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 چکیده:

های الکترونیک نوری ( به دلیل پایداری تابشی نسبتاً خوب، دارای کاربردهای وسیعی در حوزهZnSeسلنید روی )

آشکارسازهای پرتوی ایکس و گاما است. خواص ساختاری، ثوابت الاستیک، خواص مکانیکی و ها و خصوص سوسوزنبه

، LDAپتانسیل مختلف سازی کوانتوم اسپرسو با استفاده از سه نوع شبهوسیله بسته شبیهبه ZnSeترموفیزیکی بلور 

GGA(PBE)  وGGA(PBEsol) ی و تئوری موجود مقایسه بر مبنای تئوری تابعی چگالی محاسبه و با مقادیر تجرب

از دقت بسیار بیشتری برای محاسبات  GGA(PBEsol)پتانسیل سازی دلالت بر این دارند که شبهشد. نتایج شبیه

پتانسیل شده تحت شبههای انجامسازیدهند که شبیهساختاری و ثوابت الاستیک برخوردار است. نتایج همچنین نشان می

LDA بر این، خواص مکانیکی از  باشند. علاوهخواص ترموفیزیکی مانند دمای دیبای دارا می دقت بالاتری برای محاسبه

های حجمی، برشی، یانگ و ضرایب پواسون، پوگ و فشار کوشی و ترموفیزیکی شامل دمای دیبای و ضریب قبیل مدول

 هدایت حرارتی کمینه بلور مذکور در دماهای مختلف موردمطالعه قرار گرفت.

 سلنید روی، تئوری تابعی چگالی، ثوابت الاستیک، خواص مکانیکی و ترموفیزیکی، دمای بالا: هاواژهکلید

Comparative calculation and study of structural, mechanical and 

thermophysical properties of ZnSe crystal by using different 

pseudopotentials under high temperature 

Hossein Mihanparast1, Amir Alivaliollahi1, Mahtab Namadchi1, Sara Ghias Abadi1, 

Hamed Kargaran2, Ghasem Alahyarizadeh1* 

1. Nuclear Engineering Faculty, Shahid Beheshti University, 1983969411, Tehran, Iran. 

2. Faculty of Engineering, Shahed University, P.O. Box:3319118651, Tehran, Iran. 

Abstract: 
Zinc selenide (ZnSe) has wide applications in the optoelectronics fields, especially X-ray and 

gamma detectors and scintillators, due to its relatively acceptable radiation stability. We 

calculated the structural properties, elastic constants, and related mechanical and thermodynamic 

properties of ZnSe crystal based on density functional theory by Espresso quantum package. The 

simulations were performed using three types of pseudopotentials, including LDA, GGA (PBE), 

and GGA (PBEsol). We then compared the results with experimental and theoretical values. The 

simulation results indicate that GGA (PBEsol) pseudopotentials are much more accurate for 

structural analysis and elastic constants calculations. Also, we studied the mechanical properties 

such as Bulk, Shear, Young's moduli and Poisson's, Pogue's, and Cauchy's coefficients and 

thermophysical properties, including Debye temperature and minimum thermal conductivity at 

different temperatures. 
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 مقدمه . 1

 ابزارهای توسعه در متعدد کاربردهای وجود دلیل به ZnSe هایهادینیمه بر مبتنی نانوساختارهای خواص مطالعه

 بالا، چگالی نوری هایحافظه هادی،نیمه لیزر هایدستگاه ،قرمزمادون پنجره لنزهای مانند جدید نوری الکترونیک

 قرارگرفته موردتوجه بسیار گاما و ایکس پرتوی آشکارسازهای و هاسوسوزن و، خورشیدی هایسلول بصری، نمایشگرهای

 پایداری خواص ناخالصی، حاوی یا خالص صورتبه چه ZnSe نازک هایفیلم و نانوبلورها ،هادینیمه بلورهای .[4–1]است

برای این بلورها  متنوعی کاربردهای تولید، هایروش در پیشرفت به توجه با .دهندمی نشاناز خود  بالا دماهای در حتی را

 با تشعشع آشکارساز عنوانبه این مواد از استفاده بلورتک رشد هایتکنیک در پیشرفت با. [5،6]بود خواهد انتظار مورد

