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Abstract 
 
This study investigated the topological phase transition of InSb and 
InBi under a non-hydrostatic lattice using density functional theory and 
the WIEN2K code. The results of examining the band structure of InSb 
and InBi employing the mBJGGA exchange-correlation potential 
indicate that InSb is a semiconductor with a small band gap and normal 
band order at the Γ point. At the same time, InBi is a metal with band 
inversion at the Brillouin zone center. To transform these compounds 
into topological semiconductors, the lattice of these compounds is 
subjected to non-hydrostatic lattice expansion. Non-hydrostatic lattice 
expansion is applied in two ways. Firstly, the lattice constants are 
expanded in the ab plane while keeping the lattice constant along the c-
axis constant. Then, the lattice constant is expanded along the c-axis 
while keeping the lattice constant in the ab plane constant. The 
calculations indicate that under the influence of both types of non-
hydrostatic lattice expansion, with the breaking of cubic symmetry, a 
transition towards topological semiconductors occurs. 
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تحت كشش    InBi و InSbگذار فاز توپولوژيكي  
 ١  غيرهيدرواستاتيك شبكه

 
  *٣شيرين نامجو و  ٢صبا احمدوند 

 
  ١٤٠٢/ ٢١/١٢: دريافتتاريخ 

  ٠٣/٠٣/١٤٠٣تاريخ بازنگري: 

  ١٣/٠٤/١٤٠٣: پذيرشتاريخ 

  

 
 چكيده: 

تحت كشش غيرهيدرواستاتيك با استفاده از نظريه تابعي    InSb  ،InBiگذار فاز توپولوژيكي  در اين مطالعه  

از بررسي ساختار    آمدهبدست هاي  مورد بررسي قرار گرفته است. نتيجه  WIEN2Kچگالي و بسته محاسباتي  

تبادلي يري  كارگبهبا    InBiو    InSbنواري   مي   mBJGGAهمبستگي    -  پتانسيل  كه  نشان    InSbدهد 

يك فلز است    InBi كهي حالاست. در  Γرسانايي با پهناي شكاف كوچك و نظم عادي نواري در نقطهيمهن

است.   نواري  وارونگي  داراي  بريلوئن  نخست  ناحيه  مركز  در  به    هاب يتركاين    كردنل يتبد  منظور به كه 

توپولوژيرساناهاهمين اين    ،ي  غير هابيتركشبكه  كشش  تحت  صورت  دو  قرار به  شبكه  هيدرواستاتيك 

 ثابت باقي   cشود و ثابت شبكه در امتداد محور  بسط داده مي   abنخست ثابت شبكه در صفحه  .  رنديگي م

ماند. نتايج ي مثابت باقي    abصفحه  اما در    شود؛ي مبسط داده    cماند و سپس ثابت شبكه در راستاي محور  مي 

  شدنشكسته يرهيدرواستاتيك شبكه با  غير هر دو نوع بسط  تأثتحت دهد كه  ي مبدست آمده از محاسبات نشان  

   دهد. رساناي توپولوژي رخ مي يم نگذار به سمت  InBiو  InSbهاي يب تركتقارن مكعبي، در 

 
، كشش  III-V  يباتتركرساناهاي توپولوژي، وارونگي نواري،  يمهننظريه تابعي چگالي،    :واژگان كليدي

 يرهيدرواستاتيك شبكه. غ
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 مقدمه  .١

عنوان يك  هاي كنوني به ها در سالجستجو و بررسي مواد توپولوژي و مطالعه ساختار الكتروني آن

] است  شده  پديدار  چگال  ماده  فيزيك  در  نوظهور  و  جذاب  بسيار  جديد،  در   ].  ٢،  ١موضوع 

توپولوژي جفت اسپيننارساناهاي  تركيب مي  - شدگي  هم  با  تقارن واروني زماني  شوند و  مدار و 

هاي توپولوژي داراي  نارسانا  كنند. هاي فيزيكي يكتايي را در اين دسته از تركيب ها ايجاد ميويژگي

هاي دروني نارسانا  ها در لايه هر دو فاز رسانا و نارسانا به صورت همزمان در يك ماده هستند. آن

دهند كه براي  اي از خود نشان ميهاي سطحي رسانندگي قطبيده و محافظت شده هستند، اما در لايه 

زمينه در  هستندكاربرد  نويدبخش  اتلاف  بدون  ترانزيستورهاي  و  اسپينترونيك  هاي  حالت   .هاي 

تلالات موضعي  دليل وجود تقارن واروني زماني از هرگونه اخسطحي در نارساناهاي توپولوژي به

مي ويژگيمحافظت  به  توجه  با  يگانه شوند.  نارساناهاي  سطح  در  كه  مشاهده  اي  توپولوژي  هاي 

گرفته شوند.  كارهاي صنعتي به ها در بسياري از زمينه رود كه اين دسته از تركيب شود، انتظار ميمي

هاي يگانه در حال  جا كه امروزه تلاش براي يافتن نارساناهاي توپولوژي به دليل اين ويژگياز آن 

بر اساس  برد.  توان به اهميت فوق العاده زياد تبديل به مواد توپولوژي پي افزايش است، بنابراين مي

