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  مقدمه -1

  SnO2رسانای نوع نیم مادهn  الکترون ولت،  4تا 2با گاف نواری
مولکولی این پودر  جرم ،است خصلتیامغناطیس دودییک جامد 

[. 1]است 1120 ℃آن نقطه ذوب  و g/mol 150.708رنگ سفید
 که اکسیژنی کمبود به با توجه SnO2 ،فیلم نازک

 (3.8-4.3)د با گاف نواری پهن حدو nرسانای شفاف نوع نیم دارد
دایت های خاصی از قبیل ه ویژگیاکسید قلع بخاطر  [.4-2]است 

کاربردهای فراوانی در صنایع الکتریکی خوب و شفافیت بالا 
سرامیک، صنعت ترونیک و صنعت مانند میکروالک متفاوت
نشان داده است. در برخی گری و لعابکاری و.... از خود  شیشه

شود و در  فاده میاست رسانای الکتریکی بودنشکاربردهااز خاصیت 
بعضی کاربردهای دیگر خاصیت شفاف بودن این ماده اهمیت 

اکسید قلع دی  آید. بعضی مواقع هر دو خاصیت بکار می دارد و در

TCOف شفا واداکسیدهایم متعلق به خانواده
است که دارای  1

ی بالا نورالکتریک و شفافیت  ثابت دی الکتریکی پایین، مقاومت
ویژگی سبب  این .استدر ناحیه مرئی طیف الکترومغناطیسی 

بسیاری مانند استفاده  کاربردهای قلع اکسید دی شده است که
 دیودهای نشری نوری، صفحات درالکترود سلول خورشیدی،

 بازگرداننده گرما و دیگر قطعات های پنجره تخت، لایه مایشگرین
های لایه مطالعات بر تازگیبه  [. 5و 6] داشته باشد اپتوالکتریک

های کاربردهای وسیعی که در زمینهدلیل ه نازک شفاف و رسانا ب
را به خود جلب  پژوهشگراناپتوالکتریک دارند، توجه بسیاری از 

ی شفاف رسانا بدلیل داشتن ضزیب اکسیدها .[9-7کرده است ]
های نور مرئی و ی بالا در بازه نور مرئی به عنوان پنجرهنورعبور 

عنوان رسانای خوب  هداشتن مقاومت الکتریکی پایین، ب ،همچنین
-[. دی10]آیند حساب میه برای اتصال در مدارهای الکتریکی ب

ارای مقاومت بزرگ د پهنای نواربا  nنوع  رساناقلع یک نیم اکسید

                                                 
1

 Transparent Conducting Oxide 

 اسپرسو کوانتوم محاسباتی ی بسته از استفادهبا قلع اکسید دی لایهنانو الکترونی و ساختاری ویژگی بررسی به ،حاضر پژوهش در :چکیده
 این لصخا ساختار ایم.پرداخته ،یافته تعمیم گرادیان ریبتق و نرم فوق پتانسیل شبه رهیافت کمک به چگالی، تابعی ی نظریه مبنای بر

  بخش)دروآهن پلاتین م،تیتانی س،انتیموان،م مانند هاییناخالصی اثر ررسیب ،پژوهش این از هدف رساناست.نیم قلع اکسید دی از مدل

 که دهندمی نشان حالات چگالی و نواری تارساخ پیوندها، طول بررسی .است قلع اکسید دی نانولایه ی شده ذکر خواص بر مغناطیسی(

 باعث ،همچنین آهن افزودن شود؛می عقل اکسید دی لایهنانو بهبودرسانندگی باعث مس و متیتانی آنتیموان، پلاتین، های ناخالصی افزودن

 .شودمی آن در مغناطیسی خاصیت جادای

  ساختاری و الکترونی ویژگی ناخالصی، قلع،اثر کسیدا دی لایهنانو :کلیدی واژگان
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ناحیه مرئی (در90وشفافیت بالایی) ()حدودویژه 

و کاربرد   SnO2ی و ساختاری نورالکتریکی،  ویژگی [.11است ]
آن در اکسیدهای شفاف و رسانا و استفاده از آن در حسگرهای 

والکتریکی [، وسایل اپت13[، ترانزیستورهای لایه نازک ]12گازی ]
عنوان الکترود و پنجره ه[ و ب15[، صفحات پنل کریستال ]14]

