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در  2TiO یکیو اپت یالکترون ،یساختار یهایژگیابتدا به ساکن و ۀمحاسب

 فاز آناتاس

 یپژوهش ینوع مقاله: علم

  یجاودانزهره ، *صالحی ...حمدا

 یرانچمران اهواز، اهواز، ا یدعلوم، دانشگاه شه دانشکدۀ یزیک،گروه ف

* salehi_h@scu.ac.ir 

 چکیده:  اطلاعات مقاله:

 1400 شهریور 24 دریافت:

 1400 بهمن 9 پذیرش:

 14تا صفحه  1صفحه 

 در نشانی: در دسترس
www.ijcse.ir 

 فارسیزبان نشریه: 

 2322-2352چاپی:  شاپا

 الکترونیکی: شاپا
3003-2۷۸3 

و محاسبه قرار گرفته است.  یمورد بررس 2TiO یبترک یکیو اپت یالکترون ی،ساختار هاییژگیمقاله و یندر ا 
 یچگال یتابع یۀکامل، در چارچوب نظر یلبا پتانس یخط یافتۀمحاسبات با استفاده از روش امواج تخت بهبود 

شبکه،  یهااز جمله ثابت اختاریس هاییژگیانجام شده است. و Wien2k یمحاسبات ۀو با استفاده از بست
ود دارد. وج یخوب یموجود سازگار یتجرب یرمحاسبه و با مقاد یبترک ینا یحجم یریپذو تراکم یمدول حجم

از نقاط بازۀ  یبرخدر  1ɛ(ω)که  شودیمشاهده م  ی. با بررسباشدیبودن آن م رسانایمبر ن یلدل یگاف نوار
ر منتش یبدر ترک یموج یچه یمحدودۀ انرژ یندر ا ین. بنابراباشدیم یمنف یمقدار یمورد نظر، دارا یانرژ
نعت دارد، ان در ص یشکست بالا یبکه ضر یتیاهم یلبه دل یبترک ینا یکی. علاوه بر خواص اپتگرددینم

 .قرار گرفت یمورد بررس

 
 

  

  کلیدواژه:
 یداکسید ی،چگال یتابع یهنظر

 ،یکیاپت یهایژگیو، یتانیومت
 .آناتاس فاز ،یساختار نوار

 

 DOR: 20.1001.1.23222352.1400.10.0.20.3کد 

 مقدمه -1

 2، آناتاس1یتبروک یجسه ساختار را یدارا یتانیومت یداکسید

دارند  یمشابه یمیاییاست که هر سه، خواص ش 3یلو روت

 
1 Brookite 

2 Anatase 

که  یها متفاوت است. به طورآن یخواص بلور یول

الات ح یراست و سا یلماده ساختار روت ینشکل ا ترینیدارپا

 ینچنهم شوند،یم یلحالت تبد ینبه ا یبه خصوص یدر دما

3 Rutile 

http://www.ijcse.ir/
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 را داشته اما به ندرت یمصرف تجار ینآناتاس بالاتر ساختار

 یداکسیترکیبات د [.2، 1خالص وجود دارد ] یبه صورت معدن

علت داشتن کاربردهای فراوان در صنعت، مورد  به یتانیومت

باشند این مسئله، به خوبی توجه بسیاری از محققین می

ید ونیخواص ساختاری و الکتر ۀاهمیت بررسی و محاسب

 به علت یتانیومت یداکسیسازد. دشکار میرا آ یتانیومت یداکس

استفاده  در صنعت یدشکست بالا به عنوان رنگدانه سف یبضر

تواند به عنوان جاذب نور فرابنفش در یم ینشود. همچنیم

 نیا یگرمهم د یتآفتاب استفاده شود. دو خاصضد یهاکرم

سازد، خواص یم یدو مف ارآمدک یاربس یماده، که آن را در زندگ

 اییهلا یللد ینآن است به هم یزکنیو خود تم یستیفوتوکاتال

وف ظر یو بعض یکاش یشه،سطح ش یماده را رو یننازک از ا

[. در چند سال 4، 3شدن آن شوند ]یفنشانند تا مانع از کثیم

 ستیفوتوکاتال یکبه طور گسترده به عنوان  2TiOگذشته، 

 یۀآب و تجز یۀمواد، تصف یربه سا 2CO یۀتجز یبالقوه برا

مورد مطالعه  یو گاز یآب یهاخطرناک در دستگاه یهایندهآلا

 یسمیربالا، غ یداریکم، پا ینۀبتوان هز یدقرار گرفته است. شا

 ینتوجه به ا یلرا از جمله دلا یولوژیکیاثر بودن بیبودن و ب

بالا و  ایداریپ یل[. فاز آناتاس به دل5-9] ساختار برشمرد

هوا  آب و یۀتصف یدی،خورش یهاسلول نۀیکه در زم یکاربرد

[. 11، 10قرار گرفت ] یو درمان سرطان داشت، مورد بررس

 یمورد بررس یبترک ینا یدر مقالات مختلف اصلاح ساختار

لزات ف یشقرار گرفته است به عنوان مثال پژوهشگران با آلا

طح اصلاح س یاساناها و یمرن یرآن با سا یبفلزات، ترکیرو غ

 تلاش در بهبود خواص آن ی،معدن یدهایآن با کمک اس

 [. 12-14] اندداشته

 
 ساختار آناتاس. یسلول واحد برا -1 شکل

جذب  یتظرف توانیم Bو  S ،C ،N یرنظ یفلزات یشبا آلا

[ و 15-1۸] انتقال داد یرا از فرابنفش به نور مرئ یبترک ینا

ه در حالت خالص ب یبترک ینجذب ا یتدر ابتدا ظرف یدلذا با

مقاله به  ین. در بخش اول ایردقرار گ یبررس ردمو یخوب

ینهانجام شده، به یهاپژوهش یرسا یجبر نتا یدییمنظور تأ

 یمورد بررس یبترک ینا یو خواص الکترون یساختار یساز

 ۀهمه جانب یقرار گرفته است و در بخش دوم به بررس

 ته شده است و درپرداخ یکیمربوط به خواص اپت یپارامترها

 ت.مورد استفاده قرار گرفته اس یچگال یتابع یۀنظر یرمس ینا

 روش محاسبات -2

با  یخط یافتۀامواج بهبود یبمحاسبات با استفاده از تقر 

 تفاده ازو با اس یچگال یتابع یۀنظر کامل در چارچوب یلپتانس

با توجه به  چنین[. هم19] گیردمی انجام Wien2kافزار نرم
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 یهایب[ تقر20] و همکاران 1در مقاله آراجو لوپز ینکها

 یورد بررسم تگیهمبس یتبادل یلپتانس ۀمختلف برای محاسب

 یخوانهم یتجرب یجبا نتا GGA(PBE)یج قرار گرفت و نتا

 PBE از تقریب یزمقاله ن ینداشته است لذا در ا یمناسب

 [ استفاده شده است.22، 21] 

انرژی برابر با  ییهمگرا یب،ترک ۀحالت انبوه ۀدر محاسب

در نظر  0001/0بار برابر با  ییو دقت همگرا یدبرگر 0.001

با در نظر گرفتن  یجداساز یانرژ یزاناست. م دهگرفته ش

قرار  یدبرگر -6برابر با  ینت -ینماف هایبار خارج کره یزانم

، بردارهای موج در منطقۀ اول Kداده شده است.تعداد نقاط 

 یباتترک ینا یر میزان همگرایی انرژی برابریلوئن، با معیا

بهینهاست. مقدار  600( ۷ × ۷ × 14شده و مقدار آن )ینهبه

 ینت -ینشعاع کرۀ ماف ینترضرب کوچک، حاصلmaxRkشدۀ 

 ۀشدینهبه یرکه مقاد باشدیم ۷در عدد قطع بردار موج، برابر 

 نشان داده شده است. 2 ها در شکلآن

  یجتان -3

 یساختار یپارامترها -3-1

 یانرژ ۀیسبا مقا ی،چگال یتابع یۀبر نظر یمحاسبات مبتن در

حالت  یدارترینمختلف سلول واحد، پا یهامربوط به حجم

 ینهبه یساختار ی( و پارامترهایانرژ ینتردستگاه )کم

ثابت  ی،ساختار یپارامترها ینتراز مهم یکی. آیدیدست مبه

 تغییرات .شودیبه ممحاس ینظر ییدعنوان تأشبکه است که به

 ریمعادلۀ مورناگون به شکل ز یقبر حسب حجم از طر یانرژ

 [:23] آیدیدست مبه
1
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 یهحالت پا یانرژ 0E یه،حجم سلول اول 0Vرابطه  ینکه در ا

 مشتق آن است.  B'و  یمدول حجم Bدر دما و فشار صفر، 

باشد که سلول یم amd2I4/ ییفاز آناتاس متعلق به گروه فضا

 .ده استــــــان داده شــــنش 1ل ـــــواحد آن در شک
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با  محاسبه شود. یدبا cو  aهر دو ثابت شبکه  ینهلذا مقدار به

، که در 2TiO یببر حسب حجم ترک یاز نمودار انرژ فادهاست

آن  یو از رو ینهحجم به توانینشان داده شده، م 2شکل 

دست آمده به یجرا محاسبه نمود. نتا یساختار یپارامترها

 ریگبا د یساختار یپارامترها یۀشبکه و بق یهاثابت یبرا

 ینبنابرا اند.آورده شده 1 و در جدول یسهموجود مقا یهاداده

 نهیکم یقشبکه از طر یها، مشتق آن و پارامتریمدول حجم

 . یندآی( به دست م3بر حسب حجم )شکل  یانرژ یمنحن

 
ساختار  یبرا بر حسب حجم یانرژ ییراتنمودار تغ -3 شکل

 آناتاس.

 محاسبات  یجنتا شود،یجدول مشاهده م یناز ا طور کههمان

را  یربو تج ینظر یجبا نتا ینسبتاً خوب یانجام شده سازگار

روش  ینخوب ا زگاریسا یانگرو درصد اختلاف ب کندیم یانب

 باشد.یم یگرانبه دست آمده توسط د یجبا نتا

 یساختار نوار -3-2

ها بر حسب الکترون یانرژ یرمقاد یژهو ی،نوار ساختار

 ( درk یوارون )فضا یمجاز در فضا یموج الکترون یبردارها

. دهدیرا نشان م یلوئندر منطقۀ اول بر یخاص یتقارن یراستا

لور و ب یتبه ماه توانیم یبهر ترک یساختار نوار ۀبا محاسب

 ۀبه محاسب توانیساختار م ینبرد. با کمک ا یخواص آن پ

و  رسانامیرسانا، ن یرنظ یخواص بینییشبلورها و پ یگاف نوار

 یمرا به لحاظ مستق فپرداخت و نوع گا یببودن ترک یقعا یا

 نمود. یبودن بررس یرمستقیمغ یا

را که نقش  هایییتالها و ارباتم توانیعلاوه بر آن م

 ییدستگاه دارند، شناسا یاحتمال یدر گذارها ترییاساس

با  یخطوط تقارن یر راستاد 2TiO یبترک ینمود. ساختار نوار

 رولت دالکترون 6تا  -2  در بازۀ یافتهیمتعم یبش یبتقر

 رسم شده است. 4شکل 

 یدارا 2TiO یبترک شودیمشاهده م 4طور که از شکل همان

 

 آناتاس. فاز یبرا یگرانبا د یسهو مقا کار ینمحاسبه شده در ا یساختار یپارامترها -1 جدول

 های محاسبه شدهکمیت کار حاضر [25کار نظری دیگران ] [24کارتجربی ]

784/3 828/3 81/3 a (Å) 
 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 1/2 4/4 ---

52/9 78/9 72/9 c (Å) 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 1/2 7/2 ---

54/2 56/2 55/2 c/a 
--- 7/7 2/7 (GPa) 0B 
--- 1/1 9/2 'B 

450 455 460 465 470 475 480 485 490 495
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 16/2یبا بزرگ Γبه  X یدر راستا یممستقیرغ یگاف نوار

عمدتاً  رساناییمن یبترک یکولت است لذا به عنوان الکترون

 یدهایکه اکس ین[ و با توجه به ا26] شودیشناخته م یونی

 2TiOهستند لذا  یمناسب هایتالیست، فوتوکارسانایمجامد ن

 ینۀ[ و در زم2۷] رودیبه کار م یستبه عنوان فوتوکاتال یزن

 .گیردیمورد استفاده قرار م یز[ ن29] و آب [2۸]ا هو یۀتصف

 یبتقربا استفاده از  2TiO یبترک یگاف نوار 2در جدول 

GGA شده یسهگاف مقا ینشان داده شده و با مقدار تجرب 

 یهایبتقردر منابع مختلف و بر اساس  ینچنهم است.

 [.6] ولت گزارش شده استالکترون 14/2نا  2 ینمختلف ب

 
با استفاده از  2TiO یبترک یساختار نوار -4 شکل

  GGAیبتقر

ها تحال یکه با استفاده از چگال یمهم یجاز نتا یگرد یکی

 یهااتم یتظرف هاییتالنحوۀ مشارکت ارب آیدیدست مبه

 ها است. حالت یچگال یمختلف در منحن

 یجزئ یهاکل و حالت یهاحالت یچگال یمنحن 5 در شکل

ولت با استفاده الکترون 6تا  -2از  یدر بازۀ انرژ 2TiO یبترک

طور که در شکل داده شده است. همان یشنما GGAب یاز تقر

 یدر چگال یتانت یهالف نشان داده شده است سهم اتما 5

 ج 5 وب  5 است با توجه به شکل یژناز اکس تریشها بحالت

 یمشارکت را در چگال ترینیشب Tiاتم  2y2dx یتالربا یراز

اتم  یو رسانش داشته است و برا یتنوار ظرف یهاحالت

 است. yp یتالمشارکت مربوط به ارب ترینیشب نیز یژناکس

 یکیاپت یها یژگیو -3-3

 یبررس ،تحقیقو  مطالعه ایبر تموضوعا ینتراز مهم یکی

شناسایی  و یینخواص در تع ین. استا ادمو پتیکیا اصخو

 یهااربزا ساختو  یدیخورش یهامواد جهت استفاده در سلول

 خواص اپتیکی جامدات، به واسطۀ. ندکاربرد دار پتیکیوالکترا

ار و پاسخ مورد مطالعه قر الکتریکیمربوط به توابع د یجنتا

 [.30گیرند ]می

نوع  باشد. اولینصورت گذار الکترون میبهتابع پاسخ عمدتاً 

تحریک  گذار، گذار درون نواری است که ناشی از

های آزاد وسیلۀ الکترون های حجمی )جذب بهپلاسمون

گذار متناظر با برانگیختگی یک الکترون از حالتی  ینا است.

 اروزیر تراز فرمی به حالتی بالای انرژی فرمی، اما در همان ن

است  ینوار ینب یگذار دوم مربوط به گذارها و  [31است ]

 یبه ترازها یفرم یرسطحز یانرژ یها از ترازهاکه الکترون

.کنندیگذار م یسطح فرم یبالا

 موجود یگرد یهاهمراه با داده کار ینمحاسبه شده درا 2TiO یبترک یگاف نوار -2 جدول

 شده محاسبه تیکم حاضر کار [20] گرانید ینظر کار [20] یتجرب کار

 ولتگاف نواری بر حسب الکترون 16/2 2 2/3
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 )ب( )الف(

  
 )د( )ج(

  2TiO یبدهندة ترکیلتشک یهااتم یجزئ یهاحالت یب( تا د(چگال کل و یهاحالت یالف( چگال نمودار -5 شکل

 ریکالکتیتابع د یدستگاه از رو یک یکیخواص اپت یۀکل

قی حقی هایسهم کرونیگ–کرامرز ۀقابل محاسبه است. رابط

 ند.کرا به یکدیگر مرتبط می کتریکالو موهومی تابع دی

 یسیالکترومغناط یهادانیم به بلور پاسخ با کیالکترید تابع

و  ،1ɛ(ω) ،یقیحق یهاسهم از تابع نیا شود،یم نییتع

 لیتشک 2ɛ і + (ω)1ɛ(=ω)ɛ(ω)صورت به ،2ɛ(ω) ،یموهوم

 ریمعادلۀ ز از کیالکتریتابع د یقیشده است. سهم حق

 :[32] دیآیدست مبه
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 2TiO یبترک الکتریکیتابع د یقیلف سهم حقا 6 در شکل

رسم شده است. با محاسبۀ سهم  GGA یببا استفاده از تقر

ت شکس یبصفر، ضر یدر انرژ الکتریکیتابع د یقیحق

)()0(دستگاه به صورت  یکاستات 10  n شودیم یینتع .

الکتریک متناظر با نقاط بحرانی در سهم موهومی تابع دی

و از اهمیت خاصی برخوردار است.  تگذارهای بین نواری اس
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 [:32] شودیداده م یرآن با رابطۀ ز یسهم موهوم
(3) 
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و  یهاول یهاحالت jو  i ی،دو قطب یسماتر Mرابطه  یندر ا

الکترون در  یام و انرژiحالت  یبرا یفرم یعتابع توز  یی،نها

 الکتریکیتابع د یقیسهم حق از نمودار ام است.iحالت 

 یرژان یشسهم ابتدا با افزا ینکه ا شودیمشاهده م یبترک

تابع  یقی. سهم حقیابدیشده و سپس کاهش م یادز

 0۸/3و  5۷/2 هاییدر انرژ یبترتبه 2TiO الکتریکید

 و سپس روند شودیم یشینهب z، و x یولت در راستاهاالکترون

مفهوم  1ɛ(ω) هاییشه. رشوندتا صفر  گیردیم یکاهش

 یهاوجود پلاسمون یدارند و در واقع شرط لازم برا یزیکیف

 یمنف 1ɛ(ω) که اییهدر ناح ینچندر ماده هستند. هم یحجم

جذب و اتلاف  یندهایو فرا شوندیاست، امواج منتشر نم

 یبرکت یبرا الکتریکیتابع د یقی. سهم حقگیردیصورت م

2TiO یدر راستا X(Z) تا  5( 12تا  ۷) یبیتقر رژیدر بازۀ ان

 یرو مقاد باشدیم یمقدار منف یدارا 1ɛ(ω) الکترون ولت، 11

در  ینتر از صفر را به خود اختصاص داده است. بنابراکوچک

 یز رو. اگرددیمنتشر نم یبدر ترک یموج یچه یبازۀ انرژ ینا

 شودیمشاهده م یبترک الکتریکیتابع د یقینمودار سهم حق

 شودیمختلف صفر م یدر چند انرژ x یدر راستا 1ɛ(ω) که

در ماده  یحجم وجود پلاسمون یلازم برا یانرژ تواندیکه م

محاسبه  2TiO یبترک الکتریکیتابع د یسهم موهوم .باشد

 GGA یببا استفاده از تقر zو  x یآن در راستاها یو نمودارها

 یمشخص شده است. با توجه به گاف نوار ب 6 در شکل

تابع  یکه سهم موهوم شودیمشاهده م 2TiO یبترک

تر از گاف کم هاییدر انرژ یبترک ینا یبرا الکتریکید

 یتر از انرژفوتون کم یاگر انرژ براینصفر است. بنا ینوار

 .یدالکترون را در ماده جابجا نما تواندیگاف باشد نم

تا قبل از انرژی  2TiO الکتریک ترکیبسهم موهومی تابع دی

eV 2 های دارای تغییراتی آرام است که ناشی از جذب فوتون

شوند. اما نواری میمنجر به گذارهای درونانرژی است و کم

صورت ناگهانی شده، سهم موهومی بهبعد از انرژی ذکر

دنبال آن، یابد، که این امر بیانگر جذبی است که بهافزایش می

 دهد.گذارهای میان نواری رخ می

 

   
 .GGA یببا استفاده از تقر   الکتریکیتابع د  یو)ب( سهم موهوم یقینمودار)الف( سهم حق -6 شکل
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نقاط بیشینۀ دیگری که در نمودار سهم موهومی تابع 

شود انرژی لازم برای گذارهای الکتریک مشاهده میدی

گزینشدهند. بر اساس قاعدۀ احتمالی بعدی را نشان می

 ایزه حرکت زاویههایی که تغییر در انداگذار برای حالت

در طیف  2TiOپذیر است. برای ترکیب ها یک باشد امکانآن

سه قلۀ  xالکتریک، در راستای سهم موهومی تابع دی

ولت و الکترون 4.۷4و  4.06، 3.65های شاخص در انرژی

 5.50و  4.01، 3.2۷های سه قله در انرژی zدر راستای 

ده از به دست آمشوند. گاف اپتیکی ولت مشاهده میالکترون

ولت است که با الکترون 2.16ترتیب برابر با به GGAتقریب 

دست آمده از ساختار نواری سازگاری مناسبی دارد. نتایج به

مقدار گاف اپتیکی و ضریب شکست استاتیکی  3 در جدول

برای  GGAبا استفاده از تقریب  z، و xدر راستاهای 

 آورده شده است. 2TiOترکیب

 یخاموش بیضر و شکست بیضر -3-4

های اتمی کنشضریب شکست یک ماده به برهم

گالی موضعی وابسته است. برای میکروسکوپی، قطبش و چ

مقدار ضریب شکست  z و x ترکیب در راستاهای این

)0()0(صورت استاتیکی در انرژی صفر به xxxxn   و

)0()0( zzzzn  بر اساس تابع شود. محاسبه می

 [:32آید ]دست میالکتریک، ضریب شکست از رابطۀ زیر بهدی

2

)(Re)(
)(





n

   )4(

از جذب پرتو  یزانیاست که م یگریپارامتر د یخاموش یبضر

در  یخاموش یبتوسط ماده است. اگر ضر یسیالکترومغناط

 از آن یبه راحت یسیباشد، موج الکترومغناط یینبلور پا یک

د وار یبه سخت یسیو اگر پرتو موج الکترومغناط کندیعبور م

 ابطۀبالا است. ر یخاموش یبضر یدارا یعنیشود  یاماده

[:32است ] یرصورت زبه الکتریکیو تابع د یخاموش یبضر  

2
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



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الف در  ۷ در شکل 2TiO نمودار ضریب شکست ترکیب

ولت با الکترون 20 در بازۀ انرژی از صفر تا zو  xراستاهای 

نشان داده شده است. از نمودارهای  GGA استفاده از تقریب

 z، و x در راستای2TiOالف برای ضریب شکست  ۷ شکل

شود که برای هیچ یک از راستاها برتری خاصی مشاهده می

الکتریک وجود ندارد و رفتاری مشابه سهم حقیقی تابع دی

 TiO2 ر محاسبه شدۀ ضریب شکست برای ترکیبمقادی دارد.

به ترتیب   z، و x، در راستاهای GGAبا استفاده از تقریب 

 باشد.می 34/2و  65/2

ای که در نمودارهای ضریب شکست مشاهده های بیشینهقله

دهندۀ این موضوع است که در این نقاط عبور شود نشانمی

رسد و بعد از آن میامواج الکترومغناطیسی از ماده به حداقل 

ر های بالاتضریب شکست روند کاهشی دارد یعنی در انرژی

 توانند از ماده عبور نمایند.امواج می

 جزء مواد با ضریب شکست بالا به 2TiOبا توجه به این که 

 

 GGA+U یبقربا استفاده از ت zو  x  ،yیشکست در راستاها یبو ضر یکیمقدار گاف اپت -3 جدول

 ترکیب جهت (eV)اپتیکی گاف 𝛆(0) ضریب شکست استاتیکی

58/2 

52/2 

65/6 

34/6 

2.27 

2.54 
x 

z 
2TiO 
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 .GGA+U یببا استفاده از تقر zو  x یراستاها یبترک یخاموش یب)ب( ضر شکست و یب)الف( ضر نمودار -7 شکل

در ای شود که کاربرد گستردهبینی میآید پیشحساب می

لمیف ،یورـــــــبر نلنزها، بازتابنده، موج ،ینور یلترهایف

واد ــــو م یدــــــــیخورش یهاضد انعکاس، سلول یها

 داشته باشد (LED)ساطع نور  یودهاید یکننده برارمحصو

[33.] 

 لمختلف در شک یدر راستاها یبترک یخاموش یبنمودار ضر

ولت با استفاده از الکترون 20از صفر تا یب در بازۀ انرژ ۷

 است.  نشان داده شده GGA یبتقر

 یبولت، ضرالکترون 6تر از کم هاییدر محدودۀ انرژ

 باشد،یم یترمقدار کم یدارا z یدر راستا یبترک یخاموش

 یندر ا یسموج الکترومغناط یرا برا تریعبور آسان ینبنابرا

بوط مر ی. با توجه به نمودارهانمایندیم بینییشها پمحدوده

م و سه یقیسهم حق ی،خاموش یبشکست، ضر یببه ضر

کست ش یبکه ضر یدفهم توانیم الکتریک،یتابع د یموهوم

مشابه  یرفتار یخاموش یبو ضر یقیمشابه با سهم حق یروند

 امر با توجه به یندارد، که ا الکتریکدیتابع  یسهم موهوم

ار دور از انتظ کنند،یم یرویاز آن پ هایتکم ینکه ا یروابط

 نبود.

 جذب ضریب -3-5

عبور از ماده و از  یجذب عبارت است از اتلاف نور ط ضریب

 :آیدیدست مبه یررابطۀ ز

)(
2

)( 


 k
c

      )6( 

 باشد،می جذب دهندۀنشان الکتریکدی تابع موهومی سهم

 الکتریکدی تابع سهم موهومی و جذب ضریب نمودار

 کهدلیل اینچنین بهدارند. هم یکدیگر به زیادی شباهت

و خاموشی رابطۀ مستقیم با هم دارند نمودارهای  جذب ضریب

 در جذب است. ضریبها تا حدودی شبیه به هم آن

 توانمی را امر این یابد، علتمی افزایش پایین هایانرژی

 نزدیکی در پایین، هایانرژی در هاحالت چگالی افزایش

اکسید دی دانست. نمودار ضریب جذب ترکیب فرمی سطح

ولت در الکترون 20در بازۀ انرژی صفر تا  ۸ تیتانیوم در شکل

از نمودار ضریب جذب  راستاهای مختلف آورده شده است.

