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 های نازک اکسید روی آلايیده شده با آلومینیمهای لايهتجربي و نظری ويژگي بررسي

 ، مسعود منصوری*طاهره محمودی

 دانشگاه آزاد اسلامي، واحد مشهد، گروه فیزيک، مشهد، ايران
 

شدند.  نشاندهای های شیشهبر زيرلايه ييهای نازک اکسید روی با ناخالصي آلومینیم به روش افشانه گرمالايه ،در اين پژوهشچکیده: 
با استفاده از طیف عبوری بررسي  آنها های نوریويژگي شد و سپس بررسيها با استفاده از پراش پرتو ايکس ساختار بلوری لايه نخست
اکسید روی و  مادهری هر دو ساختار نوا ،ساختار الکتروني اکسید روی بربه منظور شناخت اثر ناخالصي آلومینیم  افزون بر اين،. گرديد

 هابررسيبا استفاده از محاسبات ابتدا به ساکن در چارچوب نظريه تابعي چگالي محاسبه شد. نتايج  اکسید روی آلايیده با آلومینیم
برابر با  (002ها در راستای )اند و اندازه بلورکها باساختار ششگوشي ورتسايت به صورت بسبلور رشد کردهنشانگر آن است که لايه

-درصد است. همچنین انتقال انرژی فرمي به داخل نوار رسانش نشان مي 80میزان گذردهي در ناحیه مرئي بیش از نانومتر و   41/25

       ها بسیار موثر است.دهد که آلومینیم در افزايش رسانش الکتريکي و تغییر آستانه گذردهي نوری لايه

 .نظريه تابعي چگالي ؛ناخالصي آلومینیم ؛ه گرماييافشان ؛اکسید روی های کلیدی:واژه

 مقدمه

های نوری، ارزاني، غیر ( به دلیل ويژگيZnOاکسید روی )
سمي بودن و سازگاری با محیط زيست مدتهاست که مورد 

با عناصر فلزی  ZnOتوجه پژوهشگران قرار گرفته است. آلايش 
افزايش باعث افزايش رسانش الکتريکي و  Gaو   Al ،Inچون  

و قابلیت کاربرد آنرا  شودميشفافیت نوری آن در ناحیه مرئي 

، نوری ابزارهای وبه عنوان الکترود در قطعات اپتوالکترونیک 
شیمیايي  هایجاذب گازی و هایهای خورشیدی، حسگرسلول

 .[4-1]برد بالا مي

 روی های نازک اكسیدساخت لايه برای متنوعي هایروش

های استات شامل واکنش گیرد که عموماًمورد استفاده قرار مي
ل الکلي است که در مجاورت گرما صورت روی در يک محلو

گیرد. اغلب به منظور افزايش رسانش در اکسید روی آن را با مي
عناصر فلزی گروه سوم جدول تناوبي گالیم، آلومینیم و يا 

دهند که منجر به تزريق الکترون در نوار اينديوم آلايش مي

های فلزی به يکي از . اين يون[10-5]شود ميآن رسانش 
شوند و های کلريد، نیترات و يا استات به محلول اضافه ميشکل
به منظور کاهش بیشتر مقاومت الکتريکي عملیات  آخردر 

 گیرد. آن صورت مي برگرمايي 
روش افشانه گرمايي يک روش ساده، ارزان و بي خطر است 

سیدهای شفاف رسانا تواند برای تهیه اککه بدون نیاز به خلا مي
سرعت شار اسپری و دمای زيرسطحي  ،بکار رود. در اين روش

های های فیزيکي لايهها هنگام اسپری در تعیین ويژگيزير لايه
 نازک بسیار موثرند. 
های ساختار لايهاثر ناخالصي آلومینیم بر  ،در اين پژوهش

 هاینازک اکسید روی که به روش افشانه گرمايي بر زيرلايه
شود. همچنین ساختار مي بررسي، اندای تهیه شدهشیشه