ری را به خود [ توجه بسیا16و17های خورشیدی ] ی در سلولنور
دلیل آنکه هرچه خاصیت رسانایی دی ه ب[. 18جلب کرده است ]

داشت بدنبال لع بیشتر شود کاربرد بهتری خواهد اکسید ق
 ،د این خاصیت شود، همچنینهبوهایی بودیم که سبب ب ناخالصی

 ،ازاین رو. قلع امتحان شده باشنددی اکسید  در ساختارهای پیشتر
، مس و پلاتین را بجای اتم قلع جانشین کردیم، اتم آنتیموان

تیتانیوم چون از نظر آرایش الکترونی شبیه به اتم قلع است )چهار 
 الکترون در لایه ظرفیت خود دارد( به هنگام جانشین شدن با قلع

  دهد.مشابه را نشان می ویژگی

 محاسبات -2

  ساختاری ویژگی بررسی -1-2

ی تابعی چگالی و حل معادلات محاسبات در چارچوب نظریه
افزاری کوانتوم بسته نرمبا های موج تخت شم با پایه-کوهن

( و GGAشیب تعمیم یافته )[، با استفاده ازتقریب 19اسپرسو ]
( PW91شبه پتانسیل فوق نرم ) باسازی سلول خودسازگاربهینه

اکسید قلع را ی دیلایه، نانو. در این پژوهش[20انجام شد ]
(. پارامترهای شبکه قبل از بهینه 1، )شکل کردیمسازی شبیه

 و  a=3.186 Ǻمقدارهای[ 21سازی و با استناد به مقاله ]
b=6.69 Ǻ  است. 

 

 

 
 دی اکسید قلعنانو لایه : 1شکل 

های شکل)درتنظیم شد eV 95بر پایه امواج تخت  نرژی قطعا 
منطقه  ،(استبردار موج مشخص آزموان همگرایی انرژی و  3و2

   با تعداد نقاط پاک _کاهش ناپذیر به روش مونخورست بریلوئن
 گونه، بهینه شد. پایدارترین سطح از ساختار روتایل 1*5*5

SnO2 ختار را بصورتهندسی سا سطح [22]ست ا(110) سطح 
 از جلوگیری برای Ǻ 18 ای ساخته و فضای خلا بین سطوحلایه

 تناوبی انتخاب شد. در این مدل ساختاری تصاویر خلات بیناتد
 [.23] هستندت ثاب توده های پایینی در موقعیت هایلایه در هااتم

 

 (point-k) موج بردار همگرایی آزمون :2 شکل
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 (ecut) قطع انرژی همگرایی آزمون .3 شکل

 نتایج و بحث -3

  1سازی در جدول از بهینه پسبوط به طول پیوندها محاسبات مر 
این ساختاراز  مربوط به حالت بالکآمده است، طول پیوندهای 

 [25]پیشین کاردر  یکههمانطور  .ستاستنادشده ا [24مقاله ]
این در،من را مورد بررسی قرار دادیاآنتیموافزایش غلظت ناخالصی 

ناخالصی به عنوان  متفاوتم های اتمقاله توجه ما به جایگزیدگی 
 -دی  نانولایهرسانندگی ساختار  ویژگیبه دنبال بهبود  و است

جانشینی عناصری برای  از ع هستیم و برای این منظورقلاکسید
استفاده شده بود، مشاهده بالک در حالت  پیشتراستفاده کردیم که 

( قرار  که در مرکز) ط به اتم قلعکنیم طول پیوند مربو می
 )افزاییممیص را به این جایگاه های ناخال قع اتمدر وا ( دارد

طبیعی است، بیشترین تغییرات  تغییری بیشتری دارد که کامل
ت مربوط به و کمترین تغییرام طول پیوند مربوط به افزودن تیتانی

 .استافزودن پلاتین 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 رساختا سازی بهینه از پس ها اتم بین پیوند طول :1 جدول
 از بهینه سازی پس

() 
 طول پیوند

2.0548 SnA-OA 
2.0894 SnA-OB 
2.1764 SnB-OA 
1.9927 SnB-OB 
2.0735 b- OA 
1.9868 Sb- OB 
2.1761 Cu- OA 
1.9237 Cu- OB 
2.1170 Ti- OA 
1.8678 Ti- OB 
2.0918 Pt- OA 
2.0261 Pt- OB 