با ساختار مكعبي داراي نظم نواري    InSb  ،]٣[نامجو و همكاران  ي گروه  گرفتهمطالعه پيشين صورت 

ولت در مركز ناحيه نخست بريلوئن  الكترون  ١٢/٠عادي و شكاف نواري بسيار كوچك در حدود  

  باشد.  مي

پيش با تركيب  اين  در  نواري  شكاف  بودن  كوچك  به  ميتوجه  كشش  بيني  تحت  كه  شود 

غيرهيدرواستاتيك شبكه و شكسته شدن تقارن مكعبي بتوان در ساختار نواري اين تركيب وارونگي  

نواري ايجاد و سپس گذار به سمت عايق توپولوژي را مشاهده كرد. همچنين بر اساس مطالعه صورت  

الكتروني   نواري  ٤[  InBiگرفته روي ويژگي  نواري در ساختار  با وجود وارونگي  ]، اين تركيب 

خود، در فاز فلزي قرار دارد. با اعمال كشش غيرهيدرواستاتيك اين امكان وجود دارد كه ضمن  

حفظ شدن وارونگي نواري، در ساختار نواري آن شكاف ايجاد شود و گذار از فاز فلزي به عايق يا  

ولوژي رخ دهد. بنابراين در اين مطالعه به منظور مشاهده گذار فاز توپولوژي، شبكه  رساناي توپنيمه 

گيرد. اين نوع كشش به دو  تحت كشش غيرهيدرواستاتيك قرار مي  InBiو    InSbهاي  تركيب

شود  بسط داده مي  abنخست ثابت شبكه در صفحه  ها اعمال مي شود.  صورت به شبكه اين تركيب

بسط داده    cماند و سپس ثابت شبكه در راستاي محور  مي  ثابت باقي  cو ثابت شبكه در امتداد محور  

صفحه  مي در  اما  مي  abشود؛  باقي  كشش  ماند.  ثابت  اعمال  پژوهش  اين  در  حقيقت،  در 

فاز   گذار  القاي  و  نواري  هدايت شكاف  براي  كارْآمد  ابزاري  عنوان  به  غيرهيدرواستاتيك شبكه 
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اي نو به سوي  شود و اين روش نوآورانه، دريچه به كار گرفته مي  InBiو    InSbتوپولوژيكي در  

گشايد و زمينه را براي اكتشافات جديد در اين  هاي دلخواه ميمهندسي مواد توپولوژي با ويژگي

توپولوژي،  حوزه هموار مي به سمت مواد  اهميت فراوان گذار  باوجود  اي در  كنون مطالعهتا كند. 

با گذار فاز توپولوژيكي   انجام نگرفته است.    InBiارتباط  تحت كشش غيرهيدرواستاتيك شبكه 

محدود به نوع اول بسط    InSbمطالعه صورت گرفته در ارتباط با گذار فاز توپولوژيكي  همچنين  

ك  ] و در اين مطالعه به تنظيم شكاف نواري با بسط غيرهيدرواستاتي٥باشد [) مي  ab(بسط در صفحه  

شبكه پرداخته نشده است. بنابراين با توجه به محدود بودن كارهاي پژوهشي انجام شده در راستاي  

تر از  تر و كاملتوان به درك عميق ، با انجام اين پژوهش ميInBiو    InSbگذار فاز توپولوژيكي  

يافت و زمينه را براي    رفتار توپولوژيكي اين تركيبات تحت كشش غيرهيدرواستاتيك شبكه دست 

  توسعه كاربردهاي جديد در حوزه مواد توپولوژي فراهم ساخت.  

  

 روش محاسبات .٢

ساخته خطي با پتانسيل  محاسبات بر پايه نظريه تابعي چگالي استوار است و از روش امواج تخت به 

]. تمام محاسبات با استفاده از  7،  ٦شم استفاده شده است [  - ذره كوهنكامل براي حل معادلات تك

كامپيوتري   [انجام   Wien2kكد  است  كميت  ٨گرفته   .[max RK )Rكوچك شعاع  كره ،  ترين 

و    -موفين بين    max Kتين  ناحيه  در  تخت  امواج  برحسب  موج  تابع  بسط  براي  تخت  موج  بردار 

و بردار موج قطع براي بسط پتانسيل و چگالي بار در ناحيه بين جايگاهي    ٨جايگاهي است) برابر  

=12maxG   محاسبه شد.  برهمانتخاب  حضور  در  اسپينها  انتگرال    -كنش  است.  شده  انجام  مدار 

در منطقه نخست بريلوئن    kنقطه    ٣٠٠٠هاي ساختاري با استفاده از  براي محاسبه ويژگي فضاي فاز

بيشتري نياراست، بنابراين    kهاي  ختار نواري به تعداد نقطه انجام شده است. ازآنجاكه براي محاسبه سا

ها در نظر گرفته شده است. براي مطالعه  منظور مطالعه ساختار نواري اين تركيب  به   kنقطه    7٠٠٠

]. در اين مطالعه براي  ٩استفاده شده است [  ١ mBJGGAساختار نواري از پتانسيل تبادلي همبستگي