 ۸5/۸ و 44/۷ هایشود در انرژیاپتیکی ترکیب مشاهده می

مقدار جذب بیشینه است. لذا در  z در راستای ولت،الکترون

 دهد. درها بلور هیچ شفافیتی از خود نشان نمیاین انرژی
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تر از گاف طیف، این ماده دارای پاشندگی های بیشانرژی

 ین نواری است. است که ناشی از گذارهای ب

 
با  zو  x یر راستاها یبجذب ترک یبنمودار ضر -8 شکل

 .GGA+U یباستفاده از تقر

 تابع اتلاف -3-6

در  قدرتمندی روش الکترون، انرژی اتلاف اسپکتروسکوپی

 فرمی تراز بالای شده تحریک هایحالت تحلیل و تجزیه

 دسته جمعی تحریک دربردارنده طیف این است.

های حالت داخل ها( به)پلاسمونظرفیت  هایالکترون

تواند است. طیف اتلاف انرژی می ظرفیت نوار در شده اشغال

ی تک انرژی در جامد و یا از هاالکترونناشی از تحرک 

 بین ی ظرفیت باشد. رابطۀهاالکترونی جمعدستهتحریک 

 :[34صورت زیر است ]الکتریک و تابع اتلاف انرژی بهدی تابع

2

2

2

1

2

2

)(

1
Im





 
ELOSS    )۷( 

اکسید برای ترکیب دی zو x تابع اتلاف در راستاهای  9 شکل

بف طاصلی در نمودار  ۀقلتیتانیوم را نشان داده شده است. 

 یهابسامد درماده پلاسمونی است و قلۀ ، همان تابع اتلاف

ین ممکن است چند کند.صورت شفاف رفتار میبالاتر از آن به

 در نمودار تابع اتلاف وجود داشته باشد. در قله برای یک ماده

ترین قلۀ تابع بزرگ ۸ اکسید تیتانیوم در شکلدی ترکیب

 و 03/11 هایترتیب در انرژیبه zو  xاتلاف در راستاهای 

از  ترپایین هایبسامد در ولت قرار دارد. موادالکترون 5۷/11

 از آن تربالا هایدربسامد و رسانانیم عنوانبه پلاسما بسامد

این  گرفت توانمی که اینتیجه کنند،می رفتار فلز عنوان به

 5۷/11 و 03/11 از تربزرگ هایانرژی ازای به بلور که است

 کند. می رفتار عنوان فلزولت بهالکترون

 
در  یتانیومت یداکسید یبنمودار تابع اتلاف ترک -9 شکل

 .GGA یببا استفاده از تقر zو x  یراستاها

 بازتابندگی -3-7

، به k ، و خاموشی، n، ضریب شکست،R رابطۀ بازتابندگی،

 :[32]صورت زیر است 

.
)1(

)1(
)(

22

22

kn

kn
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


     )۸( 

رسم شده است. تغییر  10نمودار بازتابندگی  ترکیب در شکل 

ضریب بازتابندگی با طول موج مانند ضریب شکست و ضریب 

نهایت )انرژی صفر( ضریب خاموشی است و در طول موج بی

ای از انرژی که رسد. در محدودهمی 2/0 مقدار به بازتابندگی
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الکتریک زیاد است، مقدار ضریب سهم موهومی تابع دی

 شود.بازتابندگی نیز زیاد می

 
با  zو  x یراستاها یبترک یبازتابندگ یبنمودار ضر -10 شکل

 .GGA+U یباستفاده از تقر

 رسانندگی اپتیکی  -3-8

کتریک الدیطیف رسانندگی اپتیکی به بخش موهومی تابع 

 باشد:مربوط است و رابطه آن به شکل زیر می

-iω
σ(ω) = ε(ω).

4π
     )9( 

در منحنی رسانندگی اپتیکی چندین بیشینه وجود دارد که  

های حجمی است و توسط متناظر با برانگیختگی پلاسمون

های عبوری از نوار ظرفیت به نوار رسانش ایجاد الکترون

شده در اثر جذب های ترازهای اشغالکترون[. ال15] شوندمی

فوتون فرودی به ترازهای اشغال نشده در بالای سطح فرمی 

نواری و به جذب گردند که با آن گذار بینبرانگیخته می

در . دشومینواری گفته ها توسط الکترون، جذب بینفوتون

 2TiO برایبرحسب انرژی  رسانندگینمودار تغییرات  11 شکل

شود با تابش طور که مشاهده می. همانده شده استنشان دا

اولین بیشینه   zو  xدر راستاهای  موج الکترومغناطیس،

الکترون 3.2۷و  3.۷4به ترتیب در  zو  xرسانندگی در راستای 

های رسانندگی بعدی نیز دهد و همه مقدار بیشینهیولت رخ م

ر میگیرد )بالاتدر محدوده انرژی فرابنفش از موج فرودی قرار 

رسانایی ولت( که با توجه به خاصیت نیمالکترون 3.1از 

 ترکیب، این امر دور از انتظار نبوده است.

 
 با واحد یرسانندگ یقینمودار سهم حق -11 شکل

ΩCm/1یراستاها یبترک x  وz یببا استفاده از تقر 

GGA+U. 

 گیری نتیجه -4

رکیب ت های ساختاری، الکترونی و اپتیکیدر این کار، ویژگی

اکسید تیتانیوم مورد بررسی قرار گرفته است. محاسبات در دی

 چگالی با استفاده از بستۀ محاسباتیچارچوب نظریۀ تابعی 

Wien2k یافته انجام شده است. با تقریب شیب تعمیم

های شبکه، مدول حجمی های ساختاری از جمله ثابتویژگی

ا ر مقایسه بپذیری حجمی این ترکیبات محاسبه و دو تراکم

ر گساختار نواری بیان مقادیر تجربی موجود سازگاری دارد.

باشد و لذا برای کاربرد به ولت میالکترون 2.16گاف نواری 

عنوان یک فوتوکاتالیست بسیار مناسب است و در زمینۀ 

چنین چگالی شود. همآب و هوا به کار گرفته می تصفیۀ
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ر گنواری، بیان های کل ضمن تأیید نتایج ساختارحالت

کند. در مواردی که مشارکت اربیتال های مختلف را بیان می

(ω) 1ɛ تر از صفر است در این بازۀ انرژی دارای مقادیر کوچک

گردد. تغییرات آرام سهم هیچ موجی در ترکیب منتشر نمی

انرژی است، که این های کمناشی از جذب فوتونی موهوم

ها شوند. لذا در این انرژینواری میمنجر به گذارهای درون

 دهد و دارا بودن ضریببلور هیچ شفافیتی از خود نشان نمی

شکست بالای آن نیز منجر به کاربرد در زمینه ساخت 

علاوه  شود.ی میموجبر نور و لنزها، بازتابنده ،ینور یلترهایف

مده از دست آبراین گاف نواری اپتیکی ترکیب با نتایج به

 واری سازگاری مناسبی دارد. ساختار ن
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Ab Initio Calculations of Structural, Electronical and 

Optical Properties of TiO2 in Anatase Phase   

H. salehi*, Z. Javdani 

Department of Physics, Faculty of Science, Shahid Chamran University of Ahvaz, Ahvaz, Iran  

* salehi_h@scu.ac.ir 

Abstract: In this Paper, the structural, electronic and optical properties of TiO2 compound 

are investigated and calculated. The calculations were performed using the full potential 

linear augmented plane wave (PP-PW) method within density functional theory (DFT) and 

using the Wien2k package. Structural properties such as lattice constants, bulk modulus and 

compressibility of this combination are calculated and are well compatible with existing 

experimental values. The presence of a band gap is the reason why it is semiconductor. The 

study shows that in some points of the energy interval, it has a negative value. Therefore, no 

waves are emitted in the composition in this energy range. In addition to the optical 

properties of this compound, due to its importance in the industry, its high refractive index 

was investigated. 

Keywords: Density funvtional theory, Titanium dioxide, Optical properties, band structure, 

Phase anatase. 
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ایي و رفتار الکتروشيمي یزساختاربر ر يمپتاس يدروکسيدثير غلظت هأت

 تييالکترول يداسيونشده به روش اکس يلتشک يسراميک یهاپوشش

 AZ31B يزیممن ياژآل یرو یيپلاسما
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 ییپلاسما يتیالکترول يداسيونبه روش اکس AZ31B يزیممن ياژآل يرو يکیسرام هايپژوهش، پوشش یندر ا 
از  یمختلف هاي( و غلظتO2.5H3SiO2Na) یمسد يليکات(، سKF) یمسد یدفلور يحاو هاييتدر الکترول

 يداسيوناکس هايو پوشش AZ31B ياژ( آماده شدند. رفتار الکتروشيميایی آلKOH) يمپتاس يدروکسيده
امپدانس  سنجیيفط يودیناميک،پتانس یزاسيونپلار هايشده، با آزمون يلتشک ییپلاسما يتیالکترول

 يکیسرام هايپوشش يمياییش يبو ترک يمورفولوژ چنين،مطالعه شد. هم یشاتک -موت يزو آنال يمياییالکتروش
( مورد XRDپراش پرتو ایکس ) يز( و آنالSEM) یروبش یالکترون يکروسکوپم یربرداريبا استفاده از تصو

 يزیمنم ياژآل یينعملکرد رو ییپلاسما يتیالکترول يداسيوناکس هايپوشش کلی، طورقرار گرفت. به یبررس
AZ31B يمپتاس سيديدروکغلظت ه یشافزا یی،پلاسما يتیالکترول يداسيوناکس یندهايرا بهبود دادند. در فرآ 

مولار باعث  5/1امر تا غلظت  ینشد. ا یمحلول و کاهش ولتاژ جرقه زن یکیالکتر یتهدا یشمنجر به افزا
 يداسيوناز آن بود که پوشش اکس یحاک یجد. نتاش يکیسرام هايپوشش یينو بهبود رفتار رو يفيتبهبود ک
غلظت و دادمولار نشان  5/1 يمپتاس يدروکسيدرا در غلظت ه یرفتار محافظت ینبهتر ییپلاسما يتیالکترول

 اهش داد.را ک ییپلاسما يتیالکترول يداسيونپوشش اکس یمقدار، خواص حفاظت یناز ا تریينپا یابالاتر و  هاي

 
 

  

  کليدواژه:
پوشش ،AZ31B منيزیم ياژآل

 تیيالکترول يداسيوناکس هاي
 يزآنال ،یينرو یهلا ،ییپلاسما

 .یشاتک -موت

 

 DOR: 20.1001.1.23222352.1400.10.0.22.5کد 

 مقدمه -1

 ن،یيپا یچگال يجهدر نت يزیممن ياژهايآل ير،اخ هايدر سال

آسان در  کاريينماش يتنسبت استحکام به وزن بالا، قابل

يتقابل این وجود با اند،مورد توجه قرار گرفته یعاز صنا ياريبس

http://www.ijcse.ir/
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مقاومت به ها، نقطه ضعف اساسی منيزیم و آلياژهاي آن 

آلياژهاي رقيبی چون ها در مقایسه با یين آنپا یخوردگ

فولادها و آلياژهاي آلومينيوم است. این امر، حوزه کاربرد 

منيزیم و آلياژهاي آن را در کاربردهاي صنعتی چون صنایع 

نظر  با در[. 2 ،1کند ]فضا و قطعات خودرو محدود میهوا

شده  ليرویين تشک یهدر آب، لا يزیمپوربه من یاگرامگرفتن د

 يادر محدوده يثرؤم یداريآن پا ياژهايو آل يزیممن يرو

 ین. با ا[3دهد ]ینشان م ياییقل هاييطدر مح pHاز  يعوس

کامل  یينپا يبافر pH یرخصوص در مقادبه يهناح ینحال، ا

کاري از جمله تغيير ساختار  یطشرا یدر برخ چنين. هميستن

لایه محافظ در معرض اتمسفر خورنده و یا از بين رفتن اثر 

ها از قبيل کلر، برم، لایه توسط برخی آنيون حفاظتی این

بازده مورد  یهلا ینا شودنيترات، پرکلرات و سولفات سبب می

 [.4] سازدنظر را برآورده ن

هاي تبدیلی شيميایی هاي متعددي چون پوششاز ميان روش

-14کاري ][، ورق11 ،10[، لایه نشانی فيزیکی بخار ]9-5]

ت به خوردگی منيزیم و آلياژهاي [ که در زمينه بهبود مقاوم12

به (PEO) پلاسمایی الکتروليتی آن وجود دارد اکسيداسيون

 یک یجادرا با ا يسازرویين تواندیم یسطح روش یکعنوان 

 اژهاييآل یمحافظ که خواص سطح يدروکسيده -يداکس یهلا

 ین[. در ا15-1۸دهد ] یشافزا بخشد،یرا بهبود م يزیممن

هم در م يبه عنوان فاکتور يتو غلظت الکترول يبروش ترک

به  ياییقل هاي. محلولکندیخواص پوشش حاصله عمل م

ر آن، به طو ياژهايو آل يزیمبالا بر من يسازرویين يتقابل يلدل

. [19اند ]به کار گرفته شده یهپا يتگسترده به عنوان الکترول

ء و ارتقا یکیالکتر یتهدا افزایش منظور به علاوه، به

 PEO هايبه پوشش یبخش يفيتک يدر راستا یهپا يتالکترول

-25] شوندیرفته مگبه کار  یمختلف هايیحاصله، افزودن

 يهایاز افزودن یکی سيليکاتی هاينمک يان،م ین[. در ا20

هاي اند. دریافته شده است که افزودنیبوده یمورد بررس

هاي هبازدارندسيليکاتی به ویژه سيليکات سدیم از جمله 

 ،26خوردگی قابل توجه براي منيزیم و آلياژهاي آن هستند ]

هاي مورد بررسی [. فلورید سدیم یکی دیگر از افزودنی2۷

هدایت الکتریکی محلول را  است که به دليل تجزیه سریع، 

 رويبر  يدياکس یهبه رشد لادهد و به شدت افزایش می

 [. 2۸] کندیکمک م PEO ینددر فرآ يزیممن ياژهايآل

با وجود مقالات متعددي که در زمينه رفتار خوردگی پوشش

بر روي منيزیم و  PEOهاي سراميکی تشکيل شده به روش 

[، تحقيقات اندکی 5-2۸آلياژهاي آن به چاپ رسيده است ]

و  PEOهاي سراميکی هادي پوششدر رابطه با رفتار نيمه

رو هدف اصلی ها صورت گرفته است. از این خواص رویين آن

این تحقيق، بررسی نقش ترکيب شيميایی الکتروليت بر 

بر روي آلياژ  PEOهاي سراميکی هادي پوششخواص نيمه

وري فلز در است. از آنجا که به هنگام غوطه AZ31Bمنيزیم 

هاي بار، در الکتروليت، پتانسيل الکتروشيميایی متفاوت حامل

 رود و در داخللایه اکسيد تشکيل شده بر روي فلز الکت

الکتروليت سبب ایجاد لایه دوگانه الکتریکی در سطح تماس 

فاکتورهاي کليدي  طور کلیشود و بهالکتروليت و الکترود می

هاي بار، چگالی و در تعيين نقل و انتقالات این حامل

اي در لایه اکسيد است که با استفاده نفوذپذیري عيوب نقطه

شود، این تحقيق تعيين میشاتکی  -از تجزیه و تحليل موت

دهی اثر فاکتور تغيير غلظت الکتروليت در فرآیند پوشش

هاي پلاسمایی را در تعيين ویژگی اکسيداسيون الکتروليتی

هادي ، خواص رویين و رفتار نيمهPEOتخليه، کيفيت پوشش 
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از  AZ31Bرا در مقایسه با آلياژ  PEOهاي سراميکی پوشش

يایی در محيط قليایی مخاطب هاي الکتروشيمطریق بررسی

 یرحاصله توسط تصو هاي. مشخصات پوششقرار داده است

مورد  XRD يزميکروسکوپ الکترون روبشی و آنال يبردار

ک یناميديوپتانس یزاسيونپلار هايمطالعه قرار گرفت. آزمون

 يزو آنال یينرفتار رو ييندرتع (EIS) يمياییو امپدانس الکتروش

به کار گرفته  هادييمهرفتار ن هايیدر بررس یشاتک -موت

 شدند.

 مواد و روش تحقيق -2

ون ــآزم یهاهـــنمون یازــسآماده -2-1

 PEO دهيپوشش یبرا

( که در ی)بر حسب درصد وزن AZ31B ياژآل يمياییش ترکيب

نشان داده  1در جدول  ،پژوهش مورد استفاده قرار گرفت ینا

به  یاز ورقمتر ميلی 10 × 30 به ابعاد هاییشده است. نمونه

 یدهبر PEO یندفرآ براي یهلایربه عنوان زمتر ميلی 1ضخامت 

 درجه تا هاتمام نمونه يتر رو یزنسمباده ياتشدند. عمل

P2000 با  یدهاز پوشش يشها پانجام شد و در ادامه نمونه

 ییپلاسما تیيالکترول يداسيونشدند. اکس يزتم يرآب دوبار تقط

آرک مدل يکروم يداسيوناکس سيستم زا استفاده با هانمونه

PM5KPRC الملل، ينتوان ب یلتبد يليکونساخت شرکت س

 600به مدت کيلوهرتز(  20پالسی )فرکانس  DCتحت حالت 

آمپر بر سانتیميلی 300ان ثابت یجر یبا استفاده از چگال ثانيه

.[29] انجام شدمتر مربع 

ان نش يببا ترک ياییقل هاييتلالکترو در آند عنوانبه هانمونه

 کاتد عنوان به نزندرظرف فولاد زنگ 2داده شده در جدول 

مش شسته و با د تقطير دوبار آب با سپس شدند، داده پوشش

کد با هانمونه ینمقاله، ا ینهوا خشک شدند )در ادامه متن ا

 خواهند شد.( یاد dتا  a هاي

 PEO هایپوشش هایمشخصه -2-2

 با استفاده PEO هايپوشش یسطح مورفولوژي

 مدل (SEM) یروبش یالکترون يکروسکوپاز م 

 JEOL JSM-840A قرار گرفت و اندازه متوسط  یمورد بررس

 يبشد. ترک يينتع یرتصو يزافزار آنالاستفاده از نرم با هاحفره

با پرتو  APD2000مدل  XRDپوشش با استفاده از  يميايش

Kα شد. ییمس شناسا 

 هاپوشش یينرفتار رو -2-3

با و  AZ31B يزیمیمن ياژآل هاينمونه یينرفتار رو مطالعه

 امپدانس سنجیبا استفاده از طيف PEOبدون پوشش 

 يستما سب يودیناميکپتانس یزاسيونو پلار الکتروشيميایی

µAutolab  مدلIII/FRA2 اتاق  يدر حضور اکسيژن و در دما

 انجام شد.

 AZ31B ياژآل یينرفتار رو ی[ در بررس30ما ] ينيشپ هايیافته

رفتار  یننشان داد بهتر NaOHدر پنج غلظت مختلف محلول 

 يقتحق ینلذا در ا دهدیمولار رخ م 01/0در غلظت  یينرو

 NaOH  01/0 محلول در هانمونه يهکل یينرفتار رو یبررس

مولار انجام شد.

 AZ31Bترکيب شيميايی آلياژ  -1 جدول

Al Zn Mn Sn Mg عنصر 

 )درصد وزنی( AZ31B آلیاژ منیزیم مابقی 002/0 43/0 98/0 6/2
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 يتالکترول يميايیش يببر اساس ترک AZ31B ياژداده شده آل PEOپوشش  هاینمونه یکدگذار -2 جدول

 کد نمونه ترکیب شیمیایی الکترولیت برحسب غلظت مولی اجزاء

5/0M KOH +  05/0O + 2.5H3SiO2M Na 02/0M KF  a 

0/1M KOH +  05/0O + 2.5H3SiO2M Na 02/0M KF  b 

5/1M KOH +  05/0O + 2.5H3SiO2M Na 02/0M KF  c 

0/2M KOH +  05/0O + 2.5H3SiO2M Na 02/0M KF  d 

 

با  ياستاندارد تخت سه الکترود يمياییسلول الکتروش یک

 Ag/AgClو الکترود  کمکی الکترود عنوانبه ينالکترود پلات

از  يشعنوان الکترود مرجع استفاده شد. پاشباع به KClدر 

هر نمونه در پتانسل مدار  يميایی،الکتروش هايگيرياندازه

(OCP)  يونسپلاریزا. شد ورغوطه يقهدق 20به مدت 

رخ روبش در ن یينرفتار رو یبه منظور بررس يودیناميکپتانس

ولت )در برابر يلیم -250از با شروع  يهبر ثان ولتيلیم 1

Ecorrیخوردگ یانجر یشد. چگال گيري( اندازه (icorr توسط )

 منحنی کاتدي شاخه بخش ترینخطی تافل یابیبرون

 با گرددمی ر( بEcorr) خوردگی پتانسيل به که پلاریزاسيون

 از ولتميلی 50 که نقاطی براي درصد 95 از بيش دقت

[. 32، 31] شد زده تخمين هستد ترمنفی خوردگی پتانسيل

دار باز در م پتانسيل در الکتروشيميایی امپدانس سنجیطيف

 دامنه با هرتزميلی 100کيلوهرتز تا  100محدوده فرکانس 

 سنجیطيف هايداده[. 33] شد انجام ولتميلی 10 موج طول

 NOVA امپدانس افزارنرم توسط الکتروشيميایی امپدانس

 شدند.     سازيبرازش و مدل

 نتایج و بحث -3

 PEO یندولتاژ بر حسب زمان در فرآ ييراتتغ -3-1

ت ثاب یانجر یبا استفاده از چگال PEO هايپوشش که جاآن از

 مراحل يات،ولتاژ بر حسب زمان عمل ييراتشدند، تغ یجادا

(. با توجه به 1)شکل  کندیم يانپوشش را ب يلمختلف تشک

مرحله مختلف قابل ولتاژ بر حسب زمان، سه هايیمنحن

 است:  يبنديمتقس

یبا زمان نشان م یخط و یعسر یشدر مرحله اول ولتاژ افزا

محرکه  يروين یکیالکتر يدان(. م1در شکل  1)مرحله  دهد

 يتموجود در الکترول هاييونو آن هايونحمل و نقل کات يبرا

ضخامت  یشو به افزا آوردیمحافظ فراهم م یهرا در سراسر لا

محافظ همراه با تصاعد  یهلا يل. تشککندیک مکم یهلا

 روند دهندهمرحله نشان ین. ااست يديتول يژناکس هايحباب

 یهضخامت، لا یش[. با افزا34متداول است ] یزآندا فرآیند

کند. پس یعمل م یانمقاومت در برابر جر یکمحافظ مانند 

که  یمحافظ در مناطق یهاز لا یکالکتريشکست د ین،از ا

 گيريآن شکل يجهکه نت دهد،یدارد رخ م يترمقاومت کم

ولتاژ شکست است )شروع مرحله  رکوچک د ييهجرقه تخل

 یابدیم یشبه طور مداوم افزا يلدوم(. پس از آن، پتانس

تنها در مناطق  یانمرحله جر ین(. در ا1در شکل 2)مرحله 

 یشدن موضعيمکه منجر به ضخ شودیشکست متمرکز م

 یابیسبب باز یدمواد جد يل. تشکشودیم يدياکس یهلا

مناطق که  یرکه سا یحال رد شودیم یانمقاومت در برابر جر

. از گيرندیدارند در معرض شکست قرار م يترمقاومت کم

کوچک که به طور  يدسف هاياز جرقه یاديرو، تعداد ز ینا

 .شودیکنند، مشاهده میدر سطح حرکت م یتصادف
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 .dتا  aکدهای با هانمونه یبرا PEO يندهایزمان فرآ -ولتاژ ینمودارها -1 شکل

که  شودیسبب م يدياکس یهو شکست لا يوستهپ يلتشک

زمان )مرحله سوم(،  یشدر نوسان باشد. با افزا يلپتانس

. جرقهرسدیم یدارمقدار پا یکدر ولتاژ با زمان به  ييراتتغ

ازه رشد در اند ی،به نارنج يددر رنگ از سف ييربا تغ يهتخل هاي

در سراسر  آرامی به و هستند گسسته هاجرقه ین. اکنندیم

که پاسخ ولتاژ نسبت  شودی. مشاهده مکنندیسطح حرکت م

داده است.  بروز یمختلف رفتار مشابه هايبه زمان در محلول

  بر ولتاژ يمپتاس دروکسيدياثر غلظت ه

غلظت  یششکست کاملاً مشهود است. افزا /یزنجرقه

 يجه/ شکست را در نتیزنولتاژ جرقه يم،پتاس يدروکسيده

به جیکاهش داده است که با نتا يتالکترول ایتهد یشافزا

 [.36، 35] دارد مطابقت آمده دست

و  يالکترون روبش يکروسکوپم هایيبررس -3-2

 یفاز يزآنال

به  PEO هايپوشش یميکروسکوپ الکترون روبش تصاویر

 نشان داده شده است. 2دست آمده، در شکل 

با  يداکس هايدانه حضور ها،پوشش یکیمورفولوژ هايیژگیو

 نتيجه در و اندکه ذوب شده دهدیمختلف را نشان م يقطرها

در  تصادفی طوربه و اندکرده يداپ یتلاق یکدیگربا  ینتراثر ز

سبب  زینتر اثر و ناهموار ذوب. اندشده یعسراسر سطح توز

رکت ميکرو و منافذ حضور. استخشن شده  یسطح يلتشک

است، کاملاً مشهود  PEO هاپوشش هايویژگی از که ها

ذوب شده و  يدکه اکس شوندیم يلتشک زمانی هااست. حفره

قوس پرتاب  يکروم يهتخل هاياز کانال يرونحباب گاز به ب

ذوب شده توسط  يداکس یع[. انجماد سر2۸ ،3۷-39] شودیم

 یهدر لا تیتنش حرار یجادنسبتاً سرد سبب ا يتالکترول

 هاترکيکروشود میکه تنش آزاد م یو زمان شودیم يدياکس

و جدول  2[. همانطور که از شکل 39-43] شوندیم تشکيل

 حد تا هاط حفرهو اندازه متوس يمورفولوژ شودیاستنباط م 3

از  یاست که خود تابع زنیجرقه يلاز پتانس یتابع زیادي

وشش پ يلتشک آیندمحلول در فر یکیالکتر یتغلظت و هدا
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PEO .مولار  5/0از  يمپتاس يدروکسيدغلظت ه یشبا افزا است