 اشعه آنتروسکپی آشکارسازهای در استفاده برای ZnSe بلورهای بر مبتنی هایسوسوزن. [7،8]است شده روروبه اقبال

 از بیشتر برابر چهار حدود هاآن نور خروجی و است خوب نسبتاً هاآن تابش پایداری زیرا هستند، مقبول کاملاً ایکس

 هایبلور بر مبتنی هایسوسوزن نسبی نور خروجی. شوندمی استفاده مشابه اهداف برای که است اکسیدی هایسوسوزن

ZnSe های سوسوزن از بیشتر برابر 1.5 حدودCsITl این نوع  تابش از پس نور سطحهمچنین شایان ذکر است . است

  .[9،10]است CsITl از کمتر مرتبه سه تقریباً ثانیهیلیم 10 از بعد بلورها

 بسیار دقت با مواد مختلف الکترونیکی و ساختاری خواص مطالعه امکان محاسباتی سازیشبیه پایه بر نظری مطالعات

 ساختاری خواص دقیق تفسیر و بازتولید برای مختلف هایتقریب گرفتن نظر در دلیل به لیکن. است کرده فراهم را بالا

 طی [1]همکاران و رشیدی .[4]دارد وجود اختلافاتی اند،کرده ارشگز تجربی مطالعات آنچه با مقایسه در الکترونیکی و

 اولیه اصول محاسباتمبتنی بر  سازیشبیه ازرا با استفاده  ZnSeخواص ساختاری و انرژی شکاف باند بلور  پژوهشی

شده  سازییادهپ چگالی یتابع نظریهبر پایه   FP-LAPW پتانسیل کامل روش از هاآنمحاسبه کردند. در این پژوهش، 

 و( GGA) یافتهیمتعم گرادیان هایتقریب ازسازی مذکور شبیهدر  هاآن. بهره بردند WIEN2Kسازی در بسته شبیه

 وابستگی شدید کردند. نتایج این پژوهش دلالت بر استفاده همبستگی-تبادل پتانسیل تعیین برای( LDA) محلی چگالی

 هستند کافی رساختا سازیبهینه برای شدهاستفاده هایتقریب اگرچه .ددار شبکه پارامتر محاسبه به شدهانجاممحاسبات 

های ساختاری، ویژگی [2]همکاران و یداک ام. دیگری پژوهش در .ندنیست مناسب باند شکاف انرژی سازیبهینه برای اما

با استفاده از روش  n≠mو  m = nهای مختلف را برای پیکربندی m(ZnSe)/n(BeTe)های الکترونیکی و اپتیکی ابرشبکه

ها سازیشبیه هاآنقرار دادند.  موردمطالعهتقریب چگالی محلی سازی شده درون فین تین خطی پتانسیل کامل پیادهام

 تابعی نظریه پایه بر اولیه اصول محاسبات مبتنی بر  FP-LMTO روش و LmtART کامپیوتری کد استفاده از بارا 

                   های مختلفهادیساختار بلوری و الکترونیکی نیمه [3]همکارانشان و پاراشوک تی. او. انجام دادند. چگالی

ZnX (X= Te, Se, S) سازی را با استفاده از بسته شبیهB3LYP  قرار دادند.  موردمطالعهمبتنی بر نظریه تابعی چگالی

 از تا ندکرد پیشنهاد کیو محاسبه پارامترهای هندسی و ترمودینامی اولیه اصول محاسبات در دقت بردن بالا برای هاآن

 و کابیتا را نشان دادند. ZnXوابستگی دمایی پارامترهای ترمودینامیکی بلور  هاآن. شود استفاده ایخوشه هایمدل

 گرادیان(، LDAهای مختلف چگالی محلی )و در نظر گرفتن تقریب WIEN2K سازیشبیه بستهبا استفاده از  [4]شارما

-PBEارنزرهوف ) -برک-( و پرودوmBJبک جانسون ) شدهاصلاح( و پتانسیل همبستگی تعادلی GGA) یافتهیمتعم

GGA نظریه تابعی چگالی پایداری ساختاری و  شدهیتتقو( با استفاده از روش پتانسیل کامل خطی شده موج تخت