تبادلي همبستگي   هاي ساختاريبررسي ويژگي شده كارگرفتهبه   GGA  (Wu- Cohen)تابعي 

 ].١٠است [

 
 
  

 
11 Modified Beck- Johnson exchange potential together with Local- Density Approximation 
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 نتايج .٣

اين   .در نظر گرفته شده است InSbو  InBi يهابيترك ساختار سولفيد روي براي  در اين مطالعه  

 است. شده   داده  نشان ) ١ساختار در شكل (

  

  
هاي  هاي آبي رنگ اتم و دايره  Inهاي رنگ اتمهاي زرد، دايره InBi.و   InSbساختار سولفيد روي براي  ١شكل 

Bi   وSb دهند. را نشان مي  

 
است با يك پايه كه در هر جايگاه شبكه آن دو    fccياخته واحد در ساختار سولفيد روي يك ياخته  

) است. مقدار    ١/ ٤  ٤/١  ٤/١) و (٠  ٠  ٠اتم قرار گرفته است. موقعيت مكاني اين دو اتم پايه عبارت از (

آنگستروم بدست آمده است.    7٨/٦آنگستروم و    ٥٣/٦به ترتيب  InSb  ،InBiشبكه براي  كميت  

براي   كميت شبكه  آمده  بدست  تجربي    InBiو    InSbمقادير  مقدارهاي  با  خوبي  هماهنگي  در 

] قرار دارد. بر پايه كميت شبكه محاسبه شده، ساختار  ١٢آنگستروم [ ٦٢/٦] و ١١آنگستروم [ ٤7٩/٦

) به صورت شماتيك  ٢مورد بررسي قرار گرفته است. همانگونه كه در شكل (  InBiو    InSbنواري  

از دو عنصر تشكيل    III-Vهاي  تركيب (    III-Vت  هاي انرژي براي تركيبانشان داده شده است، نوار

 ها مربوط به گروه سوم و ديگري مربوط به گروه پنجم جدول تناوبي است)اند كه يكي از آنشده 

( نوار تبهگن    8اي  با ساختار سولفيد روي در مركز ناحيه نخست بريلوئن داراي تقارن گروه نقطه

( نوار قرمز رنگ   6( نوار ظرفيت مشكي رنگ با تبهگني دوگانه) و   7گانه آبي رنگ)، چهار

هاي سبك هاي سنگين و حفره هاي حفره دو نوار ظرفيت بالايي به نوارگانه) هستند.  با تبهگني دو 

نوار پايين  شود  مدار نتيجه مي  - شدگي اسپينتر به نوار شكافته معروف است كه از جفتمعروفند. 

هاي  اي كه در بيشينه تركيب ترتيب نواريگانه است.  همچنين نوار رسانش بالايي نيز تبهگن دو ].  ١٣[
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V-III  6شود به صورت  با ساختار سولفيد روي ( از انرژي بالا به سمت انرژي پايين) مشاهده مي Γ 

،8Γ  ،7Γ   نشان داده  ٢شود كه در شكل (اي ترتيب نواري عادي ناميده مياست. چنين ترتيب نواري (

  شده است. 

  
  ]. ١٣مدار [  -شدگي اسپين، شامل جفت k=0نزديك  III-Vرساناي هاي  نيمهساختار نواري تركيب ٢ شكل 

 
ــرهــايي كــه در آندر تركيب ــا ب ــوار  -كنش اســپينهمه ــوي اســت، ن ــدار بســيار ق ــالاتر از  8Γم ب

ــوار  ــي 6Γن ــرار م ــيق ــكل م ــواري وارون ش ــب ن ــك ترتي ــابراين ي ــرد و بن ــه گي ــاري ب ــرد. معي گي

شــود. بــراي مشــخص كــردن ترتيــب نــواري تعريــف مــي  =8ΓE( –) 6Γ E(ΔΕ(صــورت 

ــت  ــادير مثب ــت، در ΔΕمق ــادي اس ــواري ع ــب ن ــده ترتي ــان دهن ــالينش ــي ح ــادير منف  ΔΕكــه مق

ــد.  ــواري وارون دارن ــب ن ــان از ترتي ــه آن InBiو  InSbنش ــه ب ــن مطالع ــه در اي ــه ك ــا پرداخت ه

ــه ــات شــده اســت، نمون ــادي و  III-Vاي از تركيب ــواري ع ــب ن ــب داراي ترتي ــه ترتي اســت كــه ب

  باشند. وارون در مركز ناحيه اول بريلوئن مي

) نشان داده  ٣در شكل (  InBiو همچنين ترتيب نواري وارون براي    InSbترتيب نواري عادي براي  

  InBiحاليكهرسانا با ترتيب نواري عادي است، در يك نيمه  InSb)،  ٣شده است.  بر اساس شكل (

شود. وجود وارونگي نواري در  در فاز فلزي قرار دارند و در ساختار نواري آن وارونگي مشاهده مي

شدگي مدار باشد. با محاسبه قدرت جفت   -كنش قوي اسپينهماي از برتواند نشانه ساختار نواري مي