الکتروني و نوارهای انرژی اکسید روی خالص و اکسید روی 
 .شوندميآلايیده با آلومینیم محاسبه، رسم و مقايسه 

 :پست الکترونیکي: 051-35249252: ، نمابر051-38416015نويسنده مسئول، تلفن ،mahmoodi@mshdiau.ac.ir 
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 بررسيروش 
  روش تجربي

های نازک اکسید روی آلايیده با آلومینیوم با روش افشانه لايه
ای تمیز تهیه شدند. به منظور تهیه ی شیشهگرمايي بر زيرلايه

مولار  1/0سي سي محلول  100محلول مورد نیاز اسپری، ابتدا 
 )O, MERCK 2H.22COO)3CHZn%99استات روی دو آبه
 سي سي متانول 100شد و سپس  حلدر آب ديونیزه 

)COOH3CH(  به آرامي به آن اضافه گرديد تا با انجام فرآيند
تولید شود. در ادامه آلومینیوم کلرايد  2Zn(OH)هیدرولیز، 

 wt %.به نسبت )O, MERCK,2H.63Al Cl%99(شش آبه 

1.5: Zn/Al   به  راجعدرصد آلايش در مبه آن اضافه شد. اين
های نازک عنوان مناسبترين نسبت آلايش برای تولید لايه

ی نوری و الکتريکي گزارش شده های برجستهشفاف با ويژگي
به مدت يک ساعت در  به دست آمدهمحلول . [13-11]است 

هم زده شد تا محلول شفاف و  گرادسانتيدرجه  50دمای 
د. اين شوای آماده ی شیشههمگن جهت اسپری بر زير لايه

سانتي متری  از زير  32ی محلول از طريق يک نازل و از فاصله
قرار  گرادسانتيدرجه  550هايي که در دمای زيرسطحي لايه

های لايهسرانجام اسپری شد.  min/ml 10 آهنگدارند با 
 گرادسانتيدرجه  600شده به مدت دو ساعت در دمای  نهشته
 محیط در کوره بازپخت شدند. جوو در 

های نازک تهیه شده با استفاده از پراش ساختار بلوری لايه
 540598/1با طول موج   αK-Cu با تابش )XRD( پرتو ايکس

درجه  01/0درجه و با گام  60تا  20 از θ 2آنگسترم در گستره 
با استفاده از آنها  های نوریويژگي. همچنین بررسي شدند

 بررسي گرديد. UV-vis  (Perkin elmer)طیف سنج 

 نتايج ساختاری

نشان  1ی بازپخت شده در شکل الگوی پراش پرتو ايکس لايه
(، 100صفحات ) ،ه از شکل پیداستکداده شده است. چنان

ترين قله پراش يداند و شد( پراش داشته002( و )102(، )101)
های ی موقعیت قله( است. از مقايسه002ی )مربوط به صفحه

شود که ديده مي JCPDS-36-1451پراش با کارت استاندارد 
همچنین در  نمونه دارای ساختار ششگوشي ورتسايت است.

ای مربوط به ناخالصي آلومینیوم ديده طیف پراش هیچ قله
های آلومینیوم به خوبي در دهد که اتمشود که نشان مينمي

 اند. شبکه بلوری اکسید روی داخل شده
يابي ساختاری، اين طیف با استفاده از به منظور مشخصه

ی شامل برازش داده شد و پارامترهای بلور full-profنرم افزار 
های شبکه محاسبه شدند. نمودار فاصله بین صفحات و ثابت
آمده است. گفتني است که نتايج   2برازش داده شده در شکل 

رابطه براگ  اند.از طیف پراش بر پايه دو رابطه به دست آمده
 :دهدی بین صفحات را بدست ميفاصله

(1)                                    

 

 
 

 ZnO:Alی الگوی پراش پرتو ايکس لايه   1شکل 
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 .ZnO:Alنمودار برازش شده الگوی پراش پرتو ايکس لايه ی    2شکل 

 