مقادیری  GGAو  LDAهای دهد که روشنشان می هاآنقرار دادند. نتایج  موردمطالعهرا  ZnSeهای الکترونیکی ویژگی

مقدار انرژی شکاف باند را  mBJروش  کهیدرحال ،آورندمی به دستاز مقدار تجربی را برای انرژی شکاف باند تر پایین
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برای محاسبه پارامترهای ساختاری مانند مدول حجمی نیز با  هاآنزند. نتایج معادل مقدار تجربی تخمین می یباًتقر

 خواص اسپرسو کوانتوم سازیشبیه بسته استفاده با [11]همکاران و آریکاننیهات  درصد خطای نسبی همراه بود.

 چگالی یتابع نظریهپایه  ررا ب LuTeو  LuSe  فونونی و ترمودینامیکی مکانیکی، ،یستیکالا الکترونیکی، ساختاری،

با استفاده از  [12]محمد بیلال و همکاران. داد نشان رادیگر  نظری نتایج با خوبی مطابقتمحاسبه کردند. نتایج حاصل 

بر پایه محاسبات اصول اولیه و نظریه تابعی چگالی خواص ساختاری، الاستیکی، الکترونیکی،  WIEN2Kسازی بسته شبیه

 mBJنشان دادند که روش  هاآن قرار دادند. یموردبررسمختلف  فشارتحترا  ZnX (X= Te, Se, S) و اپتیکی بلورهای

 تابعی نظریهبا استفاده از  [13]موند و همکاران .خواهد شد GGAو  LDAهای وشتری نسبت به رمنجر به نتایج دقیق

ابت وثابت شبکه تعادل، ثمقادیر  LCAO یکرداساس روبر CRYSTAL17 یکوانتوم یکبسته مکانتحت   چگالی

. را محاسبه کردند و نسبت پواسون یانگمدول  ی،و مشتق فشار آن، مدول برش یشکاف باند، مدول حجمانرژی  یک،الاست

تحت  یتابع PBEو  LYP ،PWGGAمانند  یهمبستگ-تبادلمختلف  یهایلپتانس مابینیفای ات، مقایسهمحاسبنتایج 

GGA و PZ  وVWN  تحتLDA  مطابقت معقولی با نتایج تجربی و نظری  دارای آمدهدستبهرا ارائه کرد. نتایج

 یفشارها تحت B1و  B3 یبا فازها ZnSe یکو الاست یخواص ساختاربه بررسی  [14]تائو یانگ و همکاران .شتنددا

 هاییژگیو ،یکالاست وابتثبا استفاده از محاسبه ها آن .پرداختند یچگال یتابع یبر اساس تئور یهاول ولمختلف با روش اص

 کریستالییپل یکالاست یمسانگردشکننده، و ناه/یرپذرفتار شکل یانگ،مدول  ی،مدول برش ،حجمیمانند مدول  یکالاست

ZnSe  قرار دادند موردمطالعهاز فشار  یتابعرا برحسب.  

سازی تجاری های شبیهدر کنار بسته رایگان و باز منبع کد یک عنوانبه اسپرسو کوانتوم سازیشبیه بسته از استفاده

های بررسی یکی از راه ... و WIEN2K ،VASP ،B3LYP ،LmtART مبتنی بر نظریه تابعی چگالی دیگر از قبیل

پتانسیل مناسب شبه یریکارگبهسازی کوانتوم اسپرسو خواص مختلف مواد است. نکته اصلی در استفاده از بسته شبیه

و همخوان با نتایج تجربی  اتکاقابلبرای دستیابی به خواص ساختاری، الکترونیکی، الاستیکی، مکانیکی و ترمودینامیکی 

ل یپتانسدو شبه هرکدام) GGA(PBEsol)و  LDA ،GGA(PBE)مختلف  یلپتانسشبههش از سه نوع است. در این پژو

دستیابی به خواص ساختاری، ضرایب الاستیک  منظوربهنظریه تابعی چگالی  یهبر پااصول اولیه  سازییهشبمختلف( برای 

های الاستیک، خواص ثوابت و مدول استفاده شده است. همچنین رفتار ZnSeو خواص مکانیکی و ترموفیزیکی بلور 