  7ΓE( –) 8ΓSO= E(Δيعني (  7و     8هاي  مدار به صورت تفاوت انرژي بين حالت  -اسپين

مي تركيب  اين  بردر  بودن  قوي  به  اسپينهم توان  پي  -كنش  قدرت  مدار  مطالعه  اين  در  برد. 
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مقدار   ولت بدست آمده است كه در مقايسه باالكترون   ٨٨/١  InBiشدگي اسپين مدار براي  جفت

قابل  الكترون   ٦٤/٠كه در مطالعه حاضر    InSbمشابه در   و  بزرگ  بسيار  ولت بدست آمده است، 

سبب بروز وارونگي     InBiمدار در   -شدگي اسپينرو، بزرگ بودن قدرت جفتتوجه است. از اين

جا كه ترتيب نواري وارون در مركز ناحيه اول  شود. از آن نواري در ساختار نواري اين تركيب مي

نشانه بريلوئن مي اينتواند  از  باشد.  توپولوژيكي  فاز  بر وجود  تبديل    InBiرو،  اي محكم  پتانسيل 

شدن به يك عايق توپولوژي را دارد و اگر بتوان به روشي در ساختار نواري آن شكاف ايجاد كرد 

مطالعه صورت  مي اساس  بر  تركيب مشاهده كرد.  اين  در  را  توپولوژي  عايق  به سمت  توان گذار 

 ٠/ ١٢رسانايي با شكاف نواري كوچك در حدود  نيمه  InSb]،  ٣و و همكاران [گرفته توسط نامج

ولت است، كه اگرچه اين تركيب داراي شكاف نواري است اما بدون نظم نواري وارون  الكترون

است (داراي نظم نواري عادي است) و اگر بتوان ترتيب نواري عادي در ساختار نواري در مركز 

توان گذار  ناحيه نخست بريلوئن را بر هم زد و وارونگي نواري در ساختار نواري آن ايجاد كرد مي

  فاز توپولوژيكي را در آن مشاهده كرد.  
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  مدار.  –ن اسپي بر همكنش درنظرگرفتن با   InBiو  InSbساختار نواري   ٣شكل 

  

  : ]١٥،١٤[به صورت زير تعريف مي شود  8Γو   6Γ ،7Γي هاحالتمطابق مدل بستگي قوي انرژي 
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حالت ا اوربيتال   8Γو    6Γ  ،7Γ  هاينرژي  انرژي  كاتيون   pو    s  هاي به  به  آنيون مربوط  و  ها،  ها 

پيوند هاي جفت پتانسيل    -شدگي اسپين) و همچنين قدرت جفتppvو  pp  )ssvو    ssهاي  شدگي 

مربوط    pو    sهاي  به ترتيب انرژي اوربيتال   p1,2ɛو    s1,2ɛدر رابطه بالا،  وابسته است.    )  soλ (اربيت 

شدگي اسپين مدار  بر اساس روابط بالا، با تغيير قدرت جفت ها هستند.ها و همچنين آنيونبه كاتيون 

so)λ  (    شدگيهاي جفتهمچنين پتانسيل و) ssv   وppv6هاي  )، انرژي حالتΓ  ،7Γ    8وΓ    تغيير پيدا

مدار يك ويژگي ذاتي است، بنابراين تغيير انرژي   -شدگي اسپينجا كه قدرت جفت از آن كند.مي

  پذير خواهد بود.  ) امكانppvو   ssv (شدگيهاي جفت تنها با تغيير پتانسيل  8Γو   6Γ ،7Γهاي حالت

از راه  پتانسيل يكي  تغيير  افزايش ثابت  هاي جفتهاي  از آنجا كه  تغيير ثابت شبكه است.  شدگي، 

پتانسيل  به كاهش  منجر  انرژي حالت هاي جفتشبكه  تغيير  نتيجه  در    8Γو    6Γ  ،7Γهاي  شدگي و 

و    6Γ  ،7Γهاي  تغيير انرژي حالت و    شود كه تحت تاثير كشش شبكه بيني مي شود، بنابراين پيش مي

8Γ   به نارسانا گذار  نيمهسمت  يا  و  توپولوژي رخ دهد.  رساناها  به  هاي  اين مطالعه كشش شبكه  در 

شبكه   غيرهيدرواستاتيك  كشش  اعمال  از  هدف  است.  شده  اعمال  غيرهيدرواستاتيك  صورت 

به دليل   8Γشكستن تقارن مكعبي و ايجاد شكاف نواري در ساختار نواري است. تبهگني چهارگانه  

تق ميوجود  حفظ  مكعبي  كه  ارن  دارد  وجود  امكان  اين  غيرهيدرواستاتيك  بسط  اعمال  با  شود. 