 جهيمحلول و در نت یکیالکتر یتهدا یشمولار با افزا 5/1تا 

 از فشانآتش دهانه مرکز در هاشکل حفره زنی،جرقه يلتسه

 شيبا کاهش اندازه پ یرهبه سمت دا بيضوي و نامنظم حالت

حفره ها بر واحد سطح  چگالیو اندازه متوسط و  رودیم

 (.3)جدول  یابدیکاهش م

 هايانهاندازه د يمپتاس يدروکسيدغلظت ه یشبه علاوه، با افزا

 که طوريبه یابدیکاهش م زنیجرقه يلتسه دليلبه يداکس

 و ترپوشش همگن يدروکسيدپتاسيممولار ه 5/1در غلظت 

 .است ترکوچک يدياکس هايگره

 تغيير با پوشش در هاحفره يکرواندازه متوسط م -3 جدول

( در محلول در dتا  aنمونه  ی)کدها KOHغلظت 

 PEO يندهایفرآ

  (میکروناندازه متوسط حفره )

05/0±0/1 a 

05/0±6/15 b 

05/0±2/0 c 

05/0±8/8 d 

مولار  2به  يدروکسيدپتاسيمغلظت ه یشحال، افزا ینبا ا

تخلخل پوشش حاصل  يزانآور بر م یانز يرتأث یجادسبب ا

 یتبزرگ در هدا یشافزا توانیامر را م ینا دليل است، شده

 
 .dتا  a یبا کدها يیپلاسما يتیالکترول يداسيونپوشش اکس هایاز نمونه یالکترون روبش يکروسکوپم یتصاوير سطح -2 شکل
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یه مرا اشاع یدشد يهمحلول دانست که جرقه تخل یکیالکتر

 گمنافذ بزريکرو با م PEOپوشش  يلآن تشک يجهو نت دهد

 [در توافق است.36] یقبل هايیافتهاست که با 

 PEO ياتقبل و بعد از عمل AZ31B يزیممن ياژآل XRD طيف

 یدلورو ف یمسد يليکاتس یم،سد يدروکسيده يدر محلول حاو

نشان  XRD ينشان داده شده است. الگو 3در شکل  یمسد

 یاصل يببه عنوان ترک MgO يحاو PEOکه پوشش  دهدیم

 یاز افزودن يونکه آن شودیمشاهده م چنين،است. هم

.5H2O3SiO2Na  2با+Mg واکنش  یرلایهحاصل از انحلال ز

 داده است. يلرا تشک 3MgSiO يبداده و ترک

 يودیناميکپتانس یزاسيونمطالعات پلار -3-3

و  AZ31B ياژآل يودیناميکپتانس یزاسيونپلار هايمنحنی

مولار  01/0داده شده در محلول  PEOپوشش  هاينمونه

 6/2ولت تا  -6/1 يلدر محدوده پتانس یمسد يدروکسيده

 .اندشده يدهکش یربه تصو 4ولت در شکل 

 PEOبا و بدون پوشش  AZ31B يزیممن آلياژ که شد مشاهده

 یانکه در آن جر دهدیکسان نشان میبا شکل  هایییمنحن

یم ييرصفر تغ يلدر اطراف پتانس خطی و هموار صورت به

 هايدر روبش یينیرو -انتقال فعال يکپ يچه چنين. همکند

 مشاهده نشد. يآند

 ترینخطی تافل یابیبا برون (icorrچگالی جریان خوردگی )

 يلپتانس به که پلاریزاسيون منحنی کاتدي شاخه بخش

 گردد،می بر( خوردگی پتانسيل) صفر خالص جریان از مختلط

 از ولتميلی 50 که نقاطی براي درصد 95 از بيش دقت با

 تغييرات. شد زده تخمين هستد ترمنفی خوردگی پتانسيل

پوشش  هايو نمونه AZ31B ياژآل یخوردگ یانجر چگالی

PEO  شده است.  يدهکش یربه تصو 5داده شده در شکل 

 PEOپوشش  هايدر نمونه یخوردگ يلپتانس شودیمشاهده م

یم يريمثبت تغ یربه سمت مقاد یرلایهداده شده نسبت به ز

 از یخوردگ یانجر یچگال شودیمشاهده م چنين. همکند

 یشافزا dدر پوشش  که یدر حال یابدیکاهش م cتا  aپوشش 

 

 
 .PEO دهیقبل و بعد از پوشش AZ31B يزيممن ياژآل XRD یالگو -3 شکل
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 تيفيتخلخل و ک يزانکه با روند مشاهده شد در م یابدیم

 شد در تطابق کامل است. يانب 2-3پوشش که در بخش 

 
پلاريزاسيون پتانسيوديناميک به دست  هاییمنحن -4 شکل

مولار  01/0در محلول  AZ31Bو  a-d هایآمده از نمونه

 .يهبر ثان ولتيلیم 1در نرخ روبش  يمسد يدروکسيده

 
و  a-d هاینمونه یخوردگ يانجر یچگال ييراتتغ -5 شکل

AZ31B. 

 امپـدانس سنجيفــعات طيـمطال -3-4

  الکتروشيميایي

 مونهن الکتروشيميایی امپدانس سنجیطيف هاينتایج آزمون

AZ31B با پوشش  هايو نمونهPEO نمودارهاي صورت به 

 در امپدانس طيف. اندنشان داده شده 6در شکل  نایکویست

 مناطق پایين و بالا هايدر فرکانس یکویست،نا نمودارهاي

 نشان را خازنی ظرفيت متوسط هايفرکانس در و مقاومتی

 یبه طور کل شودیمشاهده م 6شکل . همانطور که در دهدمی

نسبت به نمونه  PEOبا پوشش  هايامپدانس در نمونه یرمقاد

AZ31B ن موثر بود يانگراست که ب یافته یشافزا ياربس

 AZ31B ياژآل یمقاومت به خوردگ یشدر افزا PEO ياتعمل

 سطح در هابا کاهش اندازه متوسط حفره چنيناست. هم

 دارند در یشیامپدانس روند افزا یرمقاد cتا  aاز نمونه  پوشش

 هااندازه متوسط حفره یشافزا يلبه دل d که در نمونه یحال

 هايآزمون یجبا نتا ینروند معکوس شده است. ا این

 در تطابق است. يودیناميکپتانس یزاسيونپلار

 
 AZ31Bو  a-d هاینمونه يکويستنا ینمودارها -6 شکل

 .يمسد يدروکسيده مولار 01/0اتاق در محلول  یدر دما

امپدانس، مدار  هاياز داده یکم يلو تحل یهمنظور تجز به

نشان داده  ۷در شکل  یشده با دو ثابت زمان یمعادل معرف

مرجع  هايالکترود ينامپدانس ب يستمشده است. از آنجا که س

شامل ، PEO هايپوشش یهدو لا يتبا توجه به ماه يو کار

در ی ندرو یهو لا يرونیب یهلا يت،سه بخش مختلف الکترول
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با مقاومت  (CPE)فاز ثابت  عنصر، دو ه استنظر گرفته شد

 (oR) يرونیب یهشدند. مقاومت مرتبط با لا يسر (sR)محلول 

خودشان متصل  CPEبا  يبه صورت مواز (bR) یدرون یهو لا

 يبه منظور در نظر گرفتن زبر ين[. همچن45، 44شدند ]

 خازن يفاز ثابت به جا عنصر ،از تخلخل الکترود یپوشش ناش

ه ا استفادفاز ثابت ب امپدانس عنصر[. 46استفاده شد ] خالص

 شود:گيري میاندازه 1از رابطه 

  n

CPE jwTZ 1     )1( 

یهفرکانس زاو w ی،عدد موهوم j يتانس،ثابت ادم Tدر آن  که

است. اگر سطح به  1و  0 يندر محدوده ب CPEتوان  nو  اي

 یا صفر  nیرخازن خالص عمل کند، مقاد یاصورت مقاومت 

مدار  است که ینا يانگرب 5/0که مقدار  یواحد هستند، در حال

 یستنایکومنعکس کننده امپدانس واربرگ است، که در نمودار 

 .شودمی داده نشان 45° يببا ش يمبه صورت خط مستق

 معادل مدار از استفاده با آمده دست به هايپارامترمقادیر 

 5 از ترکم متوسط خطاي با را برازش بهترین که ۷ شکل

شده آورده 4 جدول در اند،داده نشان پارمتر هر براي درصد

هاي فرکانس بالاي لایه مشخصه مربوط به oCPEاند، مقادیر 

هاي مشخصه مربوط به pCPEبيرونی متخلخل است و مقادیر 

 يارهاک مقایسه با. لایه درونی محافظ استفرکانس پایين 

 رسدیبا کار حاضر به نظر م يزیممن لياژآ ینچند يبر رو یقبل

از [. 4۸، 4۷، 36، 25شدند ] يرتفس یحاضر منطق هايکه داده

به  (oR) درونی یهمقاومت لا شود کهمشاهده می 4جدول 

زده  ينتخم (pR) بيرونی یهبالاتر از مقاومت لا يطور مشهود

درونی خواص  لایه که و این بدین مفهوم است ه استشد

 .  دهدینشان م يبهتر یحفاظت در برابر خوردگ

 هايوششپ يلدر تشک يمپتاس يدروکسيدغلظت ه یشبا افزا

 همواره یدرون یه، مقاومت لاcتا  a هاينمونه يکیسرام

 

 
 )ب(. a-d های)الف( و نمونه AZ31B نمونه امپدانس هایطيف سازیمدل یمدار معادل الکتريکی برا -7 شکل
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 .PEO ياتقبل و بعد از عمل AZ31B يزيممن آلياژ الکتروشيميايی امپدانس سنجیطيف هاییبرازش منحن يجنتا -4 جدول
 oR )2(kΩ cm )2-(nF cm oCPE )2(kΩ cm bR )2-(µF cm bCPE 

AZ31B - - 0/4 6/13 

a 82/0 98/1 6/237 21/3 

b 85/0 23/1 0/460 14/2 

c 37/1 22/1 0/920 81/0 

d 90/0 20/0 0/572 87/1 

 

 0/5۷2مربع تا  متریاهم سانتمگا 4/0است )از  یافته یشافزا

 يرونیب یهکه مقاومت لا یمربع( در حال متریاهم سانتمگا

که در  دهدیم ناست. مطالعات نشا ماندهیثابت باق یباًتقر

 یهمقاومت لا یدر برابر خوردگ يزیممن ياژهايحفاظت آل

 یهمقاومت لا یرو مقاد کندیم یفاا ینقش اصل یفشرده درون

 ييرکه تغ طوري کوچک هستند به ياربس يرونیمتخلخل ب

مختلف  هايبه دست آمده در محلول PEOتخلخلل پوشش 

[. 50، 49، 25کند ]ینم یجاددر مقاومت پوشش ا یچندان ييرتغ

اختار س يجهدر نت یدرون یهاگرچه دانسته شده است که مقاومت لا

 [.51نقش غالب را دارد ] یفشرده در مقاومت در برابر خوردگ یذات

با خواص  PEOپوشش  یينارتباط رفتار رو  -3-5

 (يشاتک -موت يز)آنال هادیشيمهن

با  يتالکترول /هادييمهسطح تماس ن یالکترون هايویژگی

 يئورت یناست. بر اساس ا يانقابل ب یشاتک -موت يتئور

گرفتن  یده، با فرض نادnنوع  هادييمهخازن ن ییفضا يتظرف

 [:53، 52، 33] شودمی يانب 2هلمهولتز با رابطه  یهخازن لا
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متر ی)بر سانت يوبع یچگال DNالکترون،  یکیبار الکتر eکه 

براي آلياژهاي ) اکسيد یهلا یکالکتريثابت د εمکعب(، 

 ثابت بولتزمن Bk(، شوددر نظرگرفته می 6/9منيزیم برابر 

 FBEمطلق و  يدما T(، ینژول بر کلو 3۸/1×  23-10) 

 هايیمنحن ۸ شکل[. 53، 52، 33باند تخت است ] يلپتانس

 ياژآل هاينمونه ي( را برايلپتانسبرحسب  C-2) یشاتک -موت

 01/0را در محلول  PEOبا و بدون پوشش  AZ31B يزیممن

شود که ی. مشاهده مدهدمینشان  مولار هيدروکسيد سدیم

با  يو الکترودها یهلا یرز AZ31B ياژمنيزیمآل يتظرف یرمقاد

که  یابد،یکاهش م یاعمال يلبا پتانس یهمگ PEOپوشش 

برحسب  C-2مثبت در  يببا ش ميمنجر به خطوط مستق

 ياژآل هايکه هر دو نمونه دهدینشان م ین. اشودیم يلپتانس

نوع  هادييمهرفتار ن PEO با و بدون پوشش AZ31B يزیممن

n  دهد،مینشان  مولار هيدروکسيد سدیم 01/0در محلول 

 ينب هاييونو کات يژناکس یخال هايکانمکه در آن تعداد 

 هايغالب است. نمونه يونیکات خالی ينسبت به جاها يننش

هيدروکسيد مختلف  هايداده شده در غلظت PEOپوشش 

 هايدهندهاما با غلظت یکسان هادييمهرفتار نپتاسيم 

 یشاتک -موت هايیدر منحن یمتفاوت هاييبمختلف که ش

در نمونه يتظرف ی. به طور کلدهندیبروز م دهند،یارائه م

 AZ31B يزیمداده شده نسبت به نمونه من PEOپوشش  هاي

که  شودیمشاهده م ينهم چن یابدیکاهش م بدون پوشش

 dو در نمونه  یابدیکاهش م cتا  a هايدر نمونه يتظرف

  .یابدیم یشافزا
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 .يمسد يدروکسيدمولار ه 01/0در محلول  AZ31Bو  a-d هاینمونه یشاتک -موت ینمودارها -8 شکل

 یهغالب در لا اينقص نقطه اينقطه يوبتوجه به مدل ع با

 یخال هايون پوشش مکاندبا و ب AZ31B ياژبر آل یينرو

که  شودیدر نظر گرفته م يننش ينب هاييونو کات يژنیاکس

( ۸)شکل  5. جدول کنندیبه عنوان دهنده الکترون عمل م
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و بدون  با AZ31B يزیممن هاينمونه در را هادهنده یچگال

با  cتا  a هاي. در نمونهدهدیرا نشان م PEO هايپوشش

 PEO دیندر محلول در فرآ هيدروکسيد پتاسيمغلظت  یشافزا

 زانيپوشش و کاهش م يفيتبهبود ک دليل به هادهنده یچگال

 یچگال dکه در نمونه  یاست در حال کاهشتخلخل رو به 

[ 54مطالعات ] یهمانطور که برخ شود.می افزوده هادهنده

 یيميایالکتروش فعاليت هادهنده تریينپا یچگال دهدینشان م

یينپا یبا چگال هايرو نمونه ین. از ادهدیسطح را کاهش م

با  یجنتا ینکه ا دهندیبروز م يبهتر رویين رفتار هادهنده تر

و طيف پلاریزاسيون هايبه دست آمده از آزمون هايداده

. است کامل توافق در الکتروشيميایی امپدانس سنجی

 ینکه کمتر cنمونه  شودمی استنباط 5 جدول از که همانگونه

 یزاسيونپلار هايبررسی در دارد رادهنده  یچگال

مپدانس الکتروشيميایی به ا سنجیو طيف يودیناميکپتانس

مقاومت  ترینيشو ب یخوردگ یانجر يچگا ینترکم يبترت

انتقال  PEOپوشش  یخارج لایه که جا.از آندهدیرا بروز م

یفرآهم م يورآزمون غوطه یرا در ط يتاز الکترول ییبالا

 یدرون یهلا هايیژگیمحاسبه شده عمدتاً با و يتظرف آورد،

 یشاتک -موت هايیمنحن يب[ و تفاوت ش55مرتبط است ]

است.  یدرون یهلا هايیژگیو يرتحت تأث PEO هايدر نمونه

 يونیزاسبا پلار یمشابه یجنتا یخازن يتظرف هاييرگياندازه

 هب الکتروشيميایی امپدانس سنجیو طيف يودیناميکپتانس

 .دهدمی دست

 یگيرنتيجه -4

 يبر رو يکیسرام هايپوشش يمياییو رفتار الکتروش هامشخصه

 يدروکسيده يتشده در چهار حمام الکترول يهته AZ31B ياژآل

 02/0) یمسد يليکاتمولار( + س 2و  5/1، 0/1، 5/0) یمسد

قرار  یمورد بررس PEO( به روش 05/0) یمسد یدمولار( + فلور

 ینددر فرا ليتالکترو ياییشم يبترک ييرنشان داد تغ یجگرفت. نتا

 ییو خواص نها هایژگیدر و يبارز يرتأث PEO دهیپوشش

 یلکترونا يکروسکوپم یرصاوشده دارد. ت یجادا يکیپوشش سرام

غلظت  یششده نشان دادند که با افزا یجادا هاياز پوشش

مولار، کاهش اندازه  5/1مولار تا  5/0از  يمپتاس يدروکسيده

در  شودیمشاهده م يکیپوشش سرام یسطح هايمتوسط حفره

 يشب یشافزا يلمولار به دل 0/2تا  يشترغلظت ب یشکه افزا یحال

آور در پوشش  یانمحلول اثر ز یکیالکتر یتاز حد در هدا

اندازه متوسط حفرات  یششده دارد و باعث افزا یجادا يکیسرام

2- يونواکنش آن يانگرب XRD يشده است. الگوها
3SiO یاز افزودن 

هاي منحنیاست.  یهلا یراز ز 2Mg+ یونبا  یمسد يليکاتس

 -وتمپلاریزاسيون پتانسيو دیناميک، امپدانس الکتروشيميایی و 

که پوشش  AZ31Bدهند که رفتار رویين آلياژ شاتکی نشان می

بدون پوشش  AZ31Bداده شده نسبت به آلياژ  PEOسراميکی 

 اي یافته است.بهبود قابل ملاحظه

با و  AZ31Bدهد آلياژ شاتکی نشان می -چنين آناليز موتهم

 دهد. و دربروز می nهادي نوع رفتار نيمه PEOبدون پوشش 

 ده درــ، پوشش به دست آمPEOهاي پوشش نمونهميان 

 

 .يمسد يدروکسيدمولار ه 01/0در محلول  PEOبا و بدون پوشش AZ31B يزيممن ياژ( آلND) يوبع یچگال يرمقاد -5 جدول

 AZ31B a b c d 

)3-(cm DN 1810×9/5 5/3×1018 2/9×1018 5/1×1017 6/0×1017 
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ترین مقدار چگالی مولار هيدروکسيد سدیم کم 5/1غلظت 

را ارئه داد که در نتيجه مقاومت به خوردگی و رفتار  عيوب

هاي پایه و پوشش AZ31Bرویين بهتر در مقایسه با آلياژ 

هاي هيدروکسيد پتاسيم سراميکی ایجاد شده در سایر غلظت

 است.
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Abstract: In this study, ceramic coatings were prepared on AZ31B Mg alloy by plasma 

electrolytic oxidation technique in electrolytes containing sodium fluoride (KF), sodium 

silicate (Na2SiO3.5H2O) and different potassium hydroxide (KOH) concentrations. The 

electrochemical behavior of AZ31B alloy and plasma electrolytic oxidation coatings was 

studied by potentiodynamic polarization, electrochemical impedance spectroscopy (EIS) 

and Mott-Schottky analysis. Also, the surface morphologies and chemical composition of 

the coatings have been characterized by scanning electron microscopy (SEM) and X-ray 

diffraction (XRD) analysis. Generally, the plasma electrolytic oxidation coatings improved 

passive behavior of AZ31B magnesium alloy. In plasma electrolytic oxidation processes, 

increase in the concentration of KOH as a result of increase in the electrolyte electrical 

conductivity leaded to a reduction in sparking voltage. This improved the quality and the 

passive behavior of ceramic coatings up to the concentration of 1.5 M. The results indicated 

that the plasma electrolytic oxidation coatings showed its best protective behavior when 

KOH concentration was equal 1.5 M, and concentrations higher or lower than this value 

decreased the protective properties of MAO coating. 

Keywords: AZ31B Mg alloy, plasma electrolytic oxidation coatings, passive film, Mott-

Schottky analysis. 
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 یتریکو س یرو یتراتن یهاماده یشبا استفاده از پ یبه روش سنتز احتراق محلول یرو یدپژوهش اکس یندر ا 
( بر تکامل ϕ= 3 ،2 ،1 ،5/0کننده )یدشد و اثر نسبت سوخت به اکس یهکننده و سوخت تهیدبه عنوان اکس یداس
 یسنجپراش اییزهبا استفاده از آنال دهسنتز ش یپودرها یستیو عملکرد فوتوکاتال یخواص نور یزساختار،ر ی،فاز

فاز با ساختار تک ZnO یشد. پودرها یبررس یسنج بازتابیفط ی،روبش یالکترون یکروسکوپم یکس،پرتو ا
 یکرو یولوژبا مورف یافتهشدند، که از ذرات تراکم  یلبدون توجه به مقدار سوخت تشک یمبه طور مستق یتورتزا
آن نسبت داده  یفضع ینگیبه بلور ϕ= 1محترق شده در  یرو یداکس یینپا ندشکاف با یاند. انرژشده یلتشک

 یها( رنگ%9۸) ینور یب( و تخر%16بازده جذب ) ینبالاتر یدارا ϕ= 1 دست آمده دره ب یرو یدشد. پودر اکس
 بالاتر آن نسبت داده شد. یژهتحت تابش نور فرابنفش بود که به سطح و یقهدق 1۸0بلو در طول  یلنمت

 
 

  

  کلیدواژه:
سنتز احتراق  ی،رو یداکس

 یت،ساختار ورتزا ی،محلول
 .یستیعملکرد فوتوکاتال

 

 DOR: 20.1001.1.23222352.1400.10.0.26.9کد 

 مقدمه -1

نشده  کنترل های صنعتی و کشاورزیرشد روزافزون فعالیت

در سراسر جهان و تولید پسماندهای مختلف حاوی انواع 

ه است. شد آلودگی منابع طبیعی باعثهای شیمیایی آلاینده

دلیل افزایش به های اخیر، کیفیت منابع آب در سال

های کشاورزی و صنعتی و شهرنشینی و گسترش فعالیت

به طور جدی مورد تهدید قرار  همچنین تغییرات آب و هوایی

این مشکل به ویژه در مناطق خشک و  .است فتهگر

http://www.ijcse.ir/
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خشک اکثر نقاط جهان از جمله ایران که آب زیرزمینی نیمه

تنها منبع موجود است و همچنین با کمبود آب مواجه است، 

و  (IWMI) 1المللی مدیریت آبموسسه بین. جدی است

گزارش  (FAO)سازمان غذا و کشاورزی سازمان ملل متحد 

یافته و در حال آلودگی آب در کشورهای توسعه اند کهکرده

یافته است که منجر به تضعیف رشد اقتصادی توسعه افزایش

محیطی تعداد زیادی از مردم و تهدید سلامت فیزیکی و زیست

میلیون کودک در  5/1به عنوان مثال، سالانه  .استشده

کشورهای در حال توسعه به دلیل عدم دسترسی به فاضلاب 

صرفه جان خود را از دست  به نی سالم و مقرونآشامید

است که مصرف آب آلوده مطالعات اخیر نشان داده .دهندمی

ها و از بیماری %۸0در کشورهای در حال توسعه علت تقریبا 

بنابراین، شناسایی و تعیین . از مرگ و میرها است %33بیش از 

ای ها برغلظت عناصر در آب آشامیدنی و ارزیابی خطر آن

چندین روش فیزیکی . [6-1] تسلامتی انسان بسیار مهم اس

و شیمیایی مانند جذب سطحی، تبادل یونی، جداسازی و 

برای تصفیه آب  AOPs)( 2فرایندهای اکسیداسیون پیشرفته

به دلیل حذف  AOPs ها،در میان آن .اندبه کار گرفته شده

ورد مکامل رنگ، موثر بودن در غلظت پایین و هزینه پایین، 

به عنوان یک فتوکاتالیست  (ZnO) اکسید روی. هستند توجه

 فرابنفش به دلیل انرژی شکاف باند وسیع خود

 eV)3۷/3 (انرژی همبستگی تحریک بزرگ meV) 60(، 

پایداری شیمیایی عالی و هزینه پایین، توجه زیادی را به خود 

تواند می ZnO. بسته به شرایط سنتز، [9-۷] استجلب کرده

ای، دمبلی، سوزنی و غیره به ای، صفحهبه شکل کروی، میله

. اکسید روی دارای سه نوع ساختار کریستالی [10] دست آید

 
1 International Water Management Institute 

شامل ورتزایت هگزاگونال، ساختار مخلوط روی مکعبی و 

شیمیایی  های. روش[11] است NaClسنگ نمک از نوع 

 لسل ژ، [13] سولوترمال ،[12] مانند هیدروترمال یمختلف

، [1۷] حالت جامد، [16] تجزیه حرارتی، [15] یرسوب، هم[14]

 ZnO برای سنتز پودرهای [1۸] (SCS) یسنتز احتراق محلول

 .اندنانوساختار مورد استفاده قرار گرفته

SCS  وزمان کارآمد در ساده، ارزان و  روشبه عنوان یک 

انرژی برای تولید سریع مواد نانوساختار در مقیاس بزرگ مورد 

های براساس واکنشSCS . [20 ،19] استاستفاده قرار گرفته

ا هها، کربناتمانند نیترات) یفلز یاهسازهشپی بینگرمازای 

مانند اوره، کننده و مواد آلی )به عنوان اکسید ها(و سولفات

 استفاده مورد سوخت عنوان به (...اسید و  گلیسین و سیتریک

دلیل دمای تجزیه پایین، گیرد. این ترکیبات به می قرار

 ایهسوخت، حلالیت بالا، در دسترس بودن و هزینه پایین

شامل سه مرحله اصلی   SCSدر واقع، هستند.  SCSرایج در

در آب به عنوان حلال، ژلاسیون  هامادهانحلال پیش :است

ماده به وسیله تبخیر حلال و اشتعال ژل خشک به وسیله پیش

. [23-21 ،1۸] گرم کردن بر روی یک صفحه داغ یا کوره

های مطلوبی مانند ویژگی روش احتراق محلولی محصولات

مساحت سطح ویژه بالا، ریز ساختار متخلخل، ساختار بلوری 

 ،20] ددهنمعیوب برای کاربرد به عنوان کاتالیزور را نشان می

22] . 