3.1786 SnA- SnA,       SnB- 

SnB 
3.2500 Sn-Sn(bulk)[23] 

2.1000 Sn-O(bulk)[23] 

 
 الکترونی ویژگیبررسی  -1-3
 

 ازلحاظبلور ماهیت اطلاعاتی را در مورد توان نواری می از ساختار
 آن نـوع و انرژی در صورت وجود اندازه گاففلز یا غیر فلز بودن،

 آورد. بدست بودن ستیماز لحاظ مستقیم یا غیر م
  
 حالت خالص -1-1-3
 

در حالت خالص نانو  )الف( 4شکل  همانطور که از ساختار نواری
ید قلع مشخص است این ساختار بدون افزودن اکسدی لایه 

 است. eV 0.84گاف نواری دارای  وساناست ر ناخالصی نیمه
د اکسینانولایه دی از حالات کل در تایید ساختار نواری چگالی 

که کاملا با ساختار نواری  کنید مشاهده میرا )ب(  4قلع شکل 
         شد.مشخص می باآن قت دارد و گاف نواری باریک در مطاب

   

 

 2-1-3- افزودن ناخالصی آنتیموان
اکسید قلع برای افزودن دو جایگاه درسطح این مدل از دی

و ( )در گوشه ساختاراتم قلع -1باشند: ناخالصی مناسب می
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دریافتیم  سازی ساختارهاپس از بهینه  .()اتم قلع در مرکز-2
-جایگزین کردن ناخالصی در مرکز، ساختار پایدارتری را ایجاد می

کند، لذا محاسبات مربوط به جانشینی ناخالصی بااتم قلع دراین 
مربوط به افزودن )پ و ت( 4 شکل یم.اجایگاه را گزارش کرده

با  ،همانطور که کاملا مشخص است. استاخالصی آنتیموان ن
فته و نوارهای انرژی از بین ر آنتیموان گاف انرژی کاملناخالصی 

رسانایی  وان باعث بهبودآنتیمکنند در واقع سطح فرمی را قطع می
 شود. میساختار 

 
  

  پلاتین و مس ناخالصی -3-1-3

رهای نطور که از نموداهما  پلاتیناز افزودن ناخالصی مس و پس 
ساختار نواری و چگالی حالات مشخص است خاصیت رسانایی 

به نانو لایه  مادهتغییرات در افزودن این دو و استبهبود یافته 
3d الکترونیاتم مس با آرایش  است،تقریبا یکسان 

10
4s

1[Ar] 
جایگزین اتم که ه ظرفیت خود دارد، هنگامی لاییک الکترون در 
شود، پس لکترون در لایه ظرفیت خود دارد میقلع که چهار ا

ظرفیت، اتم مس؛ ها در لایه ازهشتایی شدن آرایش الکترونی اتم
Cuبصورت 

کند، به این معنی که دو حفره در ساختار تغییر می  2+
که از نمودار همانطورشود. ناپایدار می پدیده آمده، و ساختار کامل

ند در بانوارهای انرژی  است، مشخص )ث( 4ساختار نواری شکل
کنند، میظرفیت و رسانش باهم تلاقی دارند و همدیگر را قطع 

ایجاد خاصیت فلزی در ساختار  رفته وبه بیان دیگر گاف از بین 
پس ازافزودن  اکسید قلع دی نانولایهچگالی حالات کل  گردد، می

 .نشان داده شده است)خ(  4شکل  درمس 
4f[xe] الکترونیپلاتین با آرایش 

14
5d

7
6s

2
الکترون در  7دارای   

الکترون بیشترازاتم قلع در لایه  3، در واقع استلایه ظرفیت خود 
 لایهوقتی  بجای قلع در ساختار نانو ،نابرایدارد، بنظرفیت خود 

-اتمگیرد پس از هشتایی شدن و پیوند با اکسید قلع قرار میدی

با توجه به ، ماندمیالکترون بصورت آزاد باقی  3های اکسیژن 
 لایهنانواز مدل و چگالی حالات کل  رینمودارهای ساختارنوا