ظاهر    Γهمزمان با ايجاد وارونگي نواري با شكسته شدن تقارن مكعبي، يك شكاف نواري در نقطه 

هاي  هاي توپولوژي رخ دهد. با توجه به كاربرد بسيار زياد نارسانا شود و بنابراين گذار به سمت نارسانا 

هاي توپولوژي پي برد. در ادامه بررسي توان به اهميت بسيار زياد گذار به سمت نارسانا توپولوژي، مي

تحت كشش غيرهيدرواستاتيك شبكه    InBiو    InSbنتايج بدست آمده از مطالعه ساختار نواري  

شود.  به دو شيوه متفاوت اعمال ميشود. در اين مطالعه، كشش غيرهيدرواستاتيك شبكه  انجام مي

شبكه در صفحه   ثابت  داده مي  abنخست  امتداد محور  بسط  ثابت شبكه در  و  باقي   cشود   ثابت 
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ماند.  ثابت باقي مي  abشود اما در صفحه  بسط داده مي  cماند. سپس، ثابت شبكه در راستاي محور  مي

تحت نوع اول كشش غيرهيدرواستاتيك شبكه (بسط     InBiو  InSb)، ساختار نواري  ٤در شكل (

  درصد) آمده است.   ٤تا  ١از  abثابت شبكه در صفحه 

تحت كشش غيرهيدرو استاتيك شبكه    mBJGGAبا استفاده از تابعي   InBiو  InSbساختار نواري  ٤ شكل 

  ).cدرصد و ثابت نگه داشتن ثابت شبكه درراستاي محور  ٤تا ١از   ab( بسط ثابت شبكه در صفحه
  

تقارن مكعبي،   شدنشكسته به دليل    يرهيدرواستاتيك شبكه غير كشش  تأثتحت )،  ٤با توجه به شكل (

به    Γ 8گانه  رود و در مركز ناحيه نخست بريلوئن نوار تبهگن چهاراز بين مي    8Γگانه  تبهگني چهار

+گانه  هاي تبهگن دو نوار 
8Γ    بالاتر) و -(انرژي 

8Γ   شود و يك شكاف  تر) شكافته مي(انرژي پائين

نوار  بين  دو نواري  تبهگن  +گانه  هاي 
8Γ   نوار دو و  تبهگن  -گانه  هاي 

8Γ      اين  شوديمايجاد در   .

گانه  دو   نوار تبهگنتفاوت انرژي بين    صورتبه گوشي، قدرت واروني نواري  ها با تقارن چهار دستگاه 

6Γ   گانهو همچنين نوار تبهگن دو  +
8Γ  صورتبه  مركز ناحيه نخست بريلوئن  در) +

8ΓE( - )6ΓE( 
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ها با  ها با ترتيب نواري عادي داراي قدرت واروني نواري مثبت و تركيب تركيبد.  شوتعريف مي

) (رديف اول) ساختار ٤واروني نواري منفي هستند. در شكل (  ترتيب نواري وارون داراي قدرت

  يرتأثتحت .  است  شده   داده   نشاندرصد    ٤تا    ١يرهيدرواستاتيك شبكه از  غتحت كشش    InSbنواري  

نواري   ساختار  در  نواري  شكاف  ايجاد  بر  افزون  شبكه،  نقطه    InSbكشش  دليل    كه   Γدر  به 

  ١ازاي  به شود.  يمشود، وارونگي نواري نيز در اين نقطه ايجاد  يمتقارن مكعبي ايجاد    شدن شكسته 

نواري منفي  غدرصد بسط   تبهگن    ي هانوار  چرا كه است؛  يرهيدرواستاتيك شبكه، قدرت واروني 

+گانه  دو
8Γ     6گانه  بالاتر از نوار دوΓ  ي بالاتر بسط شبكه نيز  درصدهاي  ازابه گيرد. اين روند  قرار مي

نواري تحت كشش غيرهيدرواستاتيك    زمانهم شود.  يمحفظ   نواري در ساختار  ايجاد واروني  با 

شود كه ميزان اين شكاف با افزايش بسط شبكه افزايش  يمباز   Γشبكه، يك شكاف نواري در نقطه  

  يابد. يم

باز شده در نقطه   ) آمده است. از آن جا كه وجود وارونگي  ١در جدول (  Γميزان شكاف نواري 

از وجود فاز توپولوژي در يك  ي قوي  انشانه تواند ي م،  Γنواري در نقاط با تقارن بالا از جمله نقطه  

در   بنابراين  باشد،  از    InSbماده  شبكه  غيرهيدرواستاتيك  كشش  از    ٤تا    ١تحت  گذار  درصد، 

رساناي توپولوژي با نظم نواري وارون  يمه نبه سمت    Γرساناي معمول با نظم نواري عادي در نقطه  يمه ن

نقطه   محاسبات  يمرخ    Γدر  از  آمده  بدست  نتايج  كشش    ٤تا    ٢ي  ازابه دهد.  درصد 

  InSb  ،InAs  توپولوژيكيكه در راستاي گذار فاز    ]، ٥نتايج مطالعه پيشين [با  غيرهيدرواستاتيك  

تابعي  هاآن يي  تاسه ياژهاي  آلو   از  استفاده  در    GGA   (Wu- Cohen)با  است،  شده  انجام 

رساناي توپولوژي  يمه نسمت درصد گذار به  ٤تا  ٢هر دو مطالعه از . هماهنگي بسيار خوبي قرار دارد

.  هاي متفاوتي از گدار فاز توپولوژي دارندبيني يش پيك درصد بسط،  اما در    كنند؛يمبيني  يش پرا  

كند، استفاده از  يمدليل تفاوتي كه در مشاهده گذار فاز توپولوژي در يك درصد بسط بروز پيدا  

