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 اثر بر هم کنش کولنی موضعی بین الکترونی روی خواص الکترونی اکسید بریلیوم

 1، اکرم جوادی1، محمد بهلول 2، حامد رضانیا1زیبا آقایی منش

 گروه فيزيك ،دانشگاه پيام نور تهران 1

 گروه فيزيك، دانشگاه رازی کرمانشاه 2

 چکیده

ضور ح تك لايه بکار رفته است و در يك تقريب ميدان متوسط و اکسيد بريليومالکترونی در اين مطالعه مدل هابارد برای توصيف خواص     

ر اين است که افزايش عوامل ب ی تغييرات خواص الکترونی مورد بررسی قرار گرفته است. نتايج بيانگرنحوه پادفرومغناطيس برد يك نظم بلند
کنش با افزايش قدرت برهم دهد وگذار فاز عايق باندی را نشان میریلیوم  وساختار اکسید ب در موجودهمکنش کولنی باعث کاهش گاف انرژی 

 يابد.میکولنی پهنای گاف در نمودار خواص الکترونی اکسيد بريليوم کاهش 
 

 مقدمه
زينك  ،ورتزيتکه ساختار بلوری آن  يك ترکيب شيميايی معدنی نيمه رسانا است BeOاکسيد بريليوم با فرمول شيميايی  

 [2]رود.های الکتريکی خوب بشمار میعايق اکسيد بريليوم يك جامد بلوری بی رنگ است که جز[1]. باشدبلند می

ان داده است که مدل هابارد های متفاوت شبکه شانه عسلی نشکنش کولنی در شکلروی قدرت برهم محاسبات انجام شده

بنابراين  [3]های لايه ظرفيت اين ترکيب لحاظ کرد.توان به عنوان يك مدل منطقی برای توصيف تحول الکترونرا می

توان به عنوان يك مسئله جالب توجه آثار جمله هابارد طيف بر انگيختگی اکسيد بريليوم تك لايه و ظهور طبيعت گذار می

 .ا بررسی کردر فاز عايق باندی را در شبکه اکسيد بريليوم تك لايه

 محاسبات

جمله -1عايق در جامدات براساس دو جمله مهم معرفی می شود:-مدل هابارد به عنوان مدل مناسب جهت توجيه گذار فاز فلز 

الکترون با اين -کنش کولنی کوتاه برد الکترونجمله برهم-2های شبکه کنش آنها با يونها و برهمانرژی جنبشی الکترون

 شود:شانه عسلی به صورت زير معرفی می مدل هابارد برای شبکه توضيحات هاميلتونی

(1)                          
پتانسيل برهم   ,پتانسيل شيميايی و    ام با اسپينiعملگر خلق وفنای الکترون روی سايت     که در اينجا) 

دامنه پرش  t=2.7=باشد و همچنين تواندمی Bيا  Aها با اسپين مخالف بوده و اتم کنش دافع موضعی بين الکترون

ها را نشان ترين همسايگان سايتی نزديكجمع روی همه است. ام همسايه با بردار iوياخته ی اتمی الکترون از پايه

 در نظر گرفته شده است.[4]  . شرط نيمه پری  دهدمی

   شود:مدل هابارد به صورت زيرمعرفی می الکترون  در –کنش الکترون تقريب ميدان متوسط هاميلتونی برهم با استفاده از
 

                               ((2                    ,                            

,                                                                     

(3)                             
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n وm باشند که در اين بررسیبه ترتيب غلظت ومغناطش می n=1 وm=0.8  ه شده استدادقرار.      

