بهتر است فرایند صفر شدن با قرار به

قرائت توسط  خوانش  طریق  از  نه  و  کوره،  در  صورت  دادن  گر، 
با خوانش    ،گیرد که  قرائت  TLDچرا  نواری توسط  گر ساختار 

تهی تعداد  و  نمیبلور  منظم  بر  جاها  اولیه  حالت  به  و   شود 
میگردد.  نمی تغییر  را  آشکارساز  پاسخ  امر  بنابراین،  این  دهد. 

کردن   صفر  فرایند  هر    TLDباید  از  بعد  و  پرتودهی  از  قبل 
 خوانش انجام گیرد.

 
 گیری . نتیجه4

عنوان  3O2Al-α  ترکیب می   به  شناخته  خوب  عایق   . شودیک 
برنظریهمحاسبه مبتنی  چگالی  های  تابعی  برای   (DFT)ی 
نیز  3O2Al-α  ترکیب نور  ،  شفاف  عایق  یک  عنوان  به  را  آن 

می  دیدگانی مقایسهنتیجه  از  به    ی دهد.  مربوط  نمودارهای 
الکترونی تهی  3O2Al-α  ساختار  ساختار    O  ،Al  جای با   و 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
1. Sub Linear 

2. Super Linear 

نمونه  می الکترونی  مشاهده  خالص  تهیی  که   Alجای  شود 
لبه در  زیادی  ترازهایی  تغییر  و  نکرده  ایجاد  رسانش  نوار  ی 

کند. در صورتی که تغییرات در  نزدیک به نوار ظرفیت ایجاد می
تهی  ی لبه برای  تغییر چندانی    O  جای رسانش  ولی  است  زیاد 

دهد و یک تراز در زیر انرژی فرمی در پهنای نوار ممنوعه نمی
فاصله کرد.  خواهد  ظرفیتایجاد  نوار  از  تراز  این  انرژی    ی 

eV9 /2  و از نوار رسانشeV 4 /3  توان نتیجه  مینابراین،  ب  .است
   گرفت که این تراز انرژی، تراز اکسیتونی فرنکل است.

پرتو بیشبا  اکسیتونی  ترازهای  نیز  نمونه  ایجاد  دهی  تری 
سبب  می امر  این  که  بلور  براشود  پاسخ  منحنی  شدن  خطی 
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