ذرات اکسید روی را با سوخت نو، نا[24] کلانتری و همکارانش

 pHسیتریک اسید به روش احتراق محلولی سنتز کردند و اثر 

ی و نوررا بر خواص فوتوکاتالیستی مورد مطالعه قرار دادند. 

با سوخت سنتز نانوپودر اکسید روی را ، [25] همکارانش

2 Advanced oxidation processes 
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پودر  .اندبه روش احتراق ژل گزارش نمودهسیتریک اسید 

ردن ه ککلسین پس ازو  بودآمورف  سنتز شده در این پژوهش

ذرات پودری متبلور شدند. گراد درجه سانتی 500 در دمای

، نانو ذرات اکسید روی را به روش [26] کومار و همکارانش

واص هیه کردند و خاحتراق محلولی با سوخت سیتریک اسید ت

های مختلفی از میان روش الکتریک آن را بررسی کردند.دی

که برای سنتز اکسید روی به کار رفته است، روش احتراق 

محلولی به دلیل ساده، سریع و ارزان بودن و قابلیت تولید 

محصولات با خلوص، بلورینگی، تخلخل و مساحت سطح بالا 

تز نانوذرات اکسید روی به دارای مزایایی جهت استفاده در سن

عنوان فوتوکاتالیست است. محققان مختلفی به روش احتراق 

های آلی محلولی نانوذرات اکسید روی را جهت حذف رنگدانه

های مختلف چون گلایسین اند و از مخلوط سوختسنتز کرده

های کاتیونی سورفکتانتبا اسید سیتریک و همچنین مخلوط 

های مختلف سوخت به با نسبتک با اسید سیتریو آنیونی 

ولی در این میان  [2۷ ،6]کننده استفاده شده است اکسید

بررسی اثر استفاده از سیتریک اسید به تنهایی به عنوان 

های مختلف سوخت سوخت و بدون سوخت کمکی با نسبت

کننده جهت سنتز نانوذرات اکسید روی و بررسی به اکسید

ها مورد نیاز است. در این پژوهش رفتار فوتوکاتالیستی آن

سید روی به روش احتراق محلولی با استفاده از پودرهای اک

های مختلف سوخت به اکسید( با نسبتCAسیتریک اسید )

ولمکننده تهیه شد. سیتریک اسید به عنوان سوخت تعداد 

تری از گازها را در مقایسه با گلایسین در طول های بیش

در  .[2۸] شودکه باعث بهبود سطح می ،کنداحتراق تولید می

های فازی، ساختار، خواص نوری و فعالیت این کار دگرگونی

فوتوکاتالیستی پودرهای اکسید روی به دست آمده با تغییر 

 مقدار سوخت مورد مطالعه قرار گرفت.

 روش انجام پژوهش -2

 مواد -2-1

مواد مورد استفاده در این پژوهش از شرکت مرک آلمان بوده 

تر مورد استفاده قرار گرفتند. از هگزاسازی بیشو بدون خالص

(، سیتریک 96%)( O2H6. 2(3NO)Zn) هیدرات نیترات روی

( جهت سنتز اکسید روی و از سدیم 99.5%) (۷O۸H6C) اسید

(، و آب مقطر S3ClN1۸H16C) (، متیلن بلوNaOH) هیدروکسید

 ها استفاده شد.سازی محلولبرای آماده

 سازی نمونهآماده -2-2

 اکسیدکننده عنوان به روی نیترات روی از اکسید سنتز برای

مولی  های( با نسبت1سیتریک اسید طبق رابطه ) سوخت از و

  شد. استفاده (φ = 3 ،2 ،1 ،5/0متفاوت )

Zn(NO3)2 +  
5

9
 φ C6H8O7  +  

5

2 
(φ − 1)O2  →  ZnO + 

30

9
φ CO2 + 

20

9
φ H2O + N2 (1)                                      

 محاسبه (2) یرابطه توسط (،φ) اکسنده به سوخت نسبت

استوکیومتری است  حالت معنای به φ= 1اینجا،  در شود.می

سوخت نیازی به  اکسیداسیون کامل برای به این معنی که

 واکنش اکسیژن موردنیست و اجزای  اکسیژن محیط بیرونی

 بیانگر ترتیب به < φ 1و > φ 1نیاز را تامین می کنند. 

 شرایط در است. سوخت از غنی و سوخت کمبود شرایط

1 =φ زیادی گرمای و شودمی انجام شدید و کامل احتراق 

 زیاد بودن معنای به < 1φو >φ 1شرایط  در کند.می آزاد

 است. احتراق سیستم در دهندهواکنش یک مقدار

φ= 
تمام ظرفیت والانس سوخت

 تمام ظرفیت والانس اکسنده
                                  (2)  
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 پیش از مولی نسبت در نظر مورد سوخت و روی نیترات

زده و هم شدهریخته مقطر آب مناسبی مقدار در شده تعیین

 همزن مغناطیسی در روی مخلوط /محلول شود. حل تا شد

ژل  شد تا به داده حرارت گراد،سانتی درجه ۸0 تقریبی دمای

 پیش از که ظرفی آمده داخل دست به ژل تبدیل شود.

ای در ژل نقطه از احتراق و شد ریخته شده، داده حرارت

های دیگر بخش به بودن خودی به خود علت به و شده شروع

 شد، هاون کوبیده شده، درون سنتز گردد. پودرمی منتشر ژل

طرحواره  1شود. در شکل  حاصل همگن و یکنواخت پودری تا

  سنتز اکسید روی نمایش داده شده است. 

 آزمایش فوتوکاتالیستی -2-3

 1/0 ها،فوتوکاتالیستی کامپوزیت عملکرد به منظور بررسی

 شده با سنتز 4N3C-ZnO/gنانوکامپوزیت  هاینمونه از گرم

 در ppm 5 بلو و غلظت ی متیلنرنگدانه لیترمیلی 100

10pH=  از استفاده است. با گرفته قرار ارزیابی مورد 

NaOH، pH وات به 250 لامپ دو از گردید. تنظیم محلول 

 60مدت  به سوسپانسیون شد. ابتدا استفاده UV منبع عنوان

 روی برقراری تعادل جذب واجذب برای تاریکی در دقیقه

 نورمرئی تابش سوسپانسیون تحت شد، سپس زدههم استیرر

 گرفت.  قرار

 
 یرو یدواره سنتز اکسطرح -1 شکل
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شد. برای  بردارینمونه سوسپانسیون از ml ۷-5دقیقه،  60 هر

 در دقیقه 20مدت  به هانمونه مایع، از جامد فاز جداسازی

 قرار دقیقه دور بر 4000 سرعت با سانتریفیوژ یا گریزانه

 (UV-Vis) فرابنفش -هرمحلول مرئی گرفت. غلظت

 شد.  گیریاندازه

 هاشناسه -2-4

 دستگاه توسط شده سنتز هاینمونه ایکس پرتو پراش الگوی

 PHilips X’Pertرنگتک تابش از استفاده با CuKα  با طول

 ثبت شد. ۸0تا  20نانومتر با زاویه گانویومتر  1541۸/0موج 

در یک  UV-Visسنج استفاده از طیفها با نمونه نوری جذب

طیف آنالیزگیری شد. اندازه VARIO 2600 اسپکتروفوتومتر

 دستگاه از استفاده با (DRS) نفوذی بازتاب سنجی

 در ناحیه( Shimadzu UV-Vis-52550اسپکتروفوتومتر )

 ها بامورفولوژی نمونه شد. انجام نانومتر ۸00-200

 استفاده از میکروسکوپ الکتروبی نشر میدانی 

 XMU) (MIRA3TESCAN- .آنالیز شد 

 و بحث نتایج -3

 سنتز اکسید روی پرتو ایکس پراش الگوهای 2در شکل 

 مختلف هاینسبت در (CA) سیتریک اسید سوخت با شده

 هایپیک است. شده داده نشان (ϕ) کننده اکسید به سوخت

، 515/4۷˚، 225/36˚، 420/34˚ ،۷3۷/31˚شده در مشاهده

مربوط به  015/69˚، ۸93/6۷˚،  ۸36/62˚، 536/56˚

(، 112(، )013(، )110(، )012(، )011(، )002(، )010صفحات )

 ورتزایت هگزاگونال فازتک و مقایسهکارت شماره  ( با021)

 در ZnOترین شکل که پایدارترین و رایج ،گردید شناسایی

 .[29] شرایط محیطی است

 
 CAسنتز شده با  ZnO یکسپراش پرتو ا یالگو -2 شکل

به  هایکپهن بودن پ دهدینشان م 2همانطور که در شکل 

باشد. در یها معلت کوچک بودن اندازه کریستالیت یا بلورک

 ک و پارامتر شبکه ارائه شده است.مقادیر اندازه بلور 1جدول 

ها ابتدا کاهش با افزایش مقدار سوخت، اندازه بلورک در نمونه

تواند به علت افزایش یپیدا کرده است، که م یشو سپس افزا

بب س ی،ا خروج انرژی گرمایمقدار محصولات گازی باشد که ب

[. 30] سریع سرد شدن نمونه و جلوگیری از رشد ذرات شده اند

( ϕ= 1تا ) ینسبت مول یشدر واقع کاهش اندازه ذرات با افزا

ا دارد. ب یآزاد شده بستگ یمحصولات گاز یهامولبه تعداد 

گاز  یکننده، حجم بالا یدبه اکس وختس ینسبت مول یشافزا

 یشوند و حذف انرژ یها متلاشآگلومره شودیباعث م یخروج

 ود،شیمانع رشد ذرات م یستمگازها از س ینتوسط ا ییگرما

بالا  هیژتر با سطح وکه به نوبه خود نانوذرات با اندازه کوچک

با وجود  φ >1 یبرا یستالیت[. اندازه کر31] کندیم یدتول

ه بکه ممکن است  یابد،یم یشافزا یاباتیک،آد یدما هشکا

مقدار سوخت  یشعله برا یادز یدما یانرخ احتراق آهسته 

را  تالیسرشد کر یبرا یبالاتر نسبت داده شود، که زمان کاف

 [.32 ،31]کند یفراهم م

 

20 40 60 80

(021)
(112)(013)

(110)

(011)

(002)

in
te

n
si

ty
 (

a
.u

.)

2Theta (degree)

j = 0/5

j = 1

j = 2

j = 3

(010)

(012)



 یسنتز شده به روش احتراق محلول یرو یداکس یستیو فوتوکاتال یساختار، خواص نور یزر یبررس

 1401 تابستان  2ی شماره  11ی دوره 36 

 

 

 CA سنتز شده با یرو یدمقادیر اندازه بلورک، پارامتر شبکه و شکاف باند برای اکس -1 جدول

𝛗 DXRD (nm) a=b=(Å) C(Å) (eV) gE 

5/0 42 2530/3 2070/5 14/3 

1 19 2530/3 2070/5 02/3 

2 21 2530/3 2070/5 04/3 

3 35 2530/3 2070/5 07/3 

 

 هایبه منظور بررسی ریزساختار و مورفولوژی سطح نمونه

سنتز شده، آنالیزهای میکروسکوپ الکترونی روبشی انجام 

با مقدار سوخت  ،ZnOهای نمونه SEMتصاویر  2شکل  .شد

به اکسنده متفاوت با استفاده از روش احتراق محلولی را نشان 

توان مشاهده کرد که تخلخل با افزایش نسبت می دهد.می

  بد. یاافزایش می مولی

عمدتا از ذرات کروی آگلومره  φ= 5/0پودرهای سنتز شده در 

است، که با افزایش مقدار ( تشکیل شده~nm۸0 ) شده نامنظم

یابد، که در کاهش می nm 40 اندازه ذرات به φ= 1سوخت تا 

اند. با این وجود تر آگلومره شدههای دیگر کممقایسه با نمونه

 ) ترذرات کروی بزرگ φ <1محترق شده در ZnOپودرهای 

nm65~[33 ،31] ( هستند. 

و  گرما مقدار به شدیدا مورفولوژی محلولی احتراقی سنتز در

حجم گازهای خروجی از سیستم حین فرایند احتراق به شدت 

وابسته است. مقدار گرما و حجم گازهای خروجی حین احتراق 

به وسیله نرخ احتراق و خواص فیزیکی شیمیایی محلول پیش 

  بودن دمایبه دلیل بالا φ= 5/0شود. در ها کنترل میسازه

. [20]شود جوشی ذرات مشاهده میآدیاباتیک رشد و تف

حجم بالای گازهای خروجی عامل مهمی در ایجاد 

 هایدر نمونه φ. با افزایش [34]ساختارهای متخلخل است 

زمان کوتاه احتراق و آزادسازی حجم زیادی از گاز  φ= 1و  2 

تواند منجر به سریع سرد شدن ذرات و در در زمان محدود می

اقع، وذراتی با توزیع اندازه باریک شود. در نتیجه ایجاد نانو

ا از هشوند، خوشههنگامی که حجم بالایی از گازها تولید می

  .پاشندهم می

بین ذرات  یشکنند و منافذهای بزرگ را میگازها خوشه

علاوه بر این، حذف انرژی گرمایی توسط . کنندایجاد می

. [35] شودگازهای خروجی از سیستم مانع رشد ذرات می

همچنین همانطور که اشاره شد خواص فیزیکی شیمیایی 

محلول چون ویسکوزیته نیز بر مورفولوژی و اندازه ذرات 

وزیته ریک اسید ویسکگذار است. با افزایش میزان سیتتاثیر

ها در کند و در نتیجه سرعت نفوذ یونمحلول افزایش پیدا می

کند محلول کاهش پیدا کرده و اندازه ذرات کاهش پیدا می

[36، 3۷]. 

شدت احتراق نیز  φ= 3با افزایش میزان سوخت در نمونه 

تواند منجر به کاهش سرعت سرد کند که میکاهش پیدا می

در نتیجه افزایش شدن ذرات پودری طی فرایند احتراق و 

 اندازه ذرات محصول احتراق شود. 

نشان داده شده است و مربوط به  3که در شکل  EDXآنالیز 

 φ= 1آنالیز از ناحیه نمایش داده شده با مربع در نمونه با 

 به ترتیب را O و Znب( است، حضور عناصر -2شکل )

دهد. نشان می wt 49/26%و  wt 51/۷3%به میزان 

د ی سنتز شده را تاییهمچنین عدم حضور ناخالصی در نمونه

 .[3۸]کند می
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  φ=2ج(  φ= 1ب(  φ= 5/0متفاوت الف(  یمول یهامحترق شده با نسبت یرو یداکس یپودرها FESEM یرتصاو -  شکل

 φ=  د( 

 DRS))مرئی  -فرابنفش نفوذی بازتاب هایطیف تمامی در

 به های سوختنسبت با شده سنتز های اکسید روینمونه

 به >nm 400 λدر جذب میزانافزایش  متفاوت، (φ)اکسنده 

 برای . [39] است اکسید روی ذاتی جذب یلبه دلیل
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 هاینمونه مستقیم (gE) نوری انرژی ی شکافمحاسبه

 و( 3ی تاوک )رابطه یاز معادله شده، سنتز روی اکسید

 .[40] است شده استفاده تاوک نمودار

(αhυ)2 = A(hυ-Eg)       )3( 

 واحد با انرژی hυ و ماده ثابت A جذب، ضریب α آن در که

 جذب ی شروعناحیه یابیبرون ( است. باeV) ولت الکترون

 نوری انرژی شکاف تاوک، نمودار در طولی محور روی

نمونه نفوذی بازتاب طیف 4شکل  در است. شده محاسبه

 1 جدول است. در داده شده نشان CA با شده سنتز های

با نسبت سوخت  CA برای شده محاسبه انرژی شکاف مقادیر

 مقدار افزایش با به اکسنده متفاوت نشان داده شده است.

سمت طول موج بالاتر شیفت به ی جذب لبه φ= 1 سوخت تا

 یابد. شکافمی کاهش انرژی شکاف مقدار پیدا کرده است و

تخلخل،  خلوص، بلورینگی، ذره، اندازه تاثیرتحت انرژی

قابلیت جذب های متخلخل هـــاست. در نمون غیره و شکل

تر است. این ها بیشنور به دلیل دام افتادن نور درون حفره

امر باعث افزایش طول مسیر حرکت نور درون ماده و تولید 

تیجه سبب افزایش شود، که در نجفت الکترون حفره می

ی علاوه بر این، شکاف انرژ شود.عملکرد فوتوکاتالیستی می

تر تر پایینهای با سوخت کمتر به دلیل بلورینگی کمنمونه

 و ظرفیت هایلایه بین هاییزیرلایه ایجاد با است. عیوب

 .[42 ،41] شوندمی انرژی شکاف کاهش باعث هدایت،

سوخت  با شده اکسید روی سنتز یستیعملکرد فوتوکاتال

از  اکسنده، به سوخت مختلف هاینسبت و سیتریک اسید

مورد  تحت نور فرابنفش MB یرنگدانه تخریب طریق

از  استفاده با تخریب (. بازدهی5)شکل  گرفت قرار مطالعه

 است. شده محاسبه 4 یرابطه

𝐶𝑖−𝐶   = (%) بازدهی تخریب
𝐶𝑖
× 100 (4)                                   

 هایزمان در رنگدانه غلظت C رنگدانه، اولیه غلظت iC که

 است. تابش مختلف

 
 ب.-2شده در شکل  یینتع یهاز ناح EDX یزآنال -4 شکل

 ناهمگن هایفوتوکاتالیست برای هینشلوود -لانگمویر مدل

باشد،  پایین آلودگی مدل غلظت که زمانی و رودمی کار به

 .[43] شود بیان اول مرتبه سینتیک صورت به تواندمی

ln (
C

Ci
)= −kt (5  )                                                     

 محاسبه قابل 5 یرابطه از (k(min−1)) نرخ واکنش ثابت

 اکسایش براساس فوتوکاتالیستی فرآیند کلی، طور به است.

 به هاآن تبدیل و است استوار آلی هایرنگدانه کاهش یا و

 H2O و  CO2رادیکال مانند فعال هایگونه وجود به 

O2) سوپراکسید آنیون و (̇(OH هیدروکسید
 است. وابسته (−

 حفره و ها)e̅( واکنش الکترون یوسیله فعال به هایگونه

)+(hنور، با تابش یوسیله به شده تولید های OH
 O2 و −

 6شکل  .[43 ،۷] شوندمی تشکیل سطح کاتالیست روی

در مقابل زمان تابش MB  رنگو سرعت واکنش غلظت نسبی 

 دهد. را نشان می  =9pHدر  ZnO هایدر حضور فتوکاتالیست
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 سوخت متفاوت یهاسنتز شده با نسبت یرو یدفوتون اکس ی( بر حسب انرژαhυ)2 ب( نمودار یالف( طیف جذب -5 شکل

  
سنتز شده  یرو یدتحت نور فرابنفش اکس  MBیب( نمودار سرعت واکنش رنگدانه یستیفوتوکاتال یبالف( نمودار تخر -6 شکل

 سوخت به اکسنده متفاوت. یهادر نسبت

زدن پس از هم φ= 5/0 ،1 ،2 ،3 محترق شده ZnO پودرهای

، %6را به ترتیب  MBدقیقه رنگدانه  60در تاریکی به مدت 

( %95ترین تجزیه نوری )کنند. کمجذب می %14و  5%، 16%

 ،φ= 5/0است و برای  φ= 2آماده شده در  ZnOمربوط به 

 1 =φ  ،3 =φ  33] یابدافزایش می %9۷و  %9۸،  %96به، 

به علت سطح ویژه بالاتر  φ= 1. میزان بالای تجزیه برای [44

های سطح ویژه بالاتر مولکولآن است. پودرهای سنتز شده با 

های فعال بیشکنند و مکانتری را در خود جذب میآلی بیش

  تری برای تجزیه را دارا هستند.

بنابراین، فعالیت فتوکاتالیستی به خواص نوری مانند ضریب 

نرژی اتعداد الکترون حفره تولید شده، ساختار باند، جذب نور، 

وه بر این، کارایی علا .شکاف باند و غیره بستگی دارد
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ی های مولکولی بر روبه ظرفیت جذب رنگ ستیفتوکاتالی

سطح کاتالیست، خواص فیزیکوشیمیایی سطح ذره، 

لیگاندهای سطحی، مناطق سطحی خاص و غیره مربوط 

بازده تجزیه و ثابت نرخ واکنش را  2جدول .[45 ،33] شودمی

 نمایش داده است.

 دیاکس یبثابت نرخ واکنش و درصد تخر یرمقاد -2 جدول

 زمان تابش یقهدق 180پس از  یرو

𝛗 )1-K (min تخریب )%( 

5/0 0.017±0.007 96 

1 0.019±0.009 98 

2 0.016±0.003 95 

3 0.0017±0.008 97 

 گیرینتیجه -4

 و گرما مقدار به شدیدا مورفولوژی محلولی احتراق سنتز در

که به طوری  است، وابسته واکنش درحین شده آزاد گاز

ایش با افزبد. یاافزایش می تخلخل با افزایش نسبت مولی

( اندازه کریستالیت اکسید روی با افزایش φ= 1مقدار سوخت )

یابد و تر کاهش میتولید نانوذرات کوچک خروج گازها و

 ( به دلیل نرخ احتراق آهسته و یا دمای φ> 1سپس در )

میزان بالای تجزیه  یابد.زیاد شعله افزایش می

تحت تابش نور  φ= 1برای ZnO  (9۸% )فوتوکاتالیستی

دقیقه زمان تابش به علت سطح ویژه بالاتر  1۸0فرابنفش در 

های ده با سطح ویژه بالاتر مولکولهای سنتز شرآن است. پود

تری های فعال بیشکنند و مکانتری را جذب میآلی بیش

 برای تجزیه را دارا هستند.
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Photocatalytic Performance of Zinc Oxide Particles 

Prepared by Solution Combustion Route 

Sh. Poorali1, S. M. Masoudpanah1, S. Alamolhoda1*, R. Amrollahi2 

1 School of Metallurgy & Materials Engineering, Iran University of Science and Technology 
(IUST), Tehran, Iran 

2 Department of Physics, Iran University of Science and Technology, Narmak, Tehran 16846-
13114, Iran 

* alamolhoda@iust.ac.ir 

Abstract: In this research zinc oxide particles prepared by solution combustion synthesis 

using zinc nitrate as oxidant and citric acid as fuel. The effect of citric acid to oxidant ratio 

(0.5, 1, 2 and 3) on phase formation, microstructure, optical properties and photocatalytic 

performance of the powders were studied using XRD, SEM and DRS techniques. Single 

phase ZnO particles by wurtzite structure was formed in all samples with nearly spherical 

morphology. Low band gap energy of the samples prepared by fuel to oxidant ratio of 1 

might be due to its low crystallinity. The highest absorption efficiency (16%) and 

photodegradation of methylene blue in this sample (98%) during 180 min under UV- 

irradiation could be due to its high specific surface area. 