و ح(، مشاهده  )ج 4سید قلع همراه با ناخالصی پلاتین شکل اکدی
نرژی در نمودار ساختار نواری سطح فرمی را نوارهای ا کهد شو می

چگالی  در نمودار است. از بین رفته و گاف نواری کامل کردهقطع 
 ،کند نواری را تایید مینمودار ساختارکه  ،الات کل نیزح

طح فرمی هستیم، نبود حالات در نزدیکی سشاهدافزایش چگالی 

 ورسانایی  ویژگیگاف نواری وافزایش چگالی حالات دلیل بهبود 
 خاصیت. دلیل ایجاد این هستندساختار در واقع خاصیت فلزی 

های طریق الکترونتزریق الکترون به درون نوار رسانش از 
 .استشد، پلاتین که در ابتدا به آن اشاره  اضافی

 
 متیتانی ناخالصی -4-1-3
 

رود  میدارد انتظار  الکترون 4د خواتم قلع در لایه ظرفیت 
الکترون دارد، با  4شدن اتمی که در لایه ظرفیت خود  جایگزین

مانطور الت خالص ایجاد کند و همشابه با ح قلع ساختاری را اتم
و چگالی حالات شکل )چ( 4 نواری شکلهای ساختار شکلکه از 

از افزودن تیتانیوم  پسمانند حالت خالص مشخص است  )و(
 eV0.91 گاف انرژی ماند و  رسانا باقی میای نیم لایهساختار 
خاصیت  ر مقایسه با حالت خالصولی د , ستااین ادعاگواه بر 

 است. رسانایی بهبود یافته نیم
 متفاوتهای  اتمرهای نواری و چگالی حالات کل بررسی ساختا

پس از جانشین شدن بجای اتم قلع نشان داد که ناخالصی 
 ،بنابراین است. کردهآنتیموان بیشترین تغییر را در ساختار ایجاد 

میزان  ،استی بهبود خاصیت رسانایی ساختار براگزینه مناسبتری 
تیتانیوم باعث زه بوده و پلاتین تقریبا به یک انداتاثیر مس و 

 شود. رسانایی می بهبود خاصیت نیم

  
 ب الف
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 ت پ

  
 ث خ

  
 ج ح

  
 چ م

ب(  اکسید قلع، دی  ختار نواری حالت خالص نانو لایهاس : الف(4شکل 

اکسید قلع، پ( ساختار نواری پس از  دی  چگالی حالات کل از نانو لایه

 یچگالی حالات کل پس از افزودن ناخالصافزودن ناخالص آنتیموان، ت( 

ساختار نواری پس از افزودن ناخالصی مس، خ( چگالی حالات آنتیموان، ث( 

صی کل پس از افزودن ناخالصی مس، ج( ساختار نواری پس از افزودن ناخال

ساختار  افزودن ناخالصی پلاتین، چ(ز اپلاتین، ح( چگالی حالات کل پس 

م، م( چگالی حالات کل پس از افزودن نواری پس از افزودن ناخالصی تیتانی

 مناخالصی تیتانی
 
 مغناطیسی ویژگی بررسی -2-3

 
اکسید قلع رااز نظر  دیلایه خالص نانوابتدا ساختار  ،شدر این بخ

بدین منظور ساختارهای  دادیم،قرار مغناطیسی مورد مطالعه 
ها و  الکترونن اسپین بالا و پایین برای گرفت با در نظر نواری

مورد )الف، ب و پ(  5اکسید قلع خالص شکل الی حالات دی چگ
 ،استاز شکل قابل مشاهده  ، همانطور کهدادیمقرار  بررسی

بیانگر غیر مغناطیسی بودن ارن و متق چگالی حالات کامل
ری در که از ساختار نواهمانطوری .استلایه اکسید قلع در نانو دی
ت خالص مشخص است گاف نواری با درنظر گرفتن اسپین حال

این نشان کند، ها هیچ تغییری نمیبالا و پایین برای الکترون
ی در این حالت کاملا غیر اساختار خالص مدل لایهد که ده می

چگالی حالات کل از ساختار خالص  ،همچنین  است. مغناطیسی
حالت بودن ساختار در  بر غیر مغناطیسی تاییدی ایلایهمدل 
 .است خالص
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 1-2-3- ناخالصی آهن 

 برایآلی سی معمولی و انتخاب ایدهمغناطیآهن یک اتم 
طول پیوند بین . استقلع اکسید ساختار دی نکردمغناطیسی 

مشخص شده است،  2 آهن در جدولها پس ازافزودن  اتم
ت الانمودارهای ساختار نواری و چگالی حهمانطوریکه از 

اکسید قلع مغناطیسی شده  مشخص است ساختار نانولایه دی
   است.