 طول موج پرتو ايکس و λی پراش، زاويه θکه در آن 

ام پراش است. nبا مرتبه  ی بین صفحاتفاصله 

ی بین فاصله، h,k,((های میلررابطه زير نیز میان شاخص
در  cو  aطول محورهای بلوری های شبکه يا و ثابت صفحات

 ساختار ششگوشي است:

(2)                           

توان با استفاده از رابطه دبای شرر ها را ميمیانگین اندازه بلورک
 بدست آورد: 

(3)                                       

مقداری ثابت  Kنیم پهنای قله پراش بر حسب راديان و  βکه 
گردآوری  1نتايج اين محاسبات در جدول است.  9/0برابر با 

نیز در جع امرگزارش شده در فاصله بین صفحات  شده است.
 همخوانيشود ميديده ه ککه چنان جدول آورده شده است

 طول محورهای همچنین  .داردپژوهش اين بسیار خوبي با نتايج 
 

برآورد   5/1972 Åو Å 3/2405به ترتیب برابر با  cو  aبلوری 
با  [16-14] کارهای ديگرانشد که بسیار نزديک به نتايج 

 است.  Å 1959/ 5 = cو  Å 1624/3=  aمقادير 

 های نوریويژگي

، طیف Alآلايیده با  ZnOهای برای بررسي رفتار نوری نمونه
تا  350در گستره  UV-visنگار عبوری آنها با استفاده از طیف

آورده شده است. ديده  3نانومتر تهیه شد که در شکل  2200
بالاترين یم در لايه اکسید روی آلايیده با آلومین شود کهمي

 80نانومتر با مقداری بیش از  600گذردهي نوری از طول موج 
شود، بطوريکه در گستره فروسرخ میزان عبور به درصد آغاز مي

لايه آستانه گذردهي در در حالیکه  رسد. درصد مي 90حدود 
نانومتر گزارش شده  380طول موج اکسید روی خالص در 

دهد که وجود ناخالصي آلومینیم اين امر نشان مي  .[17]است 
طول موج آستانه گذردهي در لايه اکسید روی منجر به افزايش 

 شود.نوری مي

 

 پارامترهای بلوری. ZnO:ALلايه  XRDاطلاعات برآمده از طیف    1جدول 

 (Å)[14]  (Å) 
D (nm) FWHM (degree) 2 θ(degree) hkl 

2.5980 
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25.41 

5.15 

11.3 
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 .ZnO:Alطیف عبوری لايه   3شکل 