Keywords: Zinc oxide, Solution Combustion Synthesis, Wurtzite Structure, Photocatalytic 

Performance. 
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 افزاربا کمک نرم (RSM) پاسخ سطح روش به یشآزما طراحی از استفاده با زئولیتی متخلخل هایبدنه 
 Design Expert 7.0شدن آگار تولید شدند. جهت پایدارسازی  یبـا عامل ژل ژلی گریریخته روش به و

د. استفاده ش سورفکتانت عنوان به سدیم سولفات دودسیل و سازپراکنده عنـوان بـه فسفاتپلییدوغاب، از تر
 متغیرهای عنوان به یتآگار و زئول وزنی درصد. شد پخت گرادسانتی درجه ۸00 دمای در ساعت1 ها نمونه

رابطه و دشدن وابسته در نظر گرفته متغیرهای عنوان به یدرصد تخلخل و چگال ی،مستقل و استحکام فشار
 یزانم یشنشان داد که استحکام با افزا هایجهشد. نت استخراج افزارتوسط نرم یرهامتغ ینحاکم بر ا یاضیر های
ینه. در ادامه بهیابندیکاهش م یو درصد تخلخل و چگال افزایش ها،کاهش سهم آگار در بدنه یزو ن یتزئول

 یمقدار استحکام فشار ینهداشتن به یبرا یتزئول یدرصد وزن 40آگار و  یدرصد وزن 1انجام شد و  یندفرا سازی
درصد  4/54 یدارا ینهبه یببا ترک یتیمتخلخل زئول هایشد. بدنه معرفی افزارتوسط نرم تخلخلو درصد 

یشپ یمقدارها ینساخته و مشاهده شد که ب MPa  67/6یو استحکام فشار 3g/cm 9/0 یتخلخل، چگال
همزدن دوغاب  انوجود دارد. با افزایش زم یشده تفاوت اندک گیریاندازه مقدارهای و افزارشده توسط نرم بینی

و استحکام  3g/cm 69/0 یدرصد تخلخل، چگال 67 یدارا یتیبدنه متخلخل زئول یقه،دق 3به  یقهدق 5/1از 
 SEMو  XRD یزهایاز آنال ساختارییزو ر یفاز ییراتتغ بررسی منظور ساخته شد. به MPa  3/5یفشار

انجـام گرفـت،  ImajeJ نـرم افـزار وسیله به که نیز هاو از محاسـبه میـانگین انـدازه تخلخل استفاده شده
درصد جذب  ترینبیش. یابدمی یشزدن دوغاب افزازمان هم افزایش با هامشاهده شد میانگین اندازه تخلخل

 .آمد دست درصد به 94/9۸ساعت،  72و پس از گذشت  ppm 4 در غلظت بلو یلنمت یندهآلا

 
 

  

  کلیدواژه:
روش سطح  یت،آگار، زئول

 یلنمت ژلی، گرییختهپاسخ، ر
 .بلو

 

 DOR: 20.1001.1.23222352.1400.10.0.30.3کد 

 مقدمه -1

 ییایفلزات قل یدراتهو ه یبلور هاییلیکاتس یناآلوم ها،یتزئول

و  یمرانساست یزیم،من یم،کلس یم،سد ویژه به یخاک یاییو قل

وجهیمتشکل از چهار یبعدسه هایهستند که شبکه یمبار

http://www.ijcse.ir/
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 هادارند و اتم اتصال دهنده آن )(4AlO4-و  )(4SiO4- های

 یدر شبکه بلور )(4AlO4- یو هر چهار ضلع باشدیم اکسیژن

که در  هایییونکه با کات کندیالقاء م یبار منف یک یتزئول

 هایت. زئولشودیم یخنث باشندیم یتخارج از شبکه بلور زئول

ر به کا یزرجاذب و کاتال یون، کنندهدر صنعت به عنوان تبادل

فاده است یت،زئول یو کاربردها یژگی[. با توجه به و1]رود یم

تر از چند با اندازه ذرات به طور متوسط کم دریبه صورت پو

 یجادا هیجپودر و در نت یبودن چگال یینبه علت پا یکرومترم

 یالاتمتفاوت در س رفتارهای و و نقل غبار، مشکلات حمل

با  یرا در استفاده عمل یبه هنگام استفاده از پودر مشکلات

یم یجادا یزوریکاتال یندهایفرا یاو  یهدف جذب و جداساز

 یندهایدر فرا زئولیت از استفاده منظوربه بنابراین. کند

 خواص بر درآورد که علاوه هاییآن را به شکل یدبا ی،صنعت

 یک[. انتخاب 2] داشته باشد یستحکام کافمناسب ا فیزیکی

 یانحراف از هدف اصل ینترمناسب با کم یدهروش شکل

هگکه بر اساس معلق ن یژل گرییختهاست. ر یضرور یامر

 هاشدن درجا مونومر یمریتوسط پل یکیذرات سرام داشتن

 و یچیدهپ یکیسرام یاجزا سازینه تنها امکان آماده باشد،می

 وسیله به توانیبلکه م دهد،یرا م یادز یکنواختیمتراکم با 

سله سل یو حت یکنواختمتخلخل با حفرات  هاییکآن، سرام

[. 4 ،3] تم ساختیساز س یرا پس از خروج مواد آل یمراتب

 عنوان به 1آمیدیلبر اساس آکر ژلی گرییختهر یستمس یناول

 
1 Acrylamide (AM) 

2 N,N-Methylenebis (acrylamide) (MBAM) 

3 Cross-linker 

4 In situ polymerization 

5 Globular protein 

6 Albumin 

7 Agar 

 عنوان به 2آمیدیلآکریسب متیلن ان -و ان یمونومر اصل یک

مورد استفاده قرار گرفت. بسپارش  3یعرض دهندهاتصال یک

که  ودشیم یبعدسه یژل یلبه تشک منجر یمرپل ینا 4درجا

 آمیدآکریل از استفاده[. 5]اندازد یرا به دام م یکیذرات سرام

 قاتیرو به کاهش است و تحق یجتدرآن به یتبه سمتوجهبا

انواع مواد  یبرا یسمکم یا سمییرغ ایماده یافتنجهت 

 یو آلودگ یاتیجهت کاهش خطرات عمل یکیسرام

از  یاریبس بنابراین. است گزارش شده زیستیطمح

و  یوپلیمرهااز ب یاریبس ینهمچن ی،سنتز یمونومرها

، 6ینمانند آلبوم 5یحلقو هایینشامل پروتئ یعیطب یمرهایپل

، ۸و آگارز 7مرغ(، آگارتخم سفیده مثال عنوان آلبومن )به

 یشنهادپ 12یمسد یناتو آلژ 11یتوزان، ک10ینانکاراگ ،9ینژلات

دو  ترکیب از آگار[. 6] اندقرار گرفته یششده و مورد آزما

شده که  یلتشک 13ینو آگاروپکت زآگار هایبا نام ساکاریدیپل

 یمرپل یکو آگارز  دهدیم یلدرصد آن را آگارز تشک 70 یباتقر

 یلتشک 14یوزتکرار شونده آگاروب یاست که از واحدها یخط

 و یناییآلوم یهاساخت بدنه ی. از آگارز برااست شده

آگارز  هاییت. البته از محدودشودیاستفاده م زیرکونیایی

بالا  قیمت بالا و یدر دماها یانیابیجر ارکنترل سخت رفت

 تیریکورد ی،ژل گرییختهر ی[. از آگار و آگارز برا7] باشدیم

دو  این است استفاده شده یزن 3BaTiOو  4N3Siمتخلخل، 

یه دتکرارشوند ی)واحدها یکسان یرهزنج یدارا ساکاریدیپل

۸ Agarose 

9 Gelatin 
10 Carrageenan 

11 Chitosan 

12 Sodium alginate 
13 Agaropectin 

14 Agarobiose 
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 40از  تربالا ی. در دماهاباشندی( میوزبه نام آگاروب ساکارید

 ی( تصادفیچ)مارپ هاییلآگارز به صورت کو گراد،یدرجه سانت

 ندیوپ یجادا یقکه در هنگام سرد شدن از طر گرددیشکل م

 . محلولگرددیژل مستحکم م یلمنجر به تشک یدروژنیه

برگشت ییراتتغ یلبه دل یقابل توجه یترزیسهس یآگار دارا

 زیر ژل در هنگام سرد شدن به یلتشک یبا حرارت برا یرپذ

به  یازذوب شدن ن یبوده و برا گرادیدرجه سانت 40-30

 یسرامیک دوغاب یبدارد. ترک C°95-۸5تا حدود  یدهحرارت

)بار جامد و غلظت عامل ژل کننده( بر اساس دو عامل مهم 

 .گرددیم ییندوغاب تع یاستحکام قطعه خام و گرانرو

ه ب یباشد، گرانرو لاکه بار جامد و غلطت آگارز با یهنگام

 .ودشیدشوار م گریریخته و که خروج از قالب رسدیم یحد

 یبا کاهش بار جامد و غلظت آگار، استحکام خام بدنه به حد

از  یناش هایتحمل تنش ییعدم توانا دلیل که به رسدیم

 یبانتخاب ترک ین،. بنابراشودیشکل م ییروزن خود، دچار تغ

با  ییهاساخت بدنه یدو عامل برا ینمناسب در محدوده ا

 انجام [.7 ،6] است یضرور یباستحکام مناسب و حداقل ع

آزمایش همواره متضمن هزینـه و زمان است. از این رو انجام 

های مؤثـر که با صرف حداقل هزینه و زمان، بیشآزمایش

دست بدهد هدف هر مهندس یا محقق ه ترین اطلاعات را ب

که تعداد عوامل افزایش  است و این هزینه و زمان هنگامی

به  راینبکند. بنامیپیدا کند به صورت صعودی افزایش پیدا 

روشی نیاز است که در آن بتوان با صرف حداقل هزینه و 

ترین اطلاعات در مورد فرآیند دست پیدا کرد، زمان، به بیش

های منطقی ارائه کرد و مدارك مستند در گیرینتیجه

خصوص فرآیند بدست آورد. روشی که به بهترین شکل 

 
1 Design of Experiments (DOE) 

دارد  منا 1ی آزمایشسازد، طراحمیاهداف ذکر شده را برآورده 

یا  هایکه عبارتست از ایجاد تغییرات هدفمند در ورود

یک فرآیند به منظور مشاهده و آزمودن تغییرات  هایمشخصه

 ترکیب از فرآیند یک واقع در. نتایج یا هاحاصل در خروجی

 هایگیریاندازه و محیط انسان، ها،روش مواد، ها،ماشین

حصول یک م لیدیت منجربه تومربوطه تشکیل شده که در نها

آگار و  ترکیب از پژوهش این در[. ۸] گرددیا خدمت می

استفاده شده  یتیمتخلخل زئول هایساخت بدنه یبرا یتزئول

و با استفاده از  2آزمایش به روش سطح پاسخ یاست. طراح

 هایانجام پذیرفت و رابطهDesign Expert 7.0  افزارنرم

 یرتأث یمستقل ارایه شد. چگونگ یرهایمتغ ینحاکم ب یریاض

وابسته به صورت  یرهایمتغ یدو پارامتر مستقل بر رو

شد.  یفمعر یراین دو متغ ینهشد و درصد به یبررس یکیگراف

 ساخته شده ینهبدنه به یو ساختار یفاز هاییویژگ ینهمچن

به عنوان  یتآگار و زئول یشد.درصد وزن یکاملاً بررس

 یگالو چ یخلخل، استحکام فشارمستقل و درصد ت یرهایمتغ

 . اندوابسته در نظر گرفته شده متغیرهای عنوان به هابدنه

 یتجرب هایفعالیت -2

 یهاول مواد -2-1

 زئولیت پودر و مقطر آب از دوغاب سازیاین تحقیق جهت آماده در

 یا اندازهب استخراج شده از معادن سمنان( ینوپتلولیت)کل یعیطب

فسفات با فرمول پلیتری مصرفی ساز، پراکندهmμ 10-6 ینب

ریختـه جهـت مـصرفی کننده، عامل ژل10O3P5Na یمیاییش

درصد دودسـیل  3از محلول  همچنین. شد استفاده آگار ژلی گـری

ا فرمـول ش (SDS) سـولفات سـدیم نیز  4SO25H12NaC یمیاییبـ

2 Response Surface Methodology(RSM)   
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 به عنوان سورفکتانت استفاده شد.

 یشآزما طراحی -2-2

آزمایش به روش سطح پاسخ  طراحی هامنظور ساخت نمونه به

انجام پذیرفت. بدین Design Expert 7.0  افزارو با کمک نرم

و انتخاب سه سطح از  یمرکز یبترک یمنظور از جعبه طراح

ب مستقل انتخا یرهایمستقل، استفاده شد. متغ یرهایمتغ

بودند. با توجه  (B) یتو درصد زئول (A)آگار  یشده نسبت وزن

مستقل مطابق  یراین دو متغ یمقدارها یهاول هایبه آزمایش

 . شدند وارد افزاردر نظر گرفته شد. مقدارها در نرم 1جدول 

 هامتغییرها و مقدارهای آن -1 جدول

درصد وزنی 

 آگار

درصد وزنی 

 زئولیت
 سطح تغییر

13/0 35 1- 

565/0 5/42 0 

1 50 1+ 

ان به عنو یدرصد تخلخل، چگال ی،استحکام فشار همچنین

که شامل  2وابسته در نظر گرفته شدند. جدول  یرهایمتغ

 افزارمستقل است توسط نرم یرهایگوناگون متغ یمقدارها

بر این اساس ساخته شدند. و پس از  هاشد و نمونه پیشنهاد

 .شدند وارد افزاروابسته در نرم یرهایمتغ گیریاندازه

 خت بدنهدوغاب و سا سازیآماده -2-3

توسط  یمصرف یهمواد اول ینتوز یتی،بدنه زئول سازیآماده برای

انجام شد. در  CP4202 S, Sartorius() یدو رقم یترازو یک

 24بعد از  یتیدوغاب زئول نشینیرفتار ته گیریابتدا با اندازه

)نسبت به  فسفاتپلییمختلف تر یساعت با درصد وزن

در آب حل  فسفاتپلییتر یدرصد وزن1(، یمصرف یتزئول

ن مختلف به آ یکل یبا درصد وزن یتشد. سپس پودر زئول

زن مه یلهدوغاب همگن به وس یکبه  یدناضافه شد و تا رس

 افزارآزمایش طراحی شده به وسیله نرم -2 جدول

 دانسیته استحکام درصد تخلخل درصد وزنی زئولیت درصد وزنی آگار ردیف

1 565/0 5/42 55 9 1/1 

2 565/0 35 52 5 78/0 

3 1 50 35 18 2/1 

4 565/0 5/42 52 9 05/1 

5 13/0 5/42 34 10 1/1 

6 13/0 35 37 5/5 95/0 

7 565/0 5/42 8/53 8 07/1 

8 565/0 5/42 9/52 9 07/1 

9 1 35 60 4 7/0 

10 13/0 50 23 20 4/1 

11 1 5/42 54 7 97/0 

12 565/0 5/42 5/52 9 12/1 

13 565/0 50 32 17 3/1 
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هم rpm 300 با دور همزن( MR hei-Standard)یسی مغناط

درجه رسانده  60 یدوغاب همگن به دما کرد. یدازدن ادامه پ

 تیزئول زنیمختلف )برحسب درصد و مقادیر آن از پس. شد

 یکآگار )آگار به مدت  یوزندرصد  5( از محلول یمصرف

( است در آب حل شده گرادیدرجه سانت ۸0ساعت و در دما 

یسی زن مغناطهم وسیله به و شده اضافه نظر مورد دوغاب به

(MR hei-Standard) با دور همزن rpm 300 شودیهمگن م. 

درصد وزنی سدیم دودسیل  1پس از اختلاط کامل در دوغاب، 

بمنظور حبس کردن حبا تانت و بهسولفات به عنوان سورفک

ها، به دوغاب گرم های هوا و ایجاد تخلخل اضافه در نمونه

 اضافه شد و با همزن مکانیکی

 (Ss3, Italy)  دقیقه همگن شد. سپس دوغاب 5/1به مدت 

 ختهیر cm 3و ارتفاع  5/1اتیلنی با قطر های پلیقالبدرون 

حالت ژلی به خود گرفته کاملا ها نمونه قه،یدق 10بعد از . شد

 و به راحتی امکان جداسازی از قالب فراهم شد.

 ساعت 4۸ مدت به قالب از هانمونه کردن خارج از پس

 شدن، خشک از بعد آزاد خشک شدند. هوای در

 ایدر کوره محفظه یتیخام زئول هایبدنه

 (AZAR Furnaces Co, F10L 1720, Iran)یدر دما C°800 

 شد: یمصورت تنظ ینپخت شدند و چرخه پخت بد

 600یتا دما یطمح یدما از دما یشافزا°C  ا سرعت ب

C/min°5 600 یدر دما یو نگهدار°C 60ه مدت ب 

  یآل هایچسب حذف منظور به یقهدق

 600  دما از یشافزا°C  با  گرادسانتی درجه ۸00تا

ساعت در  1ماندن به مدت  یو باق C/min°10سرعت 

 یعیبا سرعت طب یشو سرما گرادیدرجه سانت ۸00دما 

 یطمح یکوره تا دما

 یعدد( با توجه به مقدارها 13) یهاول هایاز ساخت نمونه پس

د درص یزآگار و ن یدرصد وزن برای افزارشده توسط نرم یشنهادپ

 و درصد یاستحکام فشار ی،چگال ی، مقدارهایتزئول یوزن

 هانمونه. شدند افزارو وارد نرم گیریاندازه هاتخلخل نمونه

نشان داده  2 در جدول هبه دست آمد هاینتیجه. شدند ساخته

بر  تیزئول یدرصد وزن یزآگار و ن یست و اثر درصد وزنا شده

د. ش یبررس یدرصد تخلخل و چگال ی،استحکام فشار یرو

رابطه افزارنرم ها،به نمونهمربوط  هایپس از وارد نمودن داده

لخل درصد تخ ی،استحکام فشار یوابستگ یرا برا یاضیر های

( ارایه B) یت( و درصد زئولAآگار ) زنیبه درصد و یتهو دانس

از  یبرخی برا نهیبه یهابدنهساخت  یبرا (.3 نمود )جدول

 درنظر گرفته شد به این صورت که یهایمحدودیت هایویژگ

و مقدار دانسیته  نهیشیافزار بدر نرم درصد تخلخل و استحکام

 ین کاراییتربیششده  دیتول هابدنه تامقدار انتخاب شد؛ کمینه 

افزار صورت نرم توسطی سازنهیرا داشته باشند. سپس به

با  .(4را اعلام نمود )جدول  نهیبه بدنه دیپذیرفت و شرایط تول

 درصد یافزار براشده توسط نرم یمعرف یمقدارها توجه به

 نهیبههای بدنه( 40) زئولیت یدرصد وزن زی( و ن1) آگار یوزن

، فشاراز جمله آزمون  یلیتکم یهاشدند و آزمایش ساخته

. ها انجام پذیرفتآن یبر رو  SEM ،XRD،چگالی و تخلخل

ی بر رو زدن دوغابزمان هم رثا یمنظور بررس به نیهمچن

دوغاب با همزن ها، نمونه یکیمکانو  یزیکیف یهایویژگ

دقیقه همگن  3دقیقه و  5/1به مدت  (Ss3, Italy)مکانیکی 

  ها بررسی شد.شد و مقادیر تخلخل و چگالی و استحکام آن

   بحث و نتایج -3

 نتخابا یپارامترها ریقابل پذيرش بودن تأث یمنظور بررس به

 .شد یبررسP-value ها مقادير نمونه ويژگی یبر رو شده
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 مستقل و وابسته انتخاب شده ییرهایمتغ بین آمده دست به یاضیر هایرابطه -3 جدول

 P-value رابطه ریاضی استخراج شده کمیت ردیف

-94.80672A+11.78031B-0.842912AB-33.54882A2+202.79257- درصد تخلخل 1

0.148414B2 
<0.0001 

-14.15064A-0.268046B-0.459770AB+2.45388- استحکام 2

2.35079A2+0.018759B2 
<0.0001 

 0.222222A+0.032627B <0.0001-0.200470- چگالی 3

 وابسته ییرهایمتغ یشده برا یشبینیپ مقادیر و افزارشده توسط نرم یمستقل معرف ییرهایمتغ ینهبه یمقدارها -4 جدول

 دانسیته استحکام درصد تخلخل درصد زئولیت درصد آگار ردیف

1 1 40 58 6 89/0 

 

است.(  ارايه شده 3 خود مدل در جدول یتنها برا هاجهی)نت

 ترنزديک به يک 2R-Adj و 2R-Pred 2R یچه مقدارها هر

 ،[9] است ه مناسب بودن مدل انتخاب شدهدهندنشان باشد

به  هابرای استحکام نمونه 2R-Predو  2R-Adj، 2R یمقدارها

و برای  9834/0، 9926/0، 9873/0 عبارتند از: بیترت

، 9801/0، 9659/0: عبارتند از بیبه ترت هانمونهتخلخل 

 یبرا که نشان دهنده مناسب بودن مدل درجه دوم 8782/0

استحکام فشاری و درصد  یوابستگ یچگونگ ینیبشیپ

است. با  زئولیت یو درصد وزن آگار یوزن درصدبا  تخلخل

گرفت مدل مرتبه دوم  جهینت توانیم بالا یهاتوجه به داده

رفتار  تواندیم یپاسخ به خوب سطح توسط روش شده یمعرف

گستره  در ها رانمونهو درصد تخلخل  فشاریاستحکام 

 نمايد. ینیبشیمستقل انتخاب شده پ یرهایاز متغ یعیوس

 یزا نهنمونه یچگال یبرا 2R-Predو  2R-Adj، 2R یمقدارها

 و است محاسبه شده 9536/0و  9724/0، 9669/0 یببه ترت

 شده است. معرفی اول مرتبه مدل

 یرو بر (B) زئولیت یو درصد وزن (A)آگار  یوزن درصد ریتأث

ساخته شده  هانمونه ، چگالی و درصد تخلخلاستحکام فشاری

یگونه که دیده مهمان است. داده شده نمایش 1در شکل 

 آگار یوزن درصدبا افزایش  ،ی زئولیتدر همه مقدارها شود

 زانیم ترینشییافته است. ب کاهش استحکام فشاری

 یوزندرصد  13/0 مربوط به حضور حدود استحکام فشاری

است. افزودن زئولیت  یوزندرصد  50متشکل از  بدنه درآگار 

 که یطور است به شده هاتخلخل بدنهباعث افزایش آگار 

 درصد آگار 13/0بدنه با  در درصد 34از حدود  درصد تخلخل

 5/42 یحاودرصد آگار و  1با  بدنه دردرصد  54به حدود 

 ارآگافزایش یافته است. با افزایش مقدار  درصد زئولیت

و این، سرعت  بر . علاوهیابدافزایش می نیزدوغاب گرانروی 

های کلوئیدی یک عامل مهم در سیستمکه زمان ژل شدن 

ای که سرعت بالای ژل گونه بهگذارد. را تحت تاثیر می است

 بودن مقدارشود و کم گری میهریخت شدن باعث مشکلات

. در [10] شودژل باعث رسوب پودر سرامیک در دوغاب می

آگار زمان مورد نیاز برای ژلی  ها با افزایش مقدارهمه نمونه

 شود که با افزایش مقدارشدن بدنه کاهش یافته و مشاهده می

درصد وزنی مقادیر تخلخل افزایش یافته  1تا  13/0آگار از 

 های ناشی از سوختناست؛ زیرا، با افزایش مقدار آگار تخلخل
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 ج( ب( الف(

 درصد وزنی آگار و زئولیت بر الف( درصد تخلخل ب( چگالی ج( استحکام فشاریتاثیر  -1 شکل

 

دا ها افزایش پیآگار افزایش یافته و درصد تخلخل باز نمونه

ش ها با افزایکند که این خود دلیل کاهش استحکام نمونهمی

 آگار، از جدایشبراین با افزایش مقدار  مقدار آگار است. علاوه

کند و ژل استحکام نشین شدن ذرات جلوگیری میو یا ته

های مویینگی حین خشک کافی برای مقاومت در برابر تنش

ها به دنبال سوختن آگار و دهد. چگالی نمونهها میشدن بدنه

درصد  35بار جامد از  شیبا افزا یابد.ایجاد تخلخل کاهش می

 تیذرات زئول نیب یفشردگ ،یندرصد وز 50به  تیزئول یوزن

 ذرات برخورد احتمال و کنشبرهم گرید انیبه ب افتهی شیافزا

 شیافزا 1ها از بدنه یچگال جهیشده در نت ترشیب گرید کی با

 یفشردگ شیها به علت افزاتخلخل نمونه ریو مقاد افتهی

با افزایش درصد جامد، چگالی  گری. به عبارت دابدییکاهش م

. کاهش ابـدیو درصـد تخلخـل کـاهش مـی افتـهی شیافزا

دوغاب و  یگرانرو شافزای به تواندرصد تخلخل را می

 رازی دانست؛ جامد درصد افزایش با زاییکاهش قابلیت حباب

یایجاد حباب در دوغاب توسط مایع درون دوغاب انجام م

درصد جامد که به معنای کاهش فاز  شی. بنابراین با افزاشود

مـایع در دوغاب است، حباب ایجاد شده و در نهایت درصد 

تخلخل در قطعه نهایی کاهش خواهد یافـت و ایـن امـر 

 خواهد شد. ی و کاهش تخلخلسبب افزایش چگال

 ساخته شده  ینهبدنه به یبررس -3-1

آگار و  وزنی درصد1) افزارنرم پیشنهاد به توجه با ینهبه نمونه

 ررسیب منظور به ینشد. همچن ید( تولیتزئول یرصد وزند 40

و  یزیکیف هاییویژگ یزدن دوغاب بر رواثر زمان هم

به  (Ss3, Italy) مکانیکی زنهم با دوغاب ها،نمونه یکیمکان

و  تخلخل یرهمگن شد و مقاد یقهدق 3و  یقهدق 5/1مدت 

 دما، اساس بر هاشد. و نمونه بررسی هاو استحکام آن یچگال

زدن دوغاب مطابق جدول و زمان هم زئولیت مقدار ،آگار مقدار

 بینی شده برای استحکاممقدارهای پیش .شدند گذارینام یرز

بارتند به ترتیب عنمونه بهینه  تخلخل و چگالی، درصد فشاری

گیری شده به مقادیر اندازه 3gr/cm ۸9/0و  MPa 6 ،%5۸ از

که طورهماناست  3gr/cm 9/0و  55%و  MPa 67/6ترتیب

افزار و بینی شده توسط نرمبین مقدارهای پیش شوددیده می
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گیری شده تفاوت اندکی وجود دارد که اندازه مقدارهای واقعی

مناسب بودن مدل انتخاب شده و شرایط طراحی  بر خود گواه

زدن دوغاب مربوط به اثر زمان هم هاییجهنت .آزمایش است

نمایش داده  2ساخته شده در شکل  ینهم بدنه بهبر استحکا

استحکام  یزانترین مکم شودمی دیده که همانطور .است شده

مقدار  که حالی است؛ در تریشزدن بمربوط به بدنه با زمان هم

زمان  یشاست. با افزا ترینیشدرصد تخلخل در این نمونه ب

حباب در دوغاب  یجادباعث ا یافته یشحجم فوم افزا دن،زهم

مرز مشترك گاز  یدارند رو یلتما SDS های. مولکولشودیم

 یزندرب یرونرا از حلال ب یزقسمت آبگر یکجذب شوند و  یعما

 قرار دهند. یعدوست را در تماس با ماقسمت آب یکو 

. دهندیرا کاهش م یعو ما یتنش سطح مشترك گاز ینبنابرا

 .شودیم یلتشک یعاز ما ینازک یهاطراف هر حباب لا ینبنابرا

شده  یداز داخل دوغاب به سمت سطوح تول SDS هایمولکول

 هایوارهد تریشتا از نازك شدن ب کنندیحرکت م یدجد

به فصل  SDS هایکه اغلب مولکول یممانعت کنند. زمان

 هاییوارهد یدارسازیپا یگرد یدند،چسب یعما -مشترك گاز

خواهد  یزحجم دوغاب ناچ شیو افزا یستن یرپذامکان یدجد

 [.11] بود

هوا  هایحبس حباب یزانزدن دوغاب، مزمان هم یشبا افزا

دنهتخلخل ب یزانو به دنبال آن م یشافزا یتیدر دوغاب زئول

زدن به علت زمان هم یشبا افزا یجهنت . دریابدیم افزایش ها

 هاشدن آن یقعم وهوا و بزرگ  هایحباب تریشحبس ب

 ی،و به دنبال آن چگال یشتخلخل و جذب آب افزا مقادیر

 .است یافتهها کاهش استحکام و انقباض نمونه

آن و تخلخل C40-1-۸00 3g/cm 9/0-5/1 نمونه یچگال

 اهنمونه گذارینام -5 جدول

 زمان همزدن دوغاب درصد زئولیت درصد آگار دمای پخت ردیف

800-1-40C-1.5 800 1 40C 1.5 
800-1-40C-3 800 1 40C 3 

 