جدول 2: طول پیوند بین اتمها  بعد از بهینه سازی ساختار بخش ویژگی 

 مغناطیسی

 از بهینه سازیپس 
 () 

 طول پیوند

2.0784 - OA 

1.8310 - OB 

 

ساختار اشدگی این نوارها در توان از جدیای که م یجهمهمترین نت
مغناطیسی خاصیت  گرفت این است که)ت و ث(  5شکل  نواری

است. اتم آهن اتم آهن در ساختار ایجاد شده  افزودن پس از
ر داده که برای اکسید قلع را تحت تاثیر قراالکترونی دی ویژگی

فلزواسطه های اشباع نشده موجود در  اربیتالتوان از توجیه آن می
و  )م( 5شکل چگالی حالات کل پس از افزودن آهن یاد کرد،از 

 )پ(  5حالت خالص شکل  مقایسه آن با چگالی حالات کل در
مقدار ممان مغناطیسی  مشخص است. ن آن کاملامغناطیسی شد
که  باشد مگنتون بوهر می 3.98برای این ساختار بدست آمده 

 .اردد[26]دیگران با کار خوبی توافق 
 

 گیری نتیجه -4 

اکسید  دی  لایهساختاری و الکترونی نانو ویژگی ،دراین پژوهش

تابعی  محاسباتی اسپرسو برمبنای نظریه قلع بااستفاده از بسته

یافته پتانسیل فوق نرم و تقریب شیب تعمیم چگالی، به کمک شبه

(GGA) شد. انجام 

واری ساختاری و الکترونی بابررسی ساختارهای ن ویژگیمطالعه 
 گاف رفتن ازبین و در برخی موارد منجر به کاهش فاصله نوارها

 در حالات چگالی حالات افزایش الیچگ بررسی. با ی گردیدانرژ
افزایش . نتایج بدست آمده باشدفرمی مشاهده  سطح اطراف
گزینه مناسبی برای  آنتیموان ناخالصی کهی نشان می دهد ناخالص

ن ناخالصی های مس و پلاتی است. رسانایی ساختار خاصیتبهبود
ث م باعاندازه موثر بوده ولی ناخالصی تیتانی از نظر تاثیر به یک

 فزودنش مغناطیسی ابخدرد. شو رسانایی میمنیبهبود خاصیت 
 3.98مغناطشی برابر با  با خاصیت مغناطیسی ایجاد باعث نآه

 .شود بوهر می مگنتون

  
 الف ب

 
 پ

  
 ت ث
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 خ

در نظر گرفتن الف( اسپین رو به بالا، ب( اسپین رو  ساختارنواری با: 5 شکل

اکسید قلع در حالت  پ( چگالی حالات کل دی ها به پایین برای الکترون

ها خ(  ن الکتروت( اسپین رو به بالا، ث( اسپین رو به پایین برای  خالص،

 .چگالی حالات کل دی اکسید قلع پس از افزودن آهن
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Effect of different impurities Pt, Sb, Ti, Cu, and Fe on 

structural and electronic properties of SnO2 nanolayer 

from first-principles methods  

S. Naseripourtakallo,, M. Jafari* 
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Abstract: In the present research, the structural and electronic properties of SnO2 nanolayer have been 

investigated using Quantum ESPRESSO integrated suite based on density-functional theory using ultrasoft 

pseudopotential approach and the generalized-gradient approximation. The pure structure of this slab model of 

SnO2 is semiconductor. The aim of this research is to investigate the effect of the impurities Pt, Sb, Ti, Cu, and 

Fe (in the magnetic part) on the aforementioned properties of SnO2 nanolayer. Examining the related bond 

lengths, band structures and density of states indicate that adding Pt, Sb, Ti, and Cu impurities enhances the 

conductivity of SnO2 nanolayer; adding Fe impurity also induces magnetic properties to the nanolayer. 

 