 
پل و تعیین پوش بالا و پايین طیف -با استفاده از روش سوان

-ی شیشهبرای زيرلايه 5/1گذردهي و احتساب ضريب شکست 

ر ضخامت لايه اکسید روی آلايیده با آلومینیم برابر با مقدا ،ای

 . [18]شد  محاسبهنانومتر  875

با به کارگیری رابطه میان ضريب جذب لايه نیز گاف انرژی 

 د: شهای فوتوني برآورد انرژی و

(αhν)2 = α0 (hν-Eg)                                              )4( 

ضريب جذب  αانرژی فوتون و  νhگاف انرژی،  gEکه در آن 

-و برون νhبرحسب  ( νhα)2رسم نمودار ترتیب با است. بدين 

، شود. بر اين اساسيابي خطي اندازه گاف انرژی برآورد مي

آمده است، اندازه گاف انرژی نمونه  4يابي در شکل نتايج برون

ی گسترهالکترون ولت محاسبه شد. اين مقدار در  34/3برابر با 

 . است  پیشینی نتايج گزارش شده

 روش نظری

 روش بررسي 

در ادامه به منظور بررسي اثر ناخالصي آلومینیوم در اکسید روی 

 از استفاده ساختار نواری آن با و شناخت تغییر رفتار نوری آن،

محاسباتي  كد و بكارگیری (DFT)تابعي چگالي  نظريه

 معادلات درحل پتانسیلي شبه پايه شیوه اسپرسو که بر-كوانتوم

 در اين محاسبات از .[19]شم است، محاسبه شد  -كوهن

 -تبادلي برای انرژی (GGA)تقريب شیب تعمیم يافته 

 تعداد ،Ry70 قطع  انرژی شده و مقادير همگرا همبستگي

استفاده شد تا  Ry 01/0شدگي پهنو میزان  kنقطه  7×7×7

 واهلش فرايند سپس   گردد. تعیین Ry 4-10ا دقت كل ب انرژی

با  Ox-1ZnxAlآلومینیم  با آلايیده اكسید روی خالص و برای

25/0= x   .انجام گرفت و ساختار نواری هر دو ماده محاسبه شد

 با روی خالص و همچنین آلايیده اكسیدابر ياخته  5شکل 

 آلومینیم را نشان مي دهد.

 نتايج محاسبات

و  ZnOبه ترتیب ساختار نواری  7و  6های شکل

O0.75Zn0.25Al در راستاهای با تقارن بالای شبکه وارون  را 

 انرژی پیرامونZnO ساختارنواری  بررسياز  دهند.نشان مي

ششگوشي  شود که اکسید روی با ساختارديده مي فرمي

دارای يک گاف مستقیم با اندازه  Гنیمرساناست و درنقطه 

0.76 eV  با نتايج محاسباتي گزارش شده پیشین است که

که علت تفاوت اين گاف  . گفتني است[23-20]همخواني دارد 
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برآورد در  DFTنواری با مقادير تجربي ناشي از خطای معمول 

 با روی آلايیده اكسید ساختارنواریگاف انرژی است. از بررسي 

شود که افزايش آلومینیم باعث ديده مي 7آلومینیم در شکل 

افزايش تعداد الکترون و انتقال انرژی فرمي به سوی نوار 

شده است و در نتیجه تعدادی الکترون به دستگاه  رسانش

ريکي آن را افزايش شود که نه تنها رسانش الکتبخشیده مي

های الکتروني در با حالت Alهای الکتروني دهد، بلکه حالتمي

هايي در هیبريد شده و منجر به ايجاد گاف ZnOنوار رسانش 

که مي تواند در تغییر رفتار نوری آن  شودداخل نوار رسانش مي

 موثر باشد.

 

 
 

 .ZnO:Alف انرژی و برون يابي اندازه گانمودار تاک و برازش خطي    4شکل 

 
 

 ..ZnO:Alو ب(  ZnOابر ياخته الف(    5شکل 
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 . انرژی فرمي در لبه نوار رسانش با خط چین مشخص شده است.ZnOساختار نواری   6شکل 
 

 
 
 
 

 

 
 
 
 

 
 

 

بهه داخهل نهوار رسهانش مشههود اسهت.       . انرژی فرمي در مبدا با خط چین مشخص شده است. انتقال انرژی فرميZnO:Alساختار نواری   7شکل 

 برداشت

اثر افزودن ناخالصي آلومینیم به اکسید روی به در اين پژوهش، 

های گیریشد. نتايج اندازه بررسيصورت تجربي و نظری 

های نازک اکسید روی آلايیده با لايهدهند که تجربي نشان مي

ساختار  اند دارایشده تهیهآلومینیم که به روش افشانه گرمايي 

در راستای  بیشترکه  هستندبلوری ششگوشي ورتسايت 

آنگستروم  5986/2ی بین صفحات ( با فاصله002ی )صفحه

های اند. بالاترين میزان گذردهي نوری در نمونهجهتگیری کرده

دهد نانومتر روی مي 600های بالاتر از تهیه شده در طول موج

. نتايج استالکترون ولت  34/3و اندازه گاف انرژی آنها برابر با 

آلومینیم  با روی آلايیده اكسید محاسبه نظری ساختارنواری

منتقل شده رسانش دهد که انرژی فرمي به داخل نوار نشان مي

و در نتیجه منجر به افزايش رسانش الکتريکي و تغییر رفتار 

 نوری آن شده است.
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