. در مطالعه پيشين ثابت شبكه در  است  abيرهيدرواستاتيك شبكه در صفحه  غشيوه متفاوت كشش  

محور    abصفحه   راستاي  در  شبكه  ثابت  و  است  شده  داده  تابعي  كارگبه با    cبسط   -Wu)يري 

Cohen)  GGA    ،بدون  ي درصورتبهينه شده است مطالعه حاضر  پارامتر شبكه  ينه بهكه    cكردن 

روي اين تركيب وابستگي شكاف نواري باز شده    گرفتهصورتدر مطالعه پيشين  .  انجام شده است

ين مرجعي براي مقايسه  ؛ بنابرابه كشش غيرهيدرواستاتيك مورد بررسي قرار نگرفته است  Γدر نقطه  

نواري   نواري باز شده در ساختار  نيمه   InSbميزان شكاف  رساناي توپولوژي  حين گذار به سمت 

   وجود ندارد. )) ١نتايج موجود در جدول ((
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درصد،    ٤تا    ١يرهيدرواستاتيك شبكه از  غرديف پايين) تحت كشش  )  ٤شكل ((  InBiدر مورد  

شود كه  يميك شكاف نواري در اين نقطه ايجاد    Γوارونگي نواري در نقطه    شدنحفظ افزون بر  

كه در شبكه    InBiيابد. بنابراين  يمميزان اين شكاف با افزايش بسط شبكه افزايش    InSbهمانند  

رساناي توپولوژي تبديل  يمهن تعادلي در فاز فلزي قرار دارد تحت كشش غيرهيدرواستاتيك به يك  

نوارييم شكاف  ميزان  كه  افزايش    رفته رفته آن   شود  شبكه  غيرهيدرواستاتيك  بسط  افزايش  با 

  يابد. يم

يرهيدرواستاتيك افزايش  غ) آمده است، شكاف نواري با افزايش بسط  ١كه در جدول (  گونههمان

ولت در حالت يك درصد بسط به مقداري در    - ن  الكترو  ٠٣٠/٠يابد و از مقداري در حدود  يم

بسط    ٤ولت در حالت  ن الكترو  ١٢/٠حدود   متأسفانه هيچيمدرصد  يا  رسد.  و  نتيجه تجربي  گونه 

توپولوژيكي   فاز  با گذار  ارتباط  در  در    InBiمحاسباتي  باز شده  نواري  ميزان شكاف  و همچنين 

  براي مقايسه با مطالعه حاضر وجود ندارد. InBiساختار نواري 

 
- (بصورت Γميزان شكاف نواري باز شده در نقطه   ١ لوجد 

Γ8E-+
Γ8(E  برايInSb  وInBi   تحت كشش

درصد و ثابت نگه داشتن ثابت شبكه در راستاي   ٤تا  ١از   abغيرهيدرواستاتيك شبكه  (با بسط شبكه در صفحه 

  ). cمحور

) -
Γ8E-+

Γ8(E
(eV)  

بسط شبكه  
  (درصد) 

  تركيب 

٠٣٢7/١  ٠  InSb 

٢  ٠٦٤٦/٠  InSb 

٣  ٠٩٥٣/٠  InSb 

٤  ١٢٤٨/٠  InSb 

٠٣٣7/١  ٠  InBi  

٢  ٠٦٥١/٠  InBi 

٠٩٤7/٣  ٠  InBi  

٤  ١٢٢١/٠  InBi 

  

ازاي درصدهاي مختلف  به   Γكننده شكاف نواري باز شده در نقطه  هاي مشخص هنگامي كه نقطه 

ميزان انحراف اين نقاط    شودشود، مشاهده ميبسط شبكه با معادلات مرتبه نخست  برازش داده مي 

،  InSbرو ، شكاف نواري باز شده در ساختار نواري  از اين معادله خطي بسيار ناچيز است. از اين
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InBi    ي در  خوببه يابد. اين امر  يمتحت كشش غيرهيدرواستاتيك شبكه به صورت خطي افزايش

  است.   شده  داده   نشان  ) ٥(شكل 

 ) آمده است.  ٢در جدول ( نيز مقادير قدرت واروني نواري بر حسب كشش غيرهيدرواستاتيك شبكه 
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 صورت تابعي از بسط غيرهيدرواستاتيك شبكه به InBiو   InSbبراي  Γشكاف نواري باز شده در نقطه  ٥شكل 

. نقاط  ) cدرصد و ثابت نگه داشتن ثابت شبكه درراستاي محور ٤درصد تا   ١از   ab(بسط ثابت شبكه در صفحه 

 x٠٣/٠به ترتيب با معادلات مرتبه نخست   InBiو ، InSbبراي  Γمشخص كننده شكاف نواري باز شده در نقطه  

+٠/ ٠٠٣Eg=   وx٠٠٥/٠+ ٠/ ٠٣Eg=   اند. برازش داده شده  

 
+(قدرت واوني نواري به صورت   ٢جدول 

Γ8E -Γ6E (  برايInSb  وInBi هيدرواستاتيك شبكه  تحت كشش غير

  ).  cدرصد و ثابت نگه داشتن ثابت شبكه در راستاي محور ٤تا ١از  ab(بسط شبكه در صفحه 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

) +
Γ8E-Γ6(E

(eV)  
بسط شبكه  

  (درصد) 
  تركيب 

١  - ٠١٢٥/٠  InSb 

٢  - ٠/ ١٤٢  InSb 

٢7/٣  - ٠  InSb 

٤  - ٤/٠  InSb 

١  - ٩٨/١  InBi  

٢  - ١/٢  InBi 

٣  - ٢/٢  InBi  

٤  - ٢٩/٢  InBi 
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به داده  نشان    )٢(گونه كه در جدول  همان ازاي يك درصد بسط شبكه قدرت واروني  شده است، 

ازاي درصدهاي بيشتر بسط شبكه نيز مشاهده  اين روال به شود و  منفي مي  InBi  و  InSbنواري براي  

ولت در حالت يك درصد بسط  الكترون - ٠١٢٥/٠از    InSbشود. قدرت وارونگي نواري براي  مي

 قدرت واروني نواري  InBiكه براي  رسد. درحاليدرصد بسط مي  ٤ولت در حالت  الكترون   -٤/٠به  

درصد بسط    ٤ولت در حالت  ن الكترو  -٢٩/٢ولت در حالت يك درصد بسط به  ن الكترو   -٩٨/١  از

  رسد.  مي

نواري بر حسب بسط غيرهيدرواستاتيك شبكه در شكل ( ) نشان  ٦نمودار تغييرات قدرت واروني 

داراي مقادير   InBi  و  InSbگرچه قدرت واروني نواري براي  بر اساس اين شكل،  شده است.    داده 

است؛  تركيب     رفتار  اما   متفاوتي  هر دو  براي  و در حقيقت  است  يكسان  بر حسب بسط شبكه  آن 

يابد. اين  خطي كاهش مي صورتقدرت واروني نواري با افزايش بسط غيرهيدرواستاتيك شبكه به  

  InSbبه بررسي گذار فاز توپولوژيكي  كه  ] ،٥[رفتار در هماهنگي بسيار خوبي با مطالعه پيشين،   

كردن ثابت شبكه در  و بهينه   abكشش غيرهيدرواستاتيك شبكه با بسط ثابت شبكه در صفحه  تحت  

پرداخته است، قرار دارد. در اين مطالعه نيز قدرت واروني نواري با افزايش بسط     cحور  راستاي م

به  ميشبكه  كاهش  خطي  مشخص يابد.  صورت  بسط  نقاط  حسب  بر  نواري  واروني  قدرت  كننده 

براي   شبكه  نخست  خوبي  به   InBi  و  InSbغيرهيدرواستاتيك  مرتبه  معادلات  - x١٣/٠+  ١/٠با 

ΔE=     ٨٩/١و-x١/٠ -ΔE=   اند.  برازش داده شده  
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صورت تابعي از بسط غيرهيدرواستاتيك شبكه (بسط ثابت شبكه   به InSb ,InBiقدرت واروني نواري براي  ٦شكل 

كننده قدرت واروني  نقاط مشخص). cداشتن ثابت شبكه درراستاي محوردرصد و ثابت نگه  ٤تا   ١از    abدر صفحه

- x١٣/٠با معادلات مرتبه نخست به خوبي  InBiو  InSbنواري بر حسب بسط غيرهيدرواستاتيك شبكه براي 

١/٠ΔE=    ٨٩/١و-x٠/ ١ -ΔE=   اند. برازش داده شده  
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بسط در راستاي  (تحت نوع دوم كشش غيرهيدرواستاتيك شبكه    InBiو    InSbهاي  شبكه تركيب 

هاي جزئي بسيار مشابه نتايج  آمده با تفاوت نيز قرار گرفته است. از آنجا كه نتايج بدست   ) cمحور  

) است، به همين منظور در  abبسط در صفحه  (آمده تحت نوع اول كشش غيرهيدرواستاتيك  بدست 

و همچنين قدرت واروني نواري در دو نوع بسط   Γادامه تنها مقايسه شكاف نواري باز شده در نقطه 

  ).  7 شكل(  شودانجام مي 
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8 به صورت   Γشكاف نواري باز شده در نقطه  ٧شكل 

 -Γ  -  +
8Γ (رديف بالا)   و قدرت واروني نواري به

هيدرواستاتيك شبكه (بسط  به صورت تابعي از نوع اول بسط غير InBi و InSb(رديف پايين) براي  Γ8-6Γ+صورت

هاي صورتي رنگ)) و نوع دوم بسط  دايره درصد ( ٤تا   ١از  bو   aثابت  شبكه به صورت يكسان در راستاي محورهاي 

  هاي قرمز رنگ)).(مثلث درصد ٤تا  ١از    cهيدرواستاتيك شبكه (بسط ثابت شبكه در راستاي محور غير



 
١١٩/ ١٤٠٣پاييز ، ٣٨علمي فيزيك كاربردي ايران، دانشگاه الزهرا، سال چهاردهم، پياپي  فصلنامة    

 

  

در هر دو نوع از بسط شبكه بسيار     InBiيبرا  Γشده شكاف نواري باز شده در نقطه  بينييشپمقادير  