  
 ب( الف(

 یزدن دوغاب بر الف( درصد تخلخل و استحکام ب(چگالاثر زمان هم -2 شکل
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 یزدن، چگالزمان هم افزایش با و است شده محاسبه %55

کاهش و تخلخل به  3g/cm 69/0به  C40-1-۸00-3نمونه 

 .است یافته یشافزا %1/67

 یفاز یبررس -3-2

 یهاخام و نمونه یتپودر زئول یبرا XRD یزحاصل از آنال نتایج

 پودر. است شده آورده 3 شکل در ۸00℃ یپخت شده در دما

 یلیت،ز، اکوارت ینوپتلولیت،شامل فاز کل یمصرف زئولیت خام

 هدما ب افزایش با. است بوده موریلونیت و مونت یتکلس

C°۸00 شدت فاز  زا یت،زئول هایپیک شدت کاهش بر علاوه

. است شده داریپد یتکاسته شده و فاز آنورت یزن یمکربنات کلس

 C°۸00تا  یشگرما یز[ ن12] و همکاران دوارسی پژوهش در

 ییصقابل تشخ یساختار ییراتنمونه خام تغ یسهدر مقا

یمه[ از روش پرس ن13] مشاهده نکردند دمچک و همکاران

 یبررس هامونهو اثر دما بر خواص ن یهته یتیبدنه زئول خشک

 یت،موردن یفازها دارای هاآن یمصرف یتکردند. زئول

را  یتفاز موردن C°۸00 یو کوارتز بوده که در دما یتدولوم

 کردند. ییشناسا یتزئول اصلی فاز عنوان به

 
بررسی فازی پودر خام زئولیت و نمونه پخت شده  -3 شکل

 درجه 800در دمای 

 یزساختاریر یبررس -3-3

حاصل از سطح مقطع برش داده شده  SEM تصاویر

و با بزرگ 5/1C-40-1-۸00 ،3C-40-1-۸00 یهانمونه

 تصاویر 4 شکل در. است مختلف در ادامه آورده شده نمایی

SEM 5/1 نمونهC-40-1-۸00 مختلف نشان  نماییدر بزرگ

در  یساختار هایتخلخل وجود بر است. علاوه داده شده

هوا درون دوغاب، سوختن  هایحبس شدن حباب یت،زئول

 باعث سولفات یلدودس یمآگار و سد

 با اندازه متفاوت در نمونه ییهاتخلخل یجادا 

 5/1C-40-1-۸00 محدوده در هاتخلخل اندازه. است دهش 

استفاده از  یرحاضر، تاث یقدر تحق میکرومتر 100 تا 40

 تربزرگ هایتخلخل یجادزدن دوغاب در اسورفکتانت و هم

در  یتزئول مورفولوژی حاضر پژوهش. در دهدیرا نشان م

 یر. در ساشودیجدا از هم مشاهده م هایورقه C°۸00 یدما

که  یتزئول یمورفولوژ ینوپتلولیت،کل یتزئول یرامونمطالعات پ

 هایاست به صورت پولک و صفحه ینوپتیلولیتفاز کل یدارا

 ک و همکارانشی[. فردر15 ،14] شودیجدا از هم مشاهده م

نشان دادند که  یتساختار زئول یزر ی[ در بررس15]

و  یکرونیم ینچند هایبه صورت ورقه ینوپتیلولیتکل

 تابوت هااز آن یاریوجود دارد و بس یکرونم 1-2ضخامت 

 و هاعداد تخلخلت 3C-40-1-۸00 نمونه در. هستند شکل

 یشفزاا 5/1C-40-1-۸00 نمونه به نسبت هاآن یاندازه

 افزایش گفت با توانیدو نمونه م ینا مقایسه با. است افتهی

وارد دوغاب  ترییشب یهوا یقه،دق 3به  5/1زدن از زمان هم

 تربزرگ یکرو یهاهوا به صورت تخلخل هایشده و حباب

به  3C-40-1-۸00مختلف در نمونه  هایبا اندازه ترعمیق و

 ددرص یشافزا یموضوع درست این که است وجود آمده
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 ب( الف(

 
 ج(

 5/1C-40-1-800 ب و ج( 3C-40-1-800 الف( هایحاصل از سطح مقطع برش داده شده نمونه SEMتصاویر  -4 شکل

 و یتخلخل، جذب آب و به دنبال آن کاهش چگال

 با نمونه یسهدر مقا 3C-40-1-۸00استحکام در نمونه 

 5/1C-40-1-۸00 در پژوهش مشابه در کندیم یدرا تاک .

عامل  یلهبه وس یژل گرییختهبه روش ر یتیساخت بدنه زئول

زدن دوغاب و حبس مدت زمان هم افزایش با آگار، کنندهژل

 که حالی در شده تربزرگ هااندازه تخلخل واه هایحباب

و درصد  یبر چگال یچندان تاثیری هااندازه تخلخل یشافزا

 اندازه تخلخل به یعتوز منحنی[. 16] است نداشته هاتخلخل

، Imagej یرتصاو یلافزار تحلبا نرم SEM تصاویر از آمده دست

می ملاحظه که همانطور. است نشان داده شده 5در شکل 

 افزایش هاتخلخلزدن اندازه مدت زمان هم یشبا افزا شود

 SDSها در اثر افزودن اندازه اکثر تخلخل که طوری به یابدیم

در محدوده  3C-40-1-۸00 زدن آن، در نمونهبه دوغاب و هم

ر د 5/1C-40-1-۸00 و در نمونه یکرومترم 130تا  100

 هستند. یکرومترم 40تا  30محدوده 

 هایاندازه با هاتخلخل یعتور 3C-40-1-۸00در نمونه 

 بوده است و علاوه 5/1C-40-1-۸00از نمونه  تریشمختلف ب

تر کم یهاتخلخل یکرومتری،م 100 یهاتخلخل فراوانی بر

 که یهمچنان در بدنه وجود دارد. در حال یزن یکرومترم 50از 

 3C-40-1-۸00با نمونه  یسهدر مقا 5/1C-40-1-۸00نمونه 
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 یو فراوان تریشب یکرومتریم 40 یهاتخلخل یفراوان

 محدود است.  یکرومتریم 100تخلخل 

 
 الف

 
 ب

-5/1C-40اندازه تخلخل نمونه الف(  عیتوز یمنحن -5 شکل

    3C-40-1-800ب(  1-800

تخلخل یجادزدن علاوه بر ازمان هم یشگفت با افزا توانیم

 یوستنهوا، امکان پ هایاز حبس حباب یناش یدجد های

 اندازه با تخلخل آمده وجود و به یگرد یکهوا به  هایحباب

[ با 16و همکاران ] ایزابل پژوهش در. دارد وجود تربزرگ

اندازه تخلخل یعتوز یقهدق 3به  5/1زدن از زمان هم یشافزا

وع موض ینکرد که ا ییرتغ یکرومترم 10به  میکرومتر 1 از ها

 .کندیم ییدرا تا

 ها و حالت پودر شده بدنهبدنه ییکارا یسهمقا

 5/1C-40-1-۸00 در بلو یلنمت یندهدر حذف آلا  ml50 

 گرم از نمونه یکبلو  یلنمت ppm4 محلول 

5/1C-40-1-۸00 3 وC-40-1-۸00  ساعت نگه 72به مدت

 در شده داده نشان 7 و 6 شکل در که طورشد. همان داری

 و به تریشبه علت درصد تخلخل ب 3C-40-1-۸00نمونه 

شده،  ایجاد هاتخلخل یشکه با افزا ایویژه سطح آن دنبال

 5/1C-40-1-۸00از نمونه  تریشبلو ب تیلنجذب م یزانم

 یفها دارد. طبا حالت پودر شده بدنه یبوده و تفاوت اندک

بلو در طول  یلنمت یندهبه جذب آلا یزن UV یزحاصل از آنال

 هایتخلخل یجاد. اکندیم یددر هر دو بدنه تاک 663موج 

جذب  یبرا یآزاد کاف یفضا 3C-40-1-۸00نه در نمو یسطح

 [.17]کنند یکمک م یآب یهارنگ از محلول هاییمولکول

 
با  یندهها در محلول آلابدنه ییکارا یسهمقا -6 شکل

 الف( محلول استاندارد  ppm  4غلظت

  3C-40-1-800 ج( 5/1C-40-1-800ب( 

 5/1C-40-1-800د( پودر بدنه 

، با 5/1C-40-1-۸00با نمونه  یسهدر مقا 3C-40-1-۸00نمونه 
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 لوب یلنجذب مت یبرا یبهتر ییدرصد کارا 7/9۸جذب  یزانم

 داشته است.

 
 هابدنه ییدر کارا UV یزحاصل از آنال یفط یسهمقا -7 شکل

3C-40-1-800  5/1وC-40-1-800 یندهدر محلول آلا 

 ppm 4 با غلظت

 هــــــه در نمونــت کــاس یـــدرحال نــیا

 5/1C-40-1-۸00 درصد و در حالت پودر  62جذب  یزانم

. قطر است یافته افزایش درصد 3/99 به جذب هاشده بدنه

در اثر انحلال به  یآنگستروم است ول 7/7بلو  یلنمت یمولکول

 ین. بنابراکندیم ییرآنگستروم تغ 32/16 × 41/5 × 64/5ابعاد 

 ییتجاذب زئول یبلو به منافذ داخل یلنمت هاینفوذ مولکول

در  اغلب یجذب سطح یندفرا بنابراین. است برسخت و زمان

است  یلدل ین[. به هم1۸] دهدیجاذب رخ م یسطوح خارج

 3C-40-1-۸00 بلو در نمونه یلنمت یندهجذب آلا صدکه در

 .است بوده تریشب 5/1C-40-1-۸00از نمونه  یکه دارا

 گیرییجهنت -4

از  شده یلتشک یتیپژوهش حاضر بدنه متخلخل زئول در

ساخت  یساخته شد. برا یژل گرییختهبه روش ر یتآگار/زئول

با Design Expert  افزارآزمایش توسط نرم طراحی هانمونه

ستقل م یرهایبه عنوان متغ یتآگار و زئول یتعریف درصد وزن

به عنوان  یدرصد تخلخل و چگال ی،و استحکام فشار

 طراحی طبق هاوابسته انجام پذیرفت. نمونه یغرهایمت

مورد نظر اندازه هاییآزمایش انجام شده ساخته شدند و ویژگ

 یو چگال ینشان داد که استحکام فشار هایجهشد. نت گیری

 هاکاهش سهم آگار در بدنه یزو ن یتبا افزایش درصد زئول

درصد تخلخل رفتار معکوس  که حالی در یابندمی افزایش

یجادعامل ا عنوان . زمان همزدن دوغاب بهدهدینشان م

تخلخل  یرشد و مقاد بررسی هاکننده تخلخل اضافه در نمونه

 یهته XRDشد. نمودار  گیریاندازه هاو استحکام آن یو چگال

 ۸00 یپخته شده در دما هایو بدنه یتشده از پودر خام زئول

 یتفاز زئول جهدر ۸00دما تا  یشدرجه نشان داد که با افزا

 ریزساختار دادن نشان بر علاوه SEM تصاویر. است بوده یدارپا

 شینشان دادند که با افزا یت،شکل جدا از هم زئول یپولک

 یش. این افزایابدیم افزایش هازدن اندازه تخلخلزمان هم

بدنه به  یزدن منجر به کاهش استحکام و چگالزمان هم

 از. اندافت کرده 67/0 هب 9/0و از  3/5به  67/6از  یبترت

در  5/1C-40-1-۸00و  3C-40-1-۸00بدنه  ییکارا مقایسه

که  یافتدر توانیم ppm4 بلو با غلظت  یلنمت یندهحذف آلا

درصد  یشزدن و به دنبال آن افزامدت زمان هم افزایش با

 یجذب سطح یمناسب برا هایمکان هاتخلخل در نمونه

 3C-40-1-۸00 ،7/9۸نهدر نمو که طوری به یافت یشافزا

بلو با  یلندرصد مت 5/1C-40-1-۸00 ،62درصد و در نمونه 

این پژوهش  های یجهگزارش شد. سرانجام نت ppm4  غلظت

ه ب یتیبدنه متخلخل زئول یگام نخست در معرف تواندیم

 یآب باشد هرچند تا صنعت یهعنوان جاذب در صنعت تصف
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Production of Porous Bodies by Gel Casting Approach 

and the Analysis of Its Properties Using the Response 

Surface Method to Remove Methylene Blue from Aqueous 

Solution 
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Abstract: Zeolite were formed through agar gel casting method. Using response surface 

method (RSM) the weight percentage of the gel factor and zeolite was considered as 

dependent variables and compressive strength, porosity and density as dependent variables 

and the mathematical equations governing these variables were extracted by software. The 

concentration of 40% of zeolite and 1 wt% was selected as optimal conditions. Porous bodies 

with an optimal combination of 54.4% porosity, density 0.9 g/cm3, and compressive strength 

of 6.67 MPa were made and observed that there is a slight difference between predicted 

values by the software and the measured values. Longer time to mixing from 1/5 min to 3 

min, the porous body has 67.17% porosity, density 0.69 g/cm3, and compressive strength of 

5/3 MPa. XRD and SEM analysis was used to investigate the phase and structural changes 

at 800℃. Highest percentage of adsorption of methylene blue at 4 ppm concentration after 

72 h was 98.94%. 

Keywords: agar, zeolite, response surface method, gel casting, methylene blue. 
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های ساختاری و مکانیکی لایه نازک بررسی اثر ولتاژ بایاس بر مشخصه

  دهی پرتو یونیشده توسط فرایند رسوبالماس اعمال کربن شبه
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رایند ایجاد شده توسط ف الماسدر این پژوهش اثر ولتاژ بایاس بر تغییرات ساختاری لایه نازک کربن شبه  
 ،V 0دهی پرتو یونی مورد بررسی قرار گرفته است. برای این منظور، پارامتر ولتاژ بایاس در مقادیر رسوب

  V50- ، V100-  و V150-  روی زیرلایه آلیاژ آلومینیومAA5083  در نظر گرفته شد. جهت ارزیابی تغییرات
ر ضخامت و زبری سطح پوششسنجی رامان استفاده شد. همچنین جهت تاثیر ولتاژ بایاس باز طیف ساختاری

 (FESEM)و میکروسکوپ الکترونی روبشی گسیل میدانی  (AFM)های اعمالی، از میکروسکوپ نیروی اتمی 
گیری شد. نتایج آنالیز رامان سنجی اندازهنیز استفاده گردید. سختی و مدول الاستیک توسط آزمون نانوسختی

 یه نازک کربن شبه الماس در ولتاژ بایاسدر لا 3spترین میزان پیوندهای ده بیشدهننشان
V 50- 3ایش ولتاژ بایاس، مقدار پیوندهایبود و با افزsp  کاهش پیدا کرد. نتایج آنالیزAFM ترین گویای کم

در  3spبود.  با توجه به این که میزان پیوندهای  -V 50( در ولتاژ بایاس nm 10میزان زبری سطح لایه )
در حداکثر مقدار خود قرار داشت، سختی در این مقدار ولتاژ بایاس نیز نسبت به ولتاژهای  -V50 ولتاژ بایاس 

 .  بودGPa 1/14دیگر بالاتر و برابر 

 
 

  کلیدواژه:
کربن شبه الماس، ولتاژ بایاس، 

دهی پرتو یونی، آلیاژ رسوب
 .AA5083آلومینیوم 

 

 DOR: 20.1001.1.23222352.1400.10.0.27.0کد 

 مقدمه -1

های کربن آمورف پوشش دیگر الماس نام شبه کربن پوشش

شامل  است که (a-c)و یا کربن آمورف  (a-c:H) هیدروژنه

 هیبریداسیون از اتصالات عرضی با کربن هایاتم ای ازشبکه

2sp 3و ( )گرافیتsp پوشش کربن شبه . باشدمی( )الماس

الماس دارای خواصی همچون سختی بالا، مقاومت به سایش 

سازگاری میو خوردگی بالا، ضریب اصطکاک پایین و زیست

ها سبب شده است تا پوشش کربن شبه باشد. این ویژگی

آل در قطعات خودرو، ماس به عنوان پوشش محافظ ایدهال

های پزشکی، عروق مصنوعی، صنایع هوافضا و غیره ایمپلنت

http://www.ijcse.ir/
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های متفاوتی جهت لایه[. روش2، 1] مورد استفاده قرار گیرد

الماس وجود دارد. از جمله این  نشانی پوشش کربن شبه

گذاری لیزر پالسی، رسوبتوان کندوپاش، رسوبها میروش

گذاری پرتو یونی را نام دهی قوس کاتدی فیلتر شده و رسوب

دهی پرتوی یونی روشی است که در این پژوهش برد. رسوب

نشانی پوشش کربن شبه الماس استفاده شده است. جهت لایه

ترین ویژگی این روش، کنترل بالای خواص پوشش از مهم

انرژی گاز،  پارامترهایی مانند نرخ جریان طریق کنترل دقیق

پرتو یونی و دیگر پارامترهای مرتبط است. شماتیکی از فرایند 

 نشان داده شده است.  1دهی پرتو یونی در شکل رسوب

 
بسامد  یونیپرتو  دهیرسوب ینداز فرا یکشمات -1 شکل

 .یوییراد

 و ساختار پوشش کربن از پارامترهای اثر گذار بر خواص یکی

زیرلایه  ایاس اعمالی برشبه الماس در فرایند پرتو یونی، ولتاژ ب

است. این پارامتر نقش بسزایی در کنترل ساختار و در نتیجه 

کند. ریزساختار لایهخواص پوشش کربن شبه الماس ایفا می

ها بصورت عمده وابسته به انرژی ذرات برخوردی است و 

های ولتاژ بایاس نقش بسزایی در انرژی جنبشی گونه

ها موثر نین بر نرخ رشد لایهبرخوردی دارد. ولتاژ بایاس همچ

تواند در نسبت پیوندهای است. لذا این پارامتر مهم می

3/sp2spهای کربن شبه الماس، زبری سطح و خواص لایه 

[ پوشش در 3] موثر باشد. مطابق تحقیق شیجا و همکارانش

( -V7000- ،6000- ،5000- ،4000- ،3000 ) ولتاژهای بالا

 نسبت به مقادیر کم ولتاژ 3spتری پیوند شامل مقادیرکم

ها، پوشش ( است. مطابق گزارش آن-v 85و  v 0بایاس )

 3sp، حداکثر میزان پیوندهای  -v 85اعمالی با ولتاژ بایاس 

[. همچنین شیجا و 3های کربن شبه الماس دارد ]را در لایه

همکارانش گزارش دادند که افزایش ولتاژ بایاس سبب 

ای گرافیتی در پوشش کربن شبه هی خوشهافزایش اندازه

شود. الماس شده و درنتیجه سبب افزایش زبری سطح می

ی افزایش کنندههای گرافیتی بیانی خوشهافزایش اندازه

در پوشش است. مطابق گزارشات منتشر شده  2spمیزان پیوند 

 -V 100[، پوشش کربن شبه الماس اعمالی در ولتاژ 3-5]

 میان آلیاژباشد. در این می 3spدارای حداکثر مقدار پیوندهای

، بالاترین 5000در بین آلیاژهای سری  AA5083آلومینیوم 

خواص مکانیکی را دارد. این آلیاژ همچنین مقاومت بالایی در 

مقابله با مواد شیمیایی خورنده داشته و در صنایع مختلف مورد 

به دلیل سختی پایین و مقاومت به گیرد. اما استفاده قرار می

سایش کم در کاربردهای تریبولوژیکی بصورت محدود مورد 

 گیرد. استفاده قرار می

با توجه به گزارشات بسیار اندک از تاثیر ولتاژ بایاس بر خواص 

دهی پرتو یونی پوشش کربن شبه الماس توسط فرایند رسوب

این پژوهش  ، درAA5083برروی آلیاژ ها و اعمال این پوشش

تاثیر ولتاژ بایاس بر ساختار و خواص پوشش کربن شبه الماس 

توسط  AA5083اعمال شده برروی سطح آلیاژ آلومینیوم 

 هــرار گرفتــدهی پرتو یونی مورد ارزیابی قفرایند رسوب

 است.
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 مواد و روش تحقیق -2

 در ابعاد AA5083در این پژوهش از آلیاژ آلومینیوم 

 mm 5 × 10 × 30 ها نمونه .عنوان زیرلایه استفاده شده ب

و سپس در  صیقل داده شده 3000تا  80های توسط سمباده

و فرکانس  C˚40دقیقه با دمای  20حمام التراسونیک به مدت 

kHz40 دهی در محلول استون شستشو شدند. جهت رسوب

دهی پرتو های نازک کربن شبه الماس از فرایند رسوبلایه

ربنی منبع هیدروک یو فرکانس استفاده شد.یونی با منبع راد

نشانی، گاز پوشش کربن شبه الماس مورد استفاده جهت لایه

 بود. %99/99متان با خلوص 

ساخت  kW12بایاس از منبع تغذیه پالسی  برای اعمال ولتاژ

 ،V0 شرکت بووکید استفاده شد. مقادیر ولتاژ بایاس شامل 

 V50- ، V100-  وV 150- ه شد. دیگر در نظر گرفت

 آورده شده است.  1پارامترهای فرایندی در جدول 

رسوب ینددر فرا نشانییهثابت لا یپارامترها -1 جدول

 یونیپرتو  دهی

 Min 50 نشانیزمان لایه

 W 113 توان

 Sccm 9 شار گاز ورودی

 Cm 18 ی یونفاصله زیرلایه از چشمه

جهت بررسی تغییرات ساختاری پوشش کربن شبه الماس از 

سنجی رامان مدل تاکرام، ساخت شرکت تکسان دستگاه طیف

استفاده شد. همچنین جهت تاثیر ولتاژ بایاس بر ضخامت و 

های اعمالی، از میکروسکوپ نیروی اتمی زبری سطح پوشش

(AFM)  و میکروسکوپ الکترونی روبشی گسیل میدانی

(FESEM)  نیز استفاده گردید. جهت بررسی سختی و مدول

سنجی، نانوسختی های اعمالی از دستگاهالاستیک پوشش

 مدل کامپکت پلتفورم سوییس واقع در آزمایشگاه مرکزی

 استفاده شد. دانشگاه صنعتی اصفهان

 نتایج و بحث -3

ه کربن شب سنجی رامان برای پوششنتایج حاصل از طیف

نشان  2مختلف در شکل  ژهای بایاسماس ایجاد شده با ولتاال

پوششدر  تغییرات نظم بلوری ،طیف رامانداده شده است. 

بر اساس شکل طیف و میزان  را شبه الماس های کربن

. کندیان میبG و D های ها و محل پیکتغییرات شدت پیک

ها مشخصات جالب و شدت هرکدام از این پیک موقعیت

مربوط می G می دهند. پیک توجهی از ساختار کربنی را ارائه

هم به شکل حلقه و هم به شکل شاخه،  2spشود به پیوندهای 

ای در ساختار صفحه مربوط به عیوب بینD در حالی که پیک 

های گرافیتی های شش ضلعی در خوشهگرافیت و حضور حلقه

رامان به علت حساسیت بیشتر آنالیز به  . در طیف[1] است

شبه  در کربن 3spسبت به پیوندهای ن 2spهای پیوندیمکان

عنوان معیاری برای افزایش به  2spپیوندهای  ، کاهشالماس

های موقعیت .[6 ،5 ،1] شودر نظر گرفته مید 3spپیوندهای 

بهتر در شکل ی نسبت به ولتاژ بایاس، جهت مقایسه Gپیک 

 شود، در ولتاژ بایاس طور مشاهده میارائه شده است. همان 3

V0 موقعیت پیک ،G 1 برابر با-cm 8/1545 .است 

به  Gکند، پیک تغییر می -V 50به  V 0زمانی که ولتاژ بایاس از 

ر، ترسد. شیف پیک به سمت اعداد کممی cm 31/1543-1 مقدار

ی کاهش درصد پیوندهای گرافیته موجود در پوشش دهندهنشان

اشی نبشی نتواند به دلیل افزایش انرژی جاست. این کاهش می

پوشش  تراز اعمال ولتاژ بایاس باشد که باعث فشرده شدن بیش

 افزایش داده است. را 3spشده و مقدار پیوندهای 
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 . -V150 ت(  -V100 ( پ -V50 ب(  V0 الف(  یاسشده با ولتاژ با ایجاد الماسشبه کربنرامان پوشش  هاییفط -2 شکل

های با انرژی بالا به داخل سطح نفوذ بدین ترتیب که یون

 کرده و به یک موقعیت زیر سطحی وارد

شود. شوند. این امر باعث افزایش چگالی موضعی میمی

ها، بر طبق چگالی جدید سپس پیوند موضعی حول آن یون

 شود.اصلاح می

شده است که در شرایط  [ مشخص4] 1مطابق تحقیق وی دای

بمباران یونی با انرژی یونی بالا در زمان رشد لایه، 

های اتمی به سادگی برای تغییر در چگالی هیبریداسیون

شوند به طوریکه اگر چگالی کم باشد، موضعی تنظیم می

تبدیل شده و اگر چگالی زیاد باشد بیشتر  2spبیشتر به حالت 

 
1 Wei dai 

  .[5]شود تبدیل می 3spبه حالت 

 
پوشش کربن شبه الماس در  G یکپ یتموقع ییراتتغ -3 شکل

 .-V150 و  -V0 ، V50- ، V100  یاسولتاژ با
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نتیجه گرفت که افزایش ولتاژ بایاس  تواناز این تغییر می

کننده ساختار، نقش بسزایی دارد و میبعنوان عامل کنترل

سختی و مقاومت به خواصی مانند ی آن توان با کنترل بهینه

تر ولتاژ در ادامه با افزایش بیش سایش را تحت تاثیر قرار داد.

 cm-به مقدار  Gموقعیت پیک  -V 100بایاس تا مقدار 

رسد. در این ولتاژ بایاس برخلاف دو ولتاژ می 129/1551

افزایش پیدا کرده  G، موقعیت پیک -V50 و  V0 بایاس 

است. علت این امر این است که با افزایش ولتاژ بایاس، 

انرژی یون، حد لازم برای نفوذ را رد کرده و آسیب ناشی از 

ی پوشش رخ میی کربنی که در تمام تودهتصادم شبکه

کند و در نتیجه باعث دهد، روند افزایش چگالی را مختل می

شود و به نوعی می گرافیته شدن و افزایش زبری پوشش

ی کندوپاش تواند با ایجاد پدیدهانرژی اضافی موجود می

 3spمجدد باعث کاهش میزان چگالی و مقدار پیوندهای 

 -V150 شود. در ادامه با افزایش ولتاژ بایاس تا مقدار

 رفتمطابق آنچه انتظار می Gی موقعیت قله

افزایش رسد که علت آن می cm 7/1560-1افزایش یافته و به 

بیش از حد ولتاژ بایاس است که روند افزایش چگالی را مختل 

تر پوشش شده است. کرده و موجب گرافیته شدن بیش

های با توجه به تاثیر ولتاژ بایاس بر انرژی ذرات و گونه

برخوردی، مدل کاشت زیرسطحی در رشد پوشش کربن شبه 

انرژی  [. با توجه به5، 1ارائه شده است ] 4الماس در شکل 

، سه حالت رشد برای پوشش (iE)های برخوردی به سطح یون

از  (ionE)قابل تصور است. زمانی که انرژی یون برخوردی 

ی فعل و تر باشد، به دلیل غلبهکم (cE)مقدار بحرانی انرژی 

علت این  دهد.انفعالات سطحی، افزایش زبری سطح رخ می

د نفوذ شوعث میپدیده انرژی پایین یون برخوردی است که با

پوشش رخ دهد. این مسئله  از نفوذ به بالک در سطح، بیش

ایجاد شود  2spهایی از جنس شود روی سطح خوشهباعث می

 و زبری سطح افزایش یابد. 