 .قرار گرفته است یموردبررسدرجه کلوین نیز  800تا  0مکانیکی و ترموفیزیکی وابسته در دماهای مختلف از 

 

 روش کار . 2

  یسازادهیپ تخت موج پتانسیلشبه تحت( DFT) چگالی تابعی نظریه از استفاده بادر این پژوهش  شدهانجام محاسبات

برای دو حالت  (GGA) افتهیمیتعم گرادیان تقریب تحتها سازیصورت گرفته است. شبیه اسپرسوکوانتوم  تهبس درشده 

 [15–14]   شودمی انجام (LDA) محلی چگالی تقریب و ،(PBEsol( و )PBE) شدهاصلاحپتانسیل همبستگی تعادلی 

 Projector-Augmented Wave لیپتانسشبهدو نوع  ،هاروشاین از  هرکدامبرای  شدهاستفاده یهالیسپتانشبهو 

(PAW) و UltraSoft PseudoPotential (USPP) اندمشخص شده 2و  1های که به ترتیب با شماره باشندمی. 

 قطع جنبشی انرژی ند.وشمی یسازنهیبه لکام طوربه ریدبرگ 65قطع بهینه  یانرژ باابتدا  جادشدهیابلوری  هایساختار

 یافزارنرم بسته از استفاده با الاستیک ثوابت. شدخواهد  گرفته نظر در انرژی تابع قطع انرژی برابر 12 نیز چگالی

THERMO_PW با را ناهارمونیک خواص ،یافزارنرم بسته این .دگردمی در بسته کوانتوم اسپرسو محاسبه شدههیتعب 

 در شدهمشخص هایهندسه تمام در فونون پراکندگی محاسبه با و کندمی محاسبه هارمونیکشبه تقریب
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what='mur_lc' (هاهندسه این از یارمجموعهیز یا )ایجداگانه نمودارهای هلمهولتز، آزاد انرژی رساندن حداقل به با و 

 بلوری پارامترهای مقادیر آن، خروجی که کندمی گیریاندازه شدهمحاسبه هایهندسه تمام برای فونون پراکندگی از

(celldm )بریلوئن ناحیه در وارون فضای نقاط در بندی مش .هستند دما از تابعی عنوانبه (BZ ) نقطه 8×8×8با تعداد 

 .شوددر نظر گرفته می مختلف راستاهای در همسانگرد صورتبه مش

غیرمستقیم محاسبه کرد.  صورتبهمحاسبه ثوابت الاستیک ماده  توان باخواص مکانیکی بلورهای مکعبی همسانگرد را می

 .گردداستفاده میدو آن و میانگین  ،های بالا، پایینکه به ترتیب کران 1وویت، رئوس و هیلهای به این منظور از تقریب

و همچنین فشار  (k) و پوگ (ν) ، ضرایب پواسون(Y) ، یانگ(G) ، برشی(B) های حجمیتوان مدولمی 8الی  1ابط از رو

و  2توان دمای دیبای و هدایت حرارتی کمینه ) با استفاده از دو مدل کیهیلمی 11 الی 9و از روابط ماده  (C”) کوشی
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های حجمی، برشی و یانگ و دمای شبکه، ثوابت الاستیک، مدولبرای ثابت در این پژوهش  شدهمحاسبهنتایج ، 1 جدول

 و شدهارائهمختلف  لیتانسپشبهبا استفاده از شش  گیگاپاسکال دیبای بلور سلنید روی در دمای صفر کلوین و فشار صفر

 که سازی دلالت بر این دارندنتایج شبیه قبلی مقایسه شده است. نظریاز مطالعات تجربی و  شدهگزارشبا مقادیر 

برخوردار  هالیپتانسشبهیر ااز دقت بالاتری نسبت به س GGA(PBEsol) یهالیپتانسشبهبا  شدهانجاممحاسبات 

شود ، دیده می[18]توسط بی اچ لی شدهگزارشبا مقادیر تجربی  لیپتانسشبهنتایج این دو با مقایسه . همچنین باشندمی

د. به همین کنگزارش می تری رامقادیر دقیق GGA(PBEsol)-1های حجمی، برشی و یانگ محاسبه شده با که مدول

افزایش دما بر روی خواص مختلف بلور سلنید  ریتأثبعدی انتخاب شد و  یهایسازهیشببرای  لیپتانسشبهمنظور این 

 .مطالعه و بررسی گردید لیپتانسشبهروی با این 
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 رویو دمای دیبای سلنید ( Eو  B ،Gهای مکانیکی )مدول (،ijCثابت شبکه، خواص الاستیکی ) 1جدول 

 منابع

 
 ثابت شبکه

(Å) 

11C 

(GPa) 

12C 

(GPa) 

44C 

(GPa) 

 مدول حجمی

(GPa) 

مدول 

 برشی

(GPa) 

 مدول یانگ

(GPa) 

 دمای

 (K)دیبای

 کار حاضر

LDA-1 5733/5 760/96 400/59 790/42 85/71 68/30 58/80 247/281 

LDA-2 5737/5 485/97 129/60 735/42 58/72 66/30 62/80 208/281 

GGA(PBE)-1 7503/5 747/80 818/44 426/36 79/56 43/27 87/70 414/269 

GGA(PBE)-2 7355/5 988/78 463/45 023/37 64/56 94/26 75/69 711/266 

GGA(PBEsol)-1 6362/5 904/88 010/54 529/39 64/65 47/28 62/74 347/272 

GGA(PBEsol)-2 6381/5 316/88 573/53 447/39 15/65 38/28 36/74 961/271 

 - LDA-PZ 5450/5 34/110 02/63 06/49 79/78 61/36 10/95  [13]موند و همکاران

 - LDA-VWN 5428/5 59/110 12/63 18/49 95/78 71/36 35/95 (نظری)

 GGA-LYP 7685/5 62/88 00/49 12/44 21/62 99/31 93/81 - 

 GGA-PBE 699/5 74/93 61/52 36/44 32/66 58/32 99/83 - 

 GGA-PWGGA 7161/5 64/87 80/48 9/48 74/61 41/31 58/80 - 

 - - - GGA(B3 ZnSe) 679/5 43/73 79/45 83/34 75/66 [14]ئو یانگات

 - - - GGA(B1 ZnSe) 329/5 37/244 90/79 57/52 84/86 (نظری)

 [19]آر ای کاسالی

 (نظری)
LDA- FP-LMTO 618/5 9/95 6/53 9/48 6/67 - - 

- 

 [12]محمد بیلال

  (ینظر)
GGA-mBJ 630/5 45/82 71/42 5/35 34/63 - - 

- 

 [20]شواتی خاتا

 (نظری)
LDA 605/5 12/96 36/57 75/44 29/70 98/31 25/83 277/284 

 [18]بی اچ لی

 )تجربی( 
 667/5 8/88 7/52 4/41 5/62 1/29 6/74 

 

5/278 

 

 خواص الاستیک 1.3

 800در دماهای صفر تا  GGA(PBEsol)-1 لیپتانسشبهبرای بلور سلنید روی با استفاده از  شدهمحاسبهثوابت الاستیک 

خطی ثوابت  باًیتقرشود، افزایش دما موجب کاهش که مشاهده می گونهمانهاست.  شدهداده مایشن 1شکل کلوین در 

 استکمتر   12Cو  11C در مقایسه با ثوابت  44Cمقدار شیب کاهش، برای ثابت الاستیک  نیچنهمگردد و الاستیک می

سبت به خواص کمتری بر روی خواص برشی بلور سلنید روی ن ریتأثکه این موضوع بیانگر آن است که افزایش دما 

 کششی و فشاری آن دارد.
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  کلوین 800بلور سلنیدروی در دماهای مختلف از صفر تا  یبرا شدهمحاسبه 44C و 11C ،12C الاستیک ثوابت 1شکل 

 

  مکانیکی خواص 2. 3

مل مدول حجمی، برشی و یانگ برای ماده سلنید روی را با افزایش دما نشان شا الاستیکهای تغییرات مدول 2شکل

گیگاپاسکال در  64/65یکنواختی از  باًیتقرمدول حجمی به صورت  که با افزایش دما، نتایج دلالت بر این دارنددهد. می

 مراتببهنگ نیز با شیب همچنین مدول یا یابد.کلوین کاهش می 800گیگاپاسکال در دمای  6/57دمای صفر به حدود 

مدول برشی تغییر چندانی  کهیدرحالرسد، گیگاپاسکال می 42/70کمتری با افزایش دما کاهش یافته و به مقدار حدود 

در بخش  آمدهدستبهماند که با نتیجه ثابت می باًیتقرکلوین  800دهد و مقدار آن تا نسبت به دما از خود نشان نمی

 قبلی مطابقت دارد.

 

 

 کلوین 800بلور سلنیدروی در دماهای مختلف از صفر تا  یبرا شدهمحاسبه رشی و یانگبهای حجمی، مدول 2شکل
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و شکنندگی مواد با استفاده از پارامترهای مکانیکی نظیر ضریب پواسون، ضریب پوگ و فشار کوشی تبیین  یریپذشکل

دهد. نشان می را برای بلور سلنید روی با توجه به افزایش دمااین سه پارامتر مهم  یشدهمحاسبه، مقادیر 3شکلشوند. می

یابند یکنواخت و خطی کاهش می صورتبه باًیتقردما این پارامترها  بالا رفتنشود که با با توجه به این شکل، مشاهده می

 د.بیاسلنید روی با افزایش دما کاهش میماده  یریپذشکلکه  توان استنباط کردو می

 

 کلوین 800بلور سلنیدروی در دماهای مختلف از صفر تا  یمحاسبه شده برا ضرایب پواسون و پوگ و فشار کوشی 3شکل

 ترموفیزیکی خواص  3. 3

تواند باشند و مطالعه این دو خاصیت مییت حرارتی کمینه میدو خاصیت ترموفیزیکی مهم ماده شامل دمای دیبای و هدا

دمای دیبای و هدایت حرارتی تغییرات ، 4 شکلاطلاعات مناسبی را نسبت به رفتار ماده در شرایط مختلف بیان کند. در 

دما برای بلور سلنید روی نشان داده شده است.  برحسبکمینه )با استفاده از دو مدل پرکاربرد کیهیل و کلارک( 

هر چه دما بالاتر  کهیدرحالبا افزایش دما ارتباط مستقیم دارد.  شدهمحاسبهشود، دمای دیبای که مشاهده می گونههمان

سبت به یابد که البته این کاهش با استفاده از مدل کیهیل با شیب بیشتری نرود هدایت حرارتی کمینه کاهش میمی

 افتد.مدل کلارک اتفاق می

 

 

روی در دماهای  بلور سلنید یبرا شدهمحاسبه)شامل دمای دبای، هدایت حرارتی کمینه کیهیل و کلارک(  ترموفیزیکیخواص  4 شکل

 کلوین 800مختلف از صفر تا 
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  گیری. نتیجه4
، LDAمختلف  یلپتانسشبهسه نوع تحت  سلنید روی وربل ترموفیزیکی و مکانیکی ساختاری، مختلف خواص

GGA(PBE)  وGGA(PBEsol) سازی کوانتوم اسپرسو محاسبه شد. بر مبنای تئوری تابعی چگالی بوسیله بسته شبیه
 یلپتانسشبهبا آمده با مقادیر تجربی و تئوری موجود مقایسه شد که دلالت بر دقت بسیار بیشتر  به دستنتایج 

GGA(PBEsol)  برای دمای دیبای نیز دقت  آمدهدستبهبرای محاسبات ساختاری و ثوابت الاستیک داشتند. نتایج
های حجمی، برشی، کرد. همچنین خواص مکانیکی از قبیل مدول یدتائرا برای خواص ترموفیزیکی  LDAپتانسیل شبه

ضریب هدایت حرارتی کمینه بلور مذکور  یانگ و ضرایب پواسون، پوگ و فشار کوشی و ترموفیزیکی شامل دمای دیبای و
 مطالعه قرار گرفت.مورد درجه کلوین 800تا  0دماهای مختلف در 
 
 تشکر و قدردانی. 5

 ای دانشگاه شهید بهشتی تهرانبا تشکر از دانشکده مهندسی هسته
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