شده شكاف نواري  بيني يشپمقادير    ٤و    ٣،  ١ي  درصدهاي  ازابه  InSbبه هم نزديك هستند. براي  

شده در نوع  بينييش پدرصد بسط، مقدار شكاف    ٢اما در    . هستنددر هر دو بسط بسيار به هم نزديك  

شبكه   بسط  رنگ)  يره (دااول  صورتي  مقدار    تربزرگهاي  بسط  بينييشپاز  دوم  نوع  در  شده 

دهد كه  مي   مقايسه قدرت واروني نواري در دو نوع بسط شبكه نشان ) است.قرمزرنگي  ها(مثلث 

تر از  براي هر دو تركيب قدرت واروني نواري بزرگ   ) cدر نوع دوم بسط شبكه (بسط ثابت شبكه  

در هر دو نوع از بسط شبكه، قدرت واروني    InBiمقادير مشابه در نوع اول بسط شبكه است. براي  

به  به ازاي يك درصد بسط شبكه منفي مي نواري  بيشتر نيز حفظ  شود و اين روال  ازاي درصدهاي 

اينمي از  از گذار رو، هر دو بسط پيششود.  توپولوژيكي اين تركيب دارند. در    بيني يكساني  فاز 

براي   بسط  نوع  دو  هر  به سمت    InBiحقيقت  توپولوژييمه نگذار  از   رساناي  بسط    ١را  درصد 

درصد بسط شبكه در نوع    ١رساناي توپولوژي در  يمه نگذار به سمت    InSbكنند. براي  يمبيني  يشپ

شدن قدرت واروني  يمنفدهد (به دليل  يم) رخ  ab   صفحه  بسط دريرهيدرواستاتيك (غاول بسط  

درصد بسط رخ    ٢) گذار در  cكه در نوع دوم بسط شبكه (بسط  يدرحالدرصد بسط)    ١نواري در  

  .درصد بسط) ٢شدن قدرت واروني نواري در يمنف(به دليل  دهديم

  

 يريگجهينت .۴

گذار فاز توپولوژيكي و شكاف   كشش غيرهيدرواستاتيك شبكه براين مطالعه باهدف بررسي تأثير 

ساخته خطي با پتانسيل كامل،  با استفاده از روش امواج تخت به   InBiو    InSbهاي  نواري تركيب 

در چارچوب نظريه تابعي چگالي، انجام شده است. كشش غيرهيدرواستاتيك به دو شيوه متفاوت  

تحت هر دو نوع    آمده بدست اعمال شده است. با توجه به نتايج    InBiو    InSbهاي  به شبكه تركيب 

با   شبكه  غيرهيدرواستاتيك  سمت  اكشش  به  گذار  نواري،  ساختار  در  نواري  شكاف  يجادشدن 

توپولوژي رخ  يمه ن رفته   دهد ويمرساناهاي  نواري  افزايش  اين شكاف  بسط شبكه  افزايش  با  رفته 

و همچنين مقدار شكاف نواري    InBiبيني يكساني از گذار فاز توپولوژييابد. هر دو بسط پيش مي

يرهيدرواستاتيك  غدر نوع اول بسط    InSbبراي    دارند.  Γباز شده در ساختار نواري آن در نقطه  

به سمت  ab(بسط در صفحه   توپولوژي در  يمه ن) گذار  بسط شبكه    ١رساناي  ،  دهدي مرخ  درصد 

شتر  ي بي درصدهاي  ازابه .  دهدي مرخ  درصد    ٢) گذار در  cكه در نوع دوم بسط شبكه (بسط  يدرحال

يابد و ميزان  ي مافزايش    رفتهرفته  Γبسط شبكه در هر دو نوع از بسط، شكاف نواري باز شده در نقطه  

  .  استدرصد) بسيار مشابه   ٤و  ٣(ي بالاتر  درصدها شكاف نواري در 
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تواند ابزاري  ي مدهد كه كشش غيرهيدرواستاتيك شبكه  يمنتايج بدست آمده از اين مطالعه نشان  

باشد. در    InBiو    InSbهاي  يب ترك براي كنترل گذار فاز توپولوژيكي و شكاف نواري در    مؤثر

نواري،   شكاف  و  توپولوژيكي  فاز  گذار  كنترل  براي  نوآورانه  روشي  ارائه  با  مطالعه  اين  حقيقت 

جديد  يچهدر مواد  سوبه اي  توسعه  ويژگييمهني  با  جديد  بالا  تنظ  قابلهاي  رساناي  كارايي  و  يم 

سطحي    يهاحالت هاي  ويژگي  تجربي در ارتباط با بررسي  يهاكاوش  براي   را   گشايد و فرصتييم

فراهم   شده  بيان  تركيبات  در  كه  يمتوپولوژيكي  در يمكند  بسيار  كاربردهاي  تواند  حائز    عملي 

  اهميت باشد.

  

 تقديرو تشكر .۵

دانشكده علوم پايه و گروه فيزيك دانشگاه لرستان كه امكانات انجام اين كار پژوهشي را فراهم  از  

  آورده اند بسيار سپاسگزاريم. 
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