 شود:هاميلتونی به شکل زير نوشته می(1) (در معادله2) با جايگزينی معادله

 

 ,            (4) 

 ترين بردارهای شبکه به شکل زير است.مکان کوتاه

 

            ،                                                    (5)      

 

 شود:نتقال شبکه به صورت زير نوشته میماتريس هاميلتونی با در نظر گرفتن بردارهای ا

𝐻 = (
𝑢 (

𝑛−𝜎𝑚

2
) − 𝜇 + 𝜀𝐵𝑒 Ø𝑘

Ø𝑘
∗ 𝑢 (

𝑛+𝜎𝑚

2
) − 𝜇 + 𝜀𝑂

)    ,                         (6)     

 

به صورت زير ين ماتريس و در ا[4]باشد. می 1.6t 𝜀𝑂-= و 1.6t 𝜀𝐵𝑒=بريليوم تك لايه  انرژی درون سايتیدر اکسيد 

 شود:تعريف می

   ,                  (7)  

 .باشدمتعلق به منطقه اول بريلوئن می که

انرژی به  مجاز ويژه مقادير   معادله مشخصه  وسپس حل(  6با در نظر گرفتن رابطه هاميلتونی )

 .يدآزير به دست می  صورت

                                                     (8)   

 . [5]شودك هامبلتونی به صورت زير بيان میچگالی حالات ي

𝐷(Ε) = −
1

𝜋
lim
𝜀→°+

𝐼𝑚𝑇𝑟
1

Ε+𝑖𝜀−𝐻
                                                                  ( (9( 

يد:آچگالی حالات الکترونی اکسيد بريليوم تك لايه در منطقه اول بريلوين به صورت زير به دست می  

    D(Ε) = −
1

π
× Im∑

2E+2i0++2μ−un−𝜀𝑛−𝜀𝑏

(E+i0++μ−U(
n−σm

2
)−𝜀𝑛)(E+i0++μ−U(

n+σm

2
)−𝜀𝑏)−|Øk|²

κ∈Bz     (10) 

:نتایج و مباحث  

زنی با جمع (10)الکترون طبق رابطه –کنش الکترون با حضور برهمرا برای اکسيد بريليوم تك لايه  هانمودار چگالی حالات

کنش همبدون لحاظ کردن اثر بر  u/t=0بينيم در حالت ( می1شکل) طورکه درولی همانکنيم. بررسی میKروی بردارهای موج 

  u/t=0.4کنش کولنیلحاظ کردن بر همشود ولی با گاف ديده میزيرا در نمودار يك کولنی اکسيد بريليوم تك لايه عايق است 

,u/t=0.2 با لحاظ همچنين  و شود(مشاهده می2همانطور که در نمودار ) ابد.يمی کاهش در نمودار ايجاد شده گاف پهنای
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ق جدول مطابها ايجاد شود. اکسيتونتواند به دليل ها  میپيكکنيم که منشا اين کنش ما دو پيك را مشاهده میهمکردن اثر بر

 را با افزايش قدرت بر همکنش کولنی بدست آمده است. چگالی حالات اکسيد بريليومدر پهنای گاف ايجاد شده1

 نتیجه:
الی چگکنش کولنی باعث کاهش پهنای گاف موجود درساختار همدهد که افزايش برمده از نمودارها نشان مینتايج به دست آ

های تك طالعه کاهش گاف انرژی برانگيختگیاين م تری مهمنتيجه شود.تك لايه و گذار عايق باندی می بريليوم اکسيد حالات

يك را کنش ما دو پبا لحاظ کردن اثر برهم .تك لايه است کنش هابارد دراکسيد بريليومی دستگاه با افزايش قدرت برهماذره

 ها ايجاد شود. تواند به دليل اکسيتونمی  هاکه منشا اين پيكکنيم مشاهده می
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 u/t=0: نمودار چگالی حالت انرژی اکسيد بريليوم بدون لحاظ کردن اثر برهمکنش کولنی 1شکل
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 u/t=.4وu/t=.2: نمودار چگالی حالت انرژی اکسيد بريليوم با لحاظ کردن اثر برهمکنش کولنی 2شکل

/t 𝑈𝑔 

0 1.536 

0.2 1.412 

0.4 1.288 

0.6 1.108 

0.8 0.962 

: پهنای گاف ایجاد شده در چگالی حالات اکسید بریلیوم با افزایش قدرت بر هم کنش کولنی1جدول   
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