برابر  (cE)زمانی که انرژی یون برخوردی با انرژی بحرانی 

 کنند.های کربن شروع به نفوذ به زیر سطح میاست رادیکال

نشینی رفته های بینهای برخوردی به مکانحالت یون در این

ی نفوذ سطحی غلبه میو حالت کاشت زیر سطحی به پدیده

تر بیش 2spنسبت به  3spکند. در این حالت مقدار پیوندهای 

ی که رابطه G/IDIجهت تاثیر ولتاژ بایاس بر نسبت  شود.می

نشان  5دارد در شکل   sp2sp/3مستقیمی با نسبت پیوندهای 

  داده  شده است.

 

 
، گونهion> E pEغالب است ب(  ی، نفوذ سطحion>E pE( الف: الماسبر رشد پوشش کربن شبه یون یاز اثر انرژ یکیشمات -4 شکل

و مقدار  دهدیم رخ یکربن یاز تصادم شبکه یناش یب، آسion<< E pEج(  شودیم یادز 3spو مقدار  کنندیبه عمق نفوذ م یکربن های
2sp [.8] شودیم یادز 
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مربوط به پوشش کربن شبه G/IDIنسبت  تغییرات -5 شکل

 و -V0 ، V50- ، V100  بایاس ولتاژ در الماس

 V150-. 

 5/0مطابق با نمودار، این نسبت برابر با  V0 در ولتاژ بایاس 

این نسبت  -V50و با افزایش ولتاژ بایاس تا مقدار است 

رسد. این کاهش در مقدار نسبت می 48/0کاهش یافته و به 

G/IDI  2ی کاهش پیوندهای دهندهنشانsp  است، چرا که

 تری شده است.اعمال ولتاژ بایاس باعث ایجاد پوشش چگال

با افزایش ولتاژ بایاس بدلیل افزایش انرژی جنبشی ذرات، 

نیز  3spفشردگی پوشش افزایش، و در نتیجه مقدار پیوندهای 

 -V100افزایش یافته است. اما با افزایش ولتاژ بایاس تا مقدار 

 رسیده است.  6/0این نسبت به 

رفت کاهش پیدا کند. دلیل این اتفاق در حالی که انتظار می

که افزایش ولتاژ بایاس باعث افزایش انرژی ذرات  این است

ی کندوپاش مجدد شده و در نتیجه برخوردی و ایجاد پدیده

روند افزایش چگالی را مختل کرده است و همچنین قابل ذکر 

است که افزایش بیش از حد انرژی ذرات، بدلیل اتلاف انرژی 

های کننده به پایههای نفوذمازاد بصورت گرما، واهلش یون

2sp رود. درست رخ داده و ساختار به سمت گرافیته شدن می

 -V150 تر ولتاژ بایاس تا مقدار به همین دلیل افزایش بیش

شده است. البته قابل ذکر است که  G/IDIباعث افزایش نسبت 

پایین بوده است.  G/IDIدر تمامی مقادیر ولتاژ بایاس، نسبت 

ی پیک پارامتر مهم دیگر در طیف رامان، پهنا در نصف بیشینه

G  است(FWHM) که به نظم ساختاری ناشی از زاویه و طول ،

 Gی پیک پیوند وابسته است. کاهش پهنا در نصف بیشینه

ها ی آمورف شدن و افزایش نظم لایهی کاهش درجهنشانه

ص و عاری از تنش بدون نق 2spهای است. حضور خوشه

های ی طیف رامان لایهموجب کاهش پهنا در نصف بیشینه

 در نصف بیشینه های پهنا درشود. دادهالماس می کربن شبه

نشان  6چهار ولتاژ بایاس مورد بررسی قرار گرفته و در شکل 

 اند.داده شده

 
کربن  یهرامان لا یفط FWHM (G)مقدار  ییراتتغ -6 شکل

 و -V0 ، V50- ، V100  یاسشبه الماس در چهار ولتاژ با

  V150-. 

ای که تحت ولتاژ شود، نمونهطور که مشاهده میهمان

ای نشانی شده دارای پهنا در نصف بیشینهلایه V0 بایاس 

این  -V 50است و با افزایش ولتاژ بایاس تا  cm 163-1معادل 

شود، این موضوع نشان نزدیک می cm 174-1پارامتر به عدد 

موجود در پوشش  2spمقدار  -V 50تا  V 0دهد که از ولتاژ می

تر شده است. زمانی که ولتاژ کاهش یافته و پوشش چگال

رسد، روند آن دچار تغییر شده می -V100 به  -V50 بایاس از 

و به دلیل افزایش ولتاژ بایاس و بالا بودن انرژی جنبشی ذرات 
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ی کندوپاش مجدد، چگالی پوشش پدیده چنین ایجادو هم

موجود در پوشش  2spکاهش و باعث افزایش مقدار پیوندهای 

شود و در نتیجه کاهش مقدار پهنا در نصف بیشینه را رقم می

 زده است. دقیقا با همین استدلال زمانی که ولتاژ بایاس از

V 100-  بهV 150- 2کند، مقدار تغییر میsp  یابد افزایش می

یابد. با داشتن نسبت نیز کاهش می نصف بیشینههنا در و پ

GI/DI 2های ی خوشهی اندازهتوان جهت محاسبهمیsp  در

 :[6]های کربن شبه الماس از رابطه زیر استفاده کرد لایه

ID/IG = C(λ)L2 

یک عدد ثابت  C(λ)و  2spهای ی خوشهاندازه Lدر این رابطه 

 بوده که به طول موج لیزر وابسته است و مقدار آن برابر با

 2-°A 0055/0 2های ی خوشه[. اندازه6باشد ]میsp  طبق

 7رابطه ذکر شده محاسبه و برحسب ولتاژ بایاس در شکل 

 V0 و  -V50 ارائه شده است. مطابق نمودار در ولتاژ بایاس 

 A° 34/9ه ترتیب برابر است با های گرافیتی بی خوشهاندازه

ها به اندازه خوشه -V100 ، اما در ولتاژ بایاس A° 04/9و 

 رسد.می A° 44/10عدد 

 
 الماسپوشش کربن شبه یتینانوگراف هایاندازه خوشه -7 شکل

 .-V150 و  -V0 ، V50- ، V100  یاسولتاژ با در

منجربه گرافیتی شدن  -V100به  -V50تغییر ولتاژ بایاس از 

ساختار شده که علت آن افزایش بیش از حد انرژی ذرات 

ناشی از افزایش ولتاژ بایاس است، که این امر سبب واهلش 

شده است. به عبارت دیگر  2spهای های نفوذی به پایهیون

در هنگام بمباران یونی و رشد لایه،  -V50 در ولتاژ بایاس 

ح باقی تری در زیر سطهای بیشچگالی افزایش یافته و یون

تری به سطح بازگشته های کممانند و در نتیجه مقدار یونمی

در نتیجه های گرافیتی و و این امر سبب کاهش رشد خوشه

ها که متناسب ضلعی در خوشه های ششکاهش تعداد حلقه

مشاهده  G/IDIکاهش نسبت  بوده، و در نهایت Dبا شدت پیک 

ش سطح پوش. تصاویر میکروسکوپ نیروی اتمی از شودمی

کربن شبه الماس در ولتاژهای بایاس مختلف جهت بررسی 

نشان داده  8تأثیر ولتاژ بایاس بر زبری سطح پوشش در شکل 

شده است. مطابق نتایج، زبری سطح پوشش با افزایش ولتاژ 

ری که طو بهاست.  بایاس ابتدا کاهش و سپس افزایش یافته

و در  nm 17زبری سطح پوشش حدودا  V0 در ولتاژ بایاس 

افزایش رسد و سپس با می nm10 به حدود  -V50 ولتاژ بایاس 

، زبری در حدود -V150  و -V100 تر ولتاژ بایاس تا مقادیر بیش

nm 14 شود. افزایش ولتاژ بایاس تا مقدار معینی حرکت ثابت می

های در حال رشد را افزایش داده و منجر به ها در سطح لایهاتم

شود و چگالی را افزایش ای میهای درون صفحهکاهش حفره

چنین هم [.7شود ]دهد و سبب کاهش زبری سطح لایه میمی

ه فزایش یابد، سطح لایزمانیکه ولتاژ بایاس بیش از حد معمول ا

ل شود. بر اساس مدآسیب دیده و منجر به افزایش زبری سطح می

[، برای رشد پوشش کربن 5] 4کاشت زیرسطحی در شکل 

الماس سه حالت رشد قابل تصور است. زمانی که انرژی یون شبه

تر باشد، بنابر کم (cE)از مقدار بحرانی انرژی  (ionE)برخوردی 

  دهد.الات سطحی، افزایش زبری سطح رخ میی فعل و انفعغلبه
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 .-V150 ت(  -V100 پ(  -V50 ب(  V0 الف(  یاسدر ولتاژ با یاتم یروین یکروسکوپم یرتصاو -8 شکل

 

رفا های تبخیری صهای برخوردی، گونهبه دلیل انرژی پایین یون

مسئله  کنند. اینشوند و به بالک پوشش نفوذ نمیجذب سطح می

ایجاد شود  2spهایی از جنس شود برروی سطح، خوشهباعث می

و زبری سطح را افزایش دهد. به همین دلیل است که پوشش 

ی سطح بالایی نسبت دارای زبر V0اعمال شده در ولتاژ بایاس 

 FESEMاست. تصاویر  -V50به پوشش اعمال شده در بایاس 

 -V50 های کربن شبه الماس در دو ولتاژ بایاس از مقطع پوشش

 آورده شده است. 9در شکل  -V100 و 

ها را تصاویر ریزساختاری، چسبندگی و تراکم خوبی از لایه

مترهای هد که این امر گویای انتخاب مناسب پارانشان می

فرایندی در این پژوهش و تعامل خوب پوشش با زیرلایه 

است. با توجه به تصاویر، با افزایش ولتاژ بایاس ضخامت 

پوشش کربن شبه الماس افزایش یافته است. این پدیده نشان 

دهنده تاثیر ولتاژ بایاس بر نرخ رسوب و وابستگی نرخ رسوب 

س است. با تغییر های کربن شبه المابه ولتاژ بایاس در لایه

نرخ رسوب لایه کربنی  -V100 به  -V50 ولتاژ بایاس از 

[. در واقع با افزایش ولتاژ بایاس، گونه5افزایش یافته است ]

کند. این تری به سمت زیرلایه حرکت میهای کربنی بیش

کند و در عامل به نوعی در افزایش نرخ رسوب نقش ایفا می

 [.8یابد ]مینتیجه ضخامت پوشش نیز افزایش 

همچنین فرض دیگر این است که با افزایش ولتاژ بایاس گونه

تری به سطح لایه در حال های کربنی با انرژی جنبشی بیش

زنی و رشد نیز اثر گذار میرشد برخورد کرده و بر نرخ جوانه

 باشد.

نمودار سختی و مدول الاستیک بر حسب ولتاژ  10شکل 

نشانی شده در ولتاژهای هی لایبایاس برای چهار نمونه
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 دهد. را نشان می -V150 و  -V0 ، V50- ، V100  بایاس

 
از پوشـش کربن شبه FESEM یمقـطع یرتصاو -9 شکل

 و ب( -V100 الف(  یاسشده در ولتاژ با ایجاد الماس

 V50-. 

 GPa 5/10میزان سختی پوشش برابر  V0 در ولتاژ بایاس 

، مشاهده شد که سختی  -V50 بود. با افزایش ولتاژ بایاس تا 

افزایش یافت. دلیل این افزایش، به درصد  GPa 1/14تا عدد 

 گردد.موجود در پوشش برمی 3spفاز 

 
بر  DLCپوشش  یو سخت یکنمودار از مدول الاست -10 شکل

شده در  نشانییهلا یچهار نمونه یبرا یاسحسب ولتاژ با

 .-V150 و  -V0- ،V 50- ،V 100  یاسبا یولتاژها

انرژی  -V50 تر بیان شد، در ولتاژ بایاس که پیشطور مانه

ها ناشی از اعمال ولتاژ بایاس افزایش و بدلیل نجنبشی یو

ها در یک موقعیت زیر سطحی وارد غلبه نفوذ حجمی، یون

شوند. این امر باعث افزایش چگالی موضعی پوشش میمی

ناشی از افزایش چگالی  3spشود و لذا تشکیل پیوندهای

شود و در نتیجه چگالی افزایش و تسهیل میموضعی، 

همچنین سختی پوشش کربنی شبه الماس نیز افزایش می

در ساختار  3spیابد. واضح است که هر چه مقدار پیوندهای 

الماس بیشتر باشد، سختی و مدول پوشش کربن شبه 

[. با افزایش ولتاژ بایاس 10و 9یابد ]الاستیک نیز افزایش می

پوشش با کاهش مواجه شده و به عدد سختی  -V100 تا 

GPa 4/12 رسد. این کاهش به دلیل افزایش ولتاژ بایاس می

و تاثیر منفی بر انرژی ذرات است. با افزایش بیش از حد ولتاژ 

ها از مقداری که برای نفوذ لازم است فراتر بایاس، انرژی گونه

رفته و کندوپاش پوشش نیز رخ خواهد داد و روند افزایش 

لی بدلیل فرایند واهلش، مختل و در نتیجه باعث کاهش چگا

شود، در نتیجه سختی و مدول الاستیک در پوشش می 3spفاز 
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نیز همین  -V150 یابد. در ولتاژ بایاس پوشش کاهش می

اتفاق رخ داده و سختی با کاهش بیشتری روبرو است، در این 

 است. GPa10 ولتاژ بایاس سختی پوشش برابر 

 گیرینتیجه -4

در این پژوهش به بررسی تاثیر ولتاژ بایاس بر تحولات 

ساختاری و خواص مکانیکی پوشش کربن شبه الماس ایجاد 

شده توسط فرایند پرتو یونی پرداخته شد. نتایج بدست آمده از 

 این مطالعه به شرح زیر است:

 3spمیزان فاز  -V 50تا  V 0با تغییر ولتاژ بایاس از  (1

تر ولتاژ بایاس افزایش یافته و پس از آن با افزایش بیش

 3sp، میزان پیوندهای -V 150و  -V 100تا مقادیر 

ی توان به پدیدهکاهش یافته است که آن را می

کندوپاش مجدد و کاهش روند افزایش چگالی بدلیل 

 افزایش انرژی ذرات و پدیده واهلش مربوط دانست.

 ،-V0 ، V50 ی بایاس زبری سطح پوشش در ولتاژها (2

 V100-  و V150-  به ترتیب برابر nm17 ، nm10 ،

nm 14  وnm 14 ترین میزان زبری سطح بود. کم

 بدست آمد. -V50 پوشش در ولتاژ بایاس 

سنجی نشان داد که در ولتاژ نتایج آزمون نانو سختی (3

بود و در سایر  GPa1/14 سختی برابر  -V50 بایاس 

سختی  -V150و  -V0 ، V100  ولتاژهای بایاس یعنی

، GPa 5/10تری داشته و به ترتیب برابر مقادیر کم

GPa 4/12  وGPa 10 .است 

های کربن شبه الماس از مقطع پوشش FESEMتصاویر  (4

ریزساختاری  -V100 و  -V50 در دو ولتاژ بایاس 

ها را به زیرلایه نشان متراکم و چسبندگی مطلوب لایه

هد که این امر گویای انتخاب مناسب پارامترهای می

 باشد.فرایندی در این پژوهش می
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Abstract: This study, investigates the effect of bias voltage on structural changes of 

diamond-like carbon thin film created by ion beam deposition is investigated. For this 

purpose, the bias voltage in the values of 0 V, -50 V, -100 V and -150 V on the AA5083 

aluminum alloy was considered. Raman spectroscopy was used to evaluate structural. 

Influence of the bias voltage on the thickness and roughness of coatings by atomic force 

microscope (AFM) and field emission scanning electron microscope (FESEM) were 

investigates. Hardness and elastic modulus were measured by nanoindentation test. The 

results of Raman analysis showed the highest amount of sp3 bonds in the diamond-like 

carbon thin film at bias voltage of -50 Vs. results of AFM showed the lowest of surface 

roughness (10 nm) at bias voltage of -50 Vs. The hardness of diamond-like carbon thin 

film was 14.1 GPa at the bias voltage of -50 Vs. 

Keywords: Diamond like Carbon, Biase Voltage, ion beam deposition, AA5083 aluminum 

alloy. 
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نازک  یهایهلا یکیاپت یهایژگیو و یستالیساختار کر ینب یهمبستگ

 با مس یافتهیشآلا روی یداکس

 یپژوهش ینوع مقاله: علم

 یرمضان یرهوشنگ، ام*دژم یالع

 یرانتهران، ا ی،واحد تهران غرب، دانشگاه آزاد اسلام یزیک،گروه ف

* Layadejam@gmail.com 

 چکیده:  اطلاعات مقاله:
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 در دسترس در نشانی:
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 فارسیزبان نشریه: 

 2322-2352چاپی:  شاپا

 الکترونیکی: شاپا
3003-2783 

 یهته 3یوییفرکانس راد یسیتوسط کندوپاش مغناط 2با مس یافتهیشو آلا 1خالص ید روینازک اکس یهایهلا 
، 4یکسپراش اشعه ا یابیمشخصه یهایکنازک به کمک تکن یهایهلا ینا یکیو اپت یساختار هاییژگیشد. و

 یدنازک اکس یهایهگرفت. لا رارق یمورد بررس 7ینسانس، فوتولوم6ینور سنجیف، ط5یاتم یروین یکروسکوپم
 روی یداکس یهنشان دادند. بازپخت لا یستالیرا در شبکه کر یهاتنش یکروو م یستالیکر یهانقص روی

در ساختار هگزاگنال  cداد. پارامتر شبکه  یش( افزا002) یرا در جهت بلور یستالیبا مس اندازه کر یافتهیشآلا
با مس  یافتهیشآلا روی یداکس یه. بازپخت لایافتکاهش  یتعادل یهاتیمس در موقع یهااتم یقتطب یلبه دل

باعث  روی یدنازک اکس یهایهلا یستالیمس در ساختار کر یشداد و آلا یشرا افزا ینسانسفوتولوم یکشدت پ
 .یدنانومتر گرد 530نشر نور سبز در  یجادا

 
 

  

  کلیدواژه:
ک ناز یهلا روی، یدنازک اکس یهلا

با مس،  یافتهیشآلا روی یداکس
 کندوپاش، بازپخت.

 

 DOR: 20.1001.1.23222352.1400.10.0.31.4کد 

 
1 ZnO 
2 Cu:ZnO(CZO) 
3 Radio Frequency 
4 XRD(X-ray diffraction) 
5 AFM (Atomic Force Microscopy 
6 Spectrophotometer 
7 Photoluminesce 

http://www.ijcse.ir/
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 مقدمه -1

 دهاییمواد اکس یهپا روی، یداکس ینازک و نانوساختارها یهلا

ماده چند منظوره  یک روی یدهستند. اکس 1شفاف رسانا

 3.37 یمباند گپ مستق یلرساناها به دلیمهن ینهپرکاربرد در زم

ولت الکترونیلیم 60 2یتونیاکس یوندیپ یولت و انرژالکترون

 یزیکیف یهاوصیتبهبود خص ی[. برا1] اتاق هستند یدر دما

 یاژآل ش،یباند گپ با آلا یمهندس یامانند کنترل  روی یداکس

مانند  یآن با عناصر یهایتساخت نانوکامپوز یاکردن 

شوند. به یاستفاده م یرهو غ یزیوممس، کبالت، من ینیوم،آلوم

 یافتهیشنازک آلا یهایهلا یق،تحق ینمنظور در ا ینهم

رد پرکاربرد مو یساختار نبا عناصر مس به عنوا روی یداکس

 یرسانا یهلا یکاند. هدف به دست آوردن قرار گرفته یبررس

ساخت  ی[. که برا2] مناسب است روی یداکس یهبا پا 10شفاف

ظار انت یبترت ینمس استفاده خواهد شد. بد یآن از ناخالص

با که  یها است. در حالیهلا یبالا یتبهتر و شفاف ییرسانا

 یزن pنوع  یرسانایمهها در جستجو نیناخالص ینا ییراتتغ

 یبا ناخالص روی یداکس یببود. در آن صورت ترک یمخواه

خواهد شد. به طور  یمعرف 3یکسانساخت اتصالات  یمس برا

 ییتاسه یا ییدوتا یدهاییرسانا شفاف، اکس یدهایاکس ی،کل

هستند که رسانش  یادآزاد ز یهاحامل یاز فلزات با چگال

و  یرئم یهبالا در ناح یکیعبور اپت طیفخوب و  یکیالکتر

اف رسانا شف یدهایاکس یومتریماورابنفش دارند. از نظر استوک

 یرا ندارند اما بعض یرسانش و عبور بالا یبه طور ذات

 یتوان با اضافه کردن ناخالصیها را میتمشخصات و خصوص

 یجادا یومتریاستوکیرغ یبترک یکبا  یداسیوناکس ینددر فرا

 
1 Transparent Conductive Oxides 
2 Energy Exciton Binding 
3 Homojunction 

مواد  یهپا یدرویاکس ینازک و نانوساختارها لایهنمود. 

از  یعیبازه وس یکشفاف رسانا هستند که در  یدهایاکس

نسورها، س یکی،سطوح موج آکوست یکی،اپتوالکتر یزاتتجه

 یکیاپت یقابل انعطاف، موجبرها یشگرهایفتوالکترودها، نما

 یمورد بررس یدیخورش یسلول ها یشفاف برا یو الکترودها

مس  یهابا اتم روی یداکس یش[. آلا3] اندفتهقرار گر

مس  یردهد اما تاثیم ییررا تغ یکیو اپت یکیالکتر یاتخصوص

 یافتهیشآلا روی یدباشد. اکسیقابل بحث م روی یددر اکس

به خوشه شدن  یلیمس تما یهاجهت که اتم ینبا مس از ا

یهها در لاوجه هستند. وجود نانوخوشهجالب ت یارندارند بس

کنند که در  یسیفاز مغناط یجادتوانند ایم نازک یها

 روی یدشود اما اکسینقص محسوب م یکها آن یریتکرارپذ

شدن اتم مس در مکان یگزینجا یلدوپ شده با مس به دل

توانند یم یسینانومغناط یرفتارها یبندو نه خوشه یرو یها

 یمنجر به تعداد یشیاز مشاهدات آزما یاریداشته باشند. بس

اند که اتمنشان داده یمتفاوت یهاات شده است. گزارشیفرض

 ایبار مثبت و  مس دو یونبه حالت  روی یدمس در اکس یها

[ حضور دارند. 4] 4یبیحالت ترک یابار مثبت و  یکمس  یون

 یبار مثبت تعداد مس دو یون یهایگاهممکن است در کنار جا

 یگرد یهادر حالت ینابینیب ییهامس در مکان یهااتماز 

ر به باشند، که منج یزبار مثبت ن یکمس  یونوالانس مانند 

مس به عنوان  یگر،د ی[. از طرف5] شوندیشبکه م یداریپا

یمس م یهااست. اتم روی یددر اکس 5یقعم یرندهپذ یک

 nنوع  روی یدها در اکسکاهش غلظت حامل یتوانند برا

مرکز بهبود  یکمس به عنوان  یشوند. ناخالصیاستفاده م

4 Cu2+ / Cu1+ 
5 Deep Acceptor 
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حفره  یک یریگشکل یراکند زیعمل م یکیالکترون ساختار

 روی یدمس در ساختار اکس یهااست. اتم یچیدهپ 1در پوسته

یچشمه نشر سبز مورد توجه قرار م یکمعمولا به عنوان 

ز مس نشر سب یبا ناخالص روی یداکس یهانمونه تریش. بیردگ

 اند. را نشان داده

 یدسشفاف اک فلزی یدنازک اکس یهساختار لا یق،تحق دراین

 یبا مس در دما یافتهیشآلا روی یدرا با ساختار اکس روی

مورد مطالعه  یلسیوسدرجه س 500اتاق و بازپخت شده آن در 

 :یلماده از قب یهپا یزیکیف یهایژگیو یراتقرار گرفت و تاث

 یارها را که بسآن یو ساختار یکیاپت یکی،ترالک یاتخصوص

 باشد، مورد کنکاش قرار گرفت. یم یمهم و کاربرد

 یتجرب هایفعالیت -2

با  یافتهیشآلا روی یدو اکس روی یداکس یهایهرشد لا برای

و  2دلم یوییکندوپاش فرکانس راد یسیمس از دستگاه مغناط

شد. ابتدا محفظه  یهته 1مطابق جدول  یشآزما یکسان یطشرا

 یتور خلا نموده و سپس گاز کار 2 × 10-5کندوپاش را تا فشار 

با  شد و حفظهبود وارد م یژنآرگون/ اکس یبکه آرگون و ترک

دف شد و ذرات ه یلاعمال توان کندوپاش مناسب، پلاسما تشک

رشد  یرا. بیافتنداتم به اتم انباشت  یرلایهز یشده و بر رو کنده

 یبرا 3هدف یکبا مس  یافتهیشآلا روی یداکس یهایهلا

 (.1)شکل  ساخته شد ینچا 3 دستگاه کندوپاش با قطر

و مناسب ینبهتر تلف،مخ یهایشبا توجه به مطالعات و آزما

نازک با  یهایهکندوپاش که لا یستمس یهدف برا ینتر

خوب حاصل شود، ساخت هدف به روش  یفیتو ک یکنواختی

 یهامنظور ابتدا گرانول ینا یبرا یناست. بنابرا یگریختهر

و سپس نسبت  یهرا ته %99.99با خلوص  یفلزات مس و رو

و مس را در  یرو یفلز یهااز گرانول یدرصد وزن 10به  90

 یختهذوب کرده و داخل قالب ر یلسیوسدرجه س 600 یدما

شد.  یکار ینبا ضخامت و سطح مناسب ماش یتدر نها و

 یبرا 4یکسپرتو ا یپراش انرژ یسنجیفط یزآنال ین،همچن

در ساختار هدف  یاز درصد مناسب دو فلز مس و رو یناناطم

نشان  1 کلآماده شده و خالص بودنش انجام شد، که در ش

 داده شده است.

 

 ه با مسیافتروی آلایش روی و اکسید اکسیدشرایط بهینه آزمایش کندوپاش فعال برای انباشت لایه  -1 جدول

 زیر لایه نمونه

ضخامت 

 لایه

nm5± 

 توان کندوپاش

W 
 گاز کندوپاش

فشار 

 کاری

torr 

 فشار پایه

torr 
 زمان کندوپاش

min 
 بازپخت دمای

Co 

ZnO 75 2×10-5 6×10-3 آرگون 125 230 شیشه کوارتز - 

CZO 170 230 شیشه کوارتز 
 آرگون 70%

 اکسیژن 30%
3-10×6 5-10×2 70 - 

500CZO- 170 230 کوارتز شیشه 
 آرگون 70%

 اکسیژن 30%
3-10×6 5-10×2 70 500 

 
1 Cu 3d 
2 MSS160 

3 Target 
4 EDS 
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 با مس به همراه جدول درصد عناصر یافتهیشآلا روی یداکس یهلا یکسپرتو ا یپراش انرژ یسنجیفط -1 شکل

 500 یها، بازپخت در دمایهلا یفیتبهبود ک یبعد از رشد برا

ساعت انجام  1گاز آرگون به مدت  یطدر مح یلسیوسدرجه س

نازک و  یهایهلا یستالیساختار کر ییشد. به منظور شناسا

 یهایریگها، اندازهآن یزساختاریخواص ر یلو تحل یهتجز

 2با تابش 1سنج مدلاز پراش استفادهبا  یکسپراش اشعه ا

شده توسط  یهنازک ته یهایهعناصر موجود در لا انجام شد.

 وسکوپیکرمتصل به م یپراکنده انرژ یکساشعه ا سنجیفط

ت مس نسب یینتع یبرا ینشد. همچن یینتع 3یروبش یالکترون

 4یمات یروین یکروسکوپم یکدر هدف استفاده شد.  یبه رو

خواص  ها استفاده شد.نمونه حمطالعه سط یبرا

لامپ  کیشده با  یدبا استفاده از تابش تول ینسانسفوتولوم

قرار  یانومتر( مورد بررسن 320یکیتحر)طول موج  زنون

 
1 STOE-XRD 
2 CuKa )λ=0.15406 nm( 

3 SEM ،VEGA-TESCAN LMU 
4 AFM, Veeco, Santa Barbara, CA 

ها با پروب چهار نقطهیهلا یسطح یکیگرفت. مقاومت الکتر

 شد. یریگاندازه 5یلرمدل م یا

 و بحث یجنتا -3

 6افزارپراش و به کمک نرم یفط یزآنال یهااستفاده از داده با

 . در شکلیدفاز گرد ییو شناسا یها بررسیهلا یساختار بلور

ها و محاسبات یفحاصل از ط یجو نتا Xطرح پراش اشعه  2

ها نمونه یتمام ینشان داده شده است. برا 2ها در جدول آن

محاسبه شد،که در  7ها از فرمول شرراندازه بلورک یانگینم

 و k= 89/0پراش،  یهزاو θاندازه خرده بلور،  tرابطه  ینا

nm 154/0 λ=  وβ یشینهاز ب یمیطرح پراش در ن یپهنا 

  باشد.یم یانبر حسب راد 8شدت

5 FPP- 5000 Miller Inc. 
6 Xpert 
7 t= kλ/βcosθ 
8 FWHM 
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 .درجه 500با مس بدون بازپخت و بازپخت شده در  یافته یشآلا روی یدو اکس یرو یداکس Xپراش اشعه  یفط -2 شکل

مطابق رابطه  c( ثابت شبکه 002) یجهت بلور یبرا

c=λ/sinθ نازک  یهایه[. تنش و کرنش در لا6] محاسبه شد

 [:7] شوندیمحاسبه م یرز یهامطابق رابطه روی یداکس

ε =
𝑐𝑓𝑖𝑙𝑚−𝑐𝑏𝑢𝑙𝑘

𝑐𝑏𝑢𝑙𝑘
 (1                                   )               

σ = −233 × 109 (
𝑐𝑓𝑖𝑙𝑚−𝑐𝑏𝑢𝑙𝑘

𝑐𝑏𝑢𝑙𝑘
) 𝑃𝑎                      (2)  

ثابت  filmcثابت شبکه بدون کرنش و  bulkc 2و  1ر روابط د که

تنش و کرنش در  یزانتنش است. م σکرنش و  ε، یهشبکه لا

 داده شده است. یشنما 2ها محاسبه و در جدول یهلا

 یستالیبا ساختار کر روی یداکس یهایهطرح پراش لا

 یفدهند. طی( را نشان م002) یهیهگزاگونال با جهت ترج

با مس بدون  یافتهیشآلا روی یدنازک اکس یهایهپراش لا

را  روی ید( اکس002) یاصل یکپ یکبازپخت و بازپخت شده 

 کارت به شماره PDFمطابق با  یبا شدت قابل توجه

هر دو نمونه  یفدهند. در طیم یش[ نما00-001-1136]

بیاز ترک یگرید یکپ یچبا مس ه یافتهیشآلا روی یداکس

  مشاهده نشد. 1و مس مس یداکس یها

 

 نازک یهایهلا Xاطلاعات محاسبه شده توسط پراش اشعه  -2 جدول

 2ѳ(º) نمونه
 پارامترشبکه

(Å) 

 FWHM 

 (درجه)

 اندازه بلورک
(nm)  

 RMS زبری

 (nm) 
 کرنش

 تنش

Pa)9(×10 

ZnO 34.072 5.26 0.576 14.5 6.15 0.0147 4.056- 

CZO 34.20 5.24 0.7872 10.6 3.81 0.0123 2.866- 

500-CZO 34.37 5.20 0.3360 24.7 3.23 0.0046 -1.078 

 

 
1 CuO ،Cu و Cu2O 
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داخل ساختار  ییهامس در مکان یهایونکه نشان از وجود 

یهر لاهگزاگونال د یستالیدارد و ساختار کر روی یدشبکه اکس

 نکرده است. ییربا مس تغ یافته یشآلا روی یداکس یها

با مس  یافته یشآلا روی یداکس یهلا Xپراش اشعه  یفط

( 002) یهیترج یهایکبدون بازپخت ساختار هگزاگونال با پ

دهد که با بازپخت یرا نشان م c( مربوط به محور 004و )

( مربوط به ساختار 103) یکرفته و پین( از ب004) یفضع یکپ

 هیپراش لا یفشده است. ط یجادا یرو یدهگزاگونال اکس

 تیواقع ینبا مس نشان دهنده ا یافته یشآلا روی یداکس

در شبکه  یرو یهااتم یگزینمس جا یهااست که اتم

 یفط هیسشده است. با مقا روی یدهگزاگونال اکس یستالیکر

 دیبا مس با اکس یافته یشآلا روی یداکس یهایهپراش لا

 یعنی 34.24به  34.14از مکان  (002) یکپ ییجاجابه روی

 یلشود. ممکن است به دلیبزرگتر مشاهده م θ2 به سمت

در ساختار شبکه  2یرو یون یبه جا 1مس یونشدن  یگزینجا

 یانومتر( اندکن 0.073مس ) یونیکه شعاع  ییباشد و از آنجا

انومتر( است. ثابت شبکه ن 0.074) یرو یونیکوچکتر از شعاع 

c ریستالیدر شبکه ک یرو یاتم مس به جا یریگبا قرار 

 تریشب 2θبه سمت  یکپراش پ یفشود و در طیکوچکتر م

 [.8] جابه جا شده است

با  تهیاف یشآلا روی یداکس یهبا بازپخت لا یگر،د یاز طرف

جابه جا شده است، تریشب 2θ( به سمت 002) یکپ یزمس ن

 هیکاهش تنش و کرنش موجود در لا یا ییرآن تغ یلکه دل

 به سمت راست یکته و پیافدانست که با بازپخت کاهش 

تنش و کرنش  یرمقاد 2[. در جدول 9] جا شده استجابه

با  فتهیا یشآلا روی یداکس یهمحاسبه شده که با بازپخت لا

 است. یافتهمس کاهش 

 سبا م یافته یشآلا روی یداکس یهبا بازپخت لا ینهمچن

( با توجه به 2)جدول  است یافتهکاهش  یزن cثابت شبکه 

شده و  یهگرما باعث کاهش کرنش در لا ی،مطالعات تئور

اتفاق افتاده و ثابت شبکه با بازپخت کاهش  یهدر لا 3یسست

 است.  یافته

دت ش یشینهاز ب یمیطرح پراش در ن یپهنا یگر،د یاز طرف

با  یافته یشآلا روی یداکس یه( بعد از بازپخت لا002) یکپ

است و  یهلا یفیتدهنده بهبود ککه نشان یافتهمس کاهش 

 یانرژ یعنیاند. ها( بزرگتر شدهها )بلورکدانه یه،بازپخت لا اب

 
1 Cu2+ 
2 Zn2+ 
3 relaxation 

 یشها افزاها شده و اندازه آندانه یدنباعث بهم چسب ییگرما

 است. یافته

در  یاتم یروین یکروسکپم یزبه دست آمده از آنال یهایرتصو

شکل سمت چپ مربوط  یباند. به ترتنشان داده شده 3شکل 

 یافته شیآلا روی یدشکل وسط مربوط به اکس روی، یدبه اکس

ا مس ب یافته یشآلا یدرویبا مس و شکل سمت راست اکس

ها هسطوح نمون 4یباشد. زبریدرجه م 500و بازپخت شده در 

 سطح یزبر ییراتنشان داده شده است. تغ یزن 2در جدول 

 دروییاکس یهبا مس با لا یافته یشآلا روی یداکس یهایهلا

دهد، که بازپخت باعث ینشان م یرشده است. تصاو یسهمقا

که با بازپخت  یبترت ینها شده است. بداندازه دانه یشافزا

با مس  یافته یشآلا روی یداکس یهاهم اندازه دانه یه،لا

رات، که در ( و هم اندازه ذX پراش اشعه یز)آنال یافته یشافزا

 .یندآیها به دست مبلورک یدنذرات از بهم چسب یقتحق

4 RMS) Roughness( 
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 یلسیوسدرجه س 500با مس بدون بازپخت و بازپخت شده در  یافته یشآلا روی یدو اکس یرو یداکس AFM یرتصاو -3 شکل

 

 ینشود. بنابرایم یهدر لا یباعث پخش سطح ییگرما یانرژ

 یداذرات بزرگتر را پ یجادحرکت و ا یلازم برا یذرات انرژ

ت. نکرده اس ییرتغ یلیسطوح با بازپخت خ یکنند. زبریم

نشان داده شده است،  2و جدول  3همانطور که در شکل 

با  یافته یشآلا روی یداکس یهلا یهاها و دانهاندازه بلورک

کتر بودن کوچ یلکوچکتر هستند. دل یدرویمس نسبت به اکس

 ویر یدبا اکس یسهرا در مقا روی یداکس یهااندازه ذرات و دانه

توان یدارند م یکسانرشد  یطشرا هبا مس، ک یافته یشآلا

 ت،یقنمود: عامل مقاوم و مانع رشد ذرات در حق یانگونه ب ینا

ها ومت حرکت مرزدانه[. مقا10ها است ]عدم حرکت مرزدانه

ها یشود. ناخالصیم یان[ ب11] 1ینینگپ -زنر یرتاث یلهوسه ب

ها از حرکت مرزدانه روی یدمس( در سطح اکس یها)اتم

که مرزها  یزمان روی یداکس یهایه. در لانندکیم یریجلوگ

بزرگتر  یچسبند و ذراتیم ینابینیب یکنند به اتم رویحرکت م

با  یافته یشآلا روی یداکس یهایهدر لا یشود. ولیم یجادا

ها در مرز دانه یمدار یگزینمس را جا یهایونمس چون 

 
1 Zener-Pinning 

ها در مرزدانه یکشپس یا یرانعقب یروین یکها وجود آن

ران رشد یشپ یرویاز ن تریشب یرون ینکند. اگر ایجاد میا

 نیتوانند رشد کنند و بزرگتر شوند. بنابرایها باشد ذرات نمدانه

 یهااز رشد دانه روی یدمس در اکس یهایونحضور 

 کند.یم یریجلوگ یستالیکر

نانومتر  200-2500 یهاعبور در طول موج ییراتتغ 4شکل 

آن با مس را نشان  یافته یشو آلا ید رویاکس یهایهلا یبرا

α دهد. به کمک رابطه یم =
1

𝑑
𝑙𝑛

1

𝑇
 Tها، یهضخامت لا dکه 

رسم  5ها محاسبه و در شکل یهجذب لا یبضر αعبور و  یزانم

 داده شد. یشنما یکیاپت ایبر پارامتره یهبازپخت لا یرشد و تاث

با مس نشان یافته یشآلا روی یداکس یهایهعبور لا یفط

 زانیاست که با بازپخت م یمرئ یهشفاف در ناح یعتدهنده طب

 نداشته است. یادیز ییرتغ یمرئ یهدر ناح یتشفاف ینا

با مس  یافتهیشآلا یدرویاکس یهایهعبور لا یزانم ینهمچن

 هــــیافتکاهش  یــمرئ یهناح رد یدرویبا اکس یسهدر مقا

 است.

200nm200nm200nm
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 درجه 500با مس بدون بازپخت و بازپخت شده در  یافته یشآلا روی یدو اکس یرو یدنازک اکس یهایهعبور لا یفط -4 شکل

 هیکاهش عبور در ناح روی یدبا ورود اتم مس در ساختار اکس

 یرو مس/ یگزینیجا یهاممکن است مربوط به نقص یمرئ

در  یپراکندگ یادر شبکه و  یژناکس یخال یجاها یادر شبکه 

 ایماورابنفش  یهشروع عبور در ناح ینها باشد. همچنمرزدانه

با مس نسبت  یافتهیشآلا روی یداکس ایههیلبه جذب در لا

جا شده بزرگتر جابه یهابه سمت طول موج روی یدبه اکس

است. یافته یشافزا ییجاجابه یناست که با بازپخت ا

با مس مانند  یافتهیشآلا روی یدلبه جذب اکس 5مطابق شکل 

 یزن زتریهستند و با بازپخت لبه جذب ت یزت روی یداکس یهلا

ابهج یک روی یداکس یهبا لا یسهدر مقا ینشده است. همچن

قرمز( را  ییجا)جابه بزرگتر یهابه سمت طول موج ییجا

 مشاهدهقرمز همچنان  ییجاجابه ینکه با بازپخت، ا یمدار

طول  شده و به سمت یزتربا بازپخت لبه جذب ت یعنیشود. یم

 جا شده است. بزرگتر جابه یهاموج

 
 .درجه 500با مس بدون بازپخت و بازپخت شده در  یافته یشآلا روی یدو اکس یرو یدنازک اکس یهایهجذب لا یبضر -5 شکل
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ها، آن یرا برا یمتوان گذار مستقیها میهجذب لا یفاز ط

مانند  ینحدس زد. همچن روی، یداکس یهایهبه لا یهشب یقادق

 یهمس در لا ی[ با ورود ناخالص13] یگرانمطالعات گذشته د

جا بزرگتر جابه یهالبه جذب به سمت طول موج یرو دیاکس

یم هیساختار لا یستالیکر یفیتآن ک یلشده است. که دل

ها شود چون نقصیبهتر م یستالیکر یفیتباشد، با بازپخت ک

 ینتر شده است، بنابراها کمیهشده در لا یگزینجا یو ترازها

 جا شده است.جابه تریشب یهالبه جذب به سمت طول موج

 یفنازک ط یهایهلا یتابش نشر یاتخصوص یبررس یبرا

 ی. برانشان داده شده است 6ها در شکل آن ینسانسفوتولوم

 یبرا یگوس یهایتف ینشر یفدر ط یکهر پ یقدق یینتع

 رسم شده است. 7شکل ها در همه نمونه

در  ینشر یکمشخص شد چهار پ 7همانطور که در شکل 

با مس وجود دارد  یافته لایشآ روی یدنازک اکس یهایهلا

هستند. مقدار  یماورابنفش و مرئ یکه مربوط به نشرها

  با یافته یشآلا روی یداکس یهایهلا یکیالکتر یژهمقاومت و

 

با بازپخت و بازپخت شده  Ωcm 43/0 مس بدون بازپخت 

تواند حاصل یکه م  است یافته یشافزا ینشر یفشدت ط

یهلا ینشر یهایکها باشد. تفاوت پحامل یچگال یشافزا

ر نشر نو روی یدبا مس با اکس یافتهیشآلا روی یداکس یها

 یکپ ینباشد. ایم نانومتر 530سبز است که در طول موج 

به نوار والانس است  یقعم دهنده یمربوط به گذار از ترازها

[. 14] شودیم یجادا یژناکس یخال یکه در اثر نقص جاها

 یکمس  یهایونشدن  یگزیناز جا ینشر سبز ناش ینهمچن

 تاس روی یددر ساختار اکس یاتم رو یو دو بار مثبت به جا

ها وجود مس در یهلا ینسانسفوتولوم یفط ین[. بنابرا15]

 دهد.یرا نشان م یرندهپذ یو ترازها یهلا

Ωcm25/0 ها شد و نوع حامل یریگاندازهp ییراتبود. تغ 

 یسطح ییراتتواند در اثر تغیبا بازپخت م یکیمقاومت الکتر

ها انهبا بازپخت اندازه د یراها باشد. زو کاهش مرزدانه یهلا

بار  یهاحامل یها که باعث پراکندگو مرزدانه یافتهیشافزا

 شده است.تر شوند، کمیم

 
 بدون بازپخت و بازپخت شده CZOنازک  یهایهلا PL یفط -6 شکل
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 با مس بدون بازپخت و بازپخت شده یافته یشآلا روی یدو اکس روی یدنازک اکس یهایهلا یگوس یهایتو ف PL یفط -7 شکل

است که  هیافت یشافزا ینسانسفوتولوم یکبا بازپخت شدت پ

 یرمقاد ینها است. بنابراحامل یچگال یشدهنده افزانشان

 ین،شده است. همچن تریشب ییمقاومت کاهش و رسانا

با مس در  یافتهیشآلا روی یداکس یهلا یکیمقاومت الکتر

است. وجود  یافته( کاهش Ωcm51/0 ) روی یدبا اکس یسهمقا

باعث  روی یدمس در داخل شبکه اکس یهااتم یناخالص

 [.15] شودیها میهلا یکیکاهش مقاومت الکتر

 یریگیجهنت -4

 یجهتو با مس و بازپخت آن به طور قابل ید رویاکس آلایش

 نازک هاییهلا یو خواص نورتاب یکرومورفولوژیساختار، م

 یشد. آلادادن ییرتوسط کندوپاش را تغ یافتهرشد  ید رویاکس

 ییحرشد ترج یشبا مس منجر به افزا د روییساختار اکس

نشر  یکشد و  ید رویاکس یهایه( نسبت به لا002) cمحور 

 ینسانسفوتولوم هاییفنانومتر در ط 530در  یاضاف سبز

 ظاهر شد.

 500 یبا عنصر مس و بازپخت در دما یشآلا یگر،د یاز سو

نانومتر،  24.7به 10.6ها را از اندازه بلورک گراد،یدرجه سانت

 ینشر یکشدت پ ینو همچن S/cm 4به  2.32را از  ییرسانا

 داد. یشرا افزا ینسانسفوتولوم

 هاسپاسگزاری

 واحد یدانشگاه آزاد اسلام یمال یتبا حما یمقاله علم این

 تهران غرب انجام شده است.
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Correlation between Crystal Structure and Optical 

Properties of Copper- Doped ZnO Thin Films 

Laya Dejam*, Amir Hoshang Ramezani 
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Abstract: ZnO and Cu doped (CZO) thin films were prepared by radio frequency 

sputtering. The structural and optical properties of thin films were investigated using X-ray 

diffraction (XRD), atomic force microscopy (AFM), optical spectrophotometer, and 

photoluminescence (PL) techniques. ZnO thin films showed crystalline and micro-stress 

defects in the crystal lattice. Annealing of CZO thin films increased the crystal size in the 

crystalline direction (002). The c lattice parameter decreased due to the matching of copper 

atoms in equilibrium positions. Also, the peak intensity of PL CZO thin films increased by 

annealing and Cu doping of ZnO thin films caused the emission of green light at 530 nm. 

Keywords: ZnO thin films, CZO thin films, Sputtering, Annealing. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 ی علمی فصلنامه

 

 1401 تابستان، 2ی ، شماره11ی دوره

82 

ز با استفاده ا رابردی بر ناهمواری سطح تانتالومبررسی و مطالعه اثر ت

 کاشت یون پرانرژی آرگون

 یپژوهش ینوع مقاله: علم

 سمیه عسگری نژاد،ژاله ابراهیمی ،*امیر هوشنگ رمضانی

 ایران، تهران دانشگاه ازاد اسلامی، غرب، واحد تهران گروه فیزیک،

* Ramezani.1972@gmail.com 

 چکیده:  اطلاعات مقاله:

 1400 بهمن 25 دریافت:

 1401 مرداد 10 پذیرش:

 93تا صفحه  82صفحه 

 در دسترس در نشانی:
www.ijcse.ir 

 فارسیزبان نشریه: 

 2322-2352چاپی:  شاپا

 الکترونیکی: شاپا
3003-2۷83 

در مطالعه حاضر، اثر ناهمواري فصول مشتركی كه در اثر كاشت یونی بر روي سطوح پایه تانتالوم تولید شده 
 10 × 1۷10تا و  1 × 1۷10 ولت و در دزهايكیلو الکترون 30هاي آرگون با انرژي اند بررسی شده است. یون

شناسی سطح استفاده براي توصیف ریخت استفاده شده است. میکروسکوپ نیروي اتمیمتر مربع( )یون بر سانتی
هاي نازك تولید شده از طریق كاشت یونی، هدف از تحقیق میزان احتمال انتقال شده است. تاثیر ناهمواري لایه

همواري، د از جمله نادهنمونه ها رخ می ن یون آرگون تغییر قابل توجهی درالکترونی در تانتالوم است. با بمبارا
سهم اجزاي پراكنده احتمال انتقال  اندازه دانه، توزیع آن براي نمونه كاشته نشده و نمونه هاي كاشته شده.

تر است. شده توسط دزهاي بزرگتر از موارد كاشتهاند، غالبتر یون كاشته شدههایی كه با دزهاي پاییننمونه
اصلی یابد. یکی از اثرات هاي نازك افزایش میونی، چگالی جریان لایههمچنین بر اساس نتایج با افزایش دز ی

دهد كه میزان پراكندگی به واسطه فصول مشترك ناهموار است. نتایج نشان می ناهمواري، كاهش احتمال عبور
 و تر است. به علاوه محاسبات چگالی جریان نتایج مذكور را تایید نمودهتولید شده با كاشت یون آرگون بیش

 .تر استهاي پراكنده شده فصول مشترك ناهموار تولید شده با كاشت یون كممیزان چگالی جریان مولفه

 
 

  

  کلیدواژه:
ل فص آرگون، تانتالم، ترابردي،

 .مشترك ناهموار
 

 DOR: 20.1001.1.23222352.1400.10.0.29.2کد 

 مقدمه -1

در تحقیقات اخیر با كاربردهاي تکنولوژیکی پیشرفته، تانتالوم 

به طور مکرر به دلیل خواص ویژه مانند نقطه ذوب بالا، 

هدایت الکتریکی خوب، شکل پذیري بالا و مقاومت در برابر 

استفاده شده است. وقتی یک یون پرانرژي وارد یک خوردگی 

هاي هدف ها و مولکولشود، براثر برخورد با اتمهدف جامد می

انرژي خود را از دست داده و در مکانی داخل یون متوقف می

تار شود. شناخت رفشود كه این فرآیند كاشت یون نامیده می

یش روي آوري را پهاي سطح مواد، دامنه جدیدي از فنلایه

 براي آشنا شدن با مسائل و مشکلات موجود، .[5-1گذارد ]می

ر هاي سطح داشته باشیم. دباید فهرستی موضوعی از قابلیت

اشند. برساناها و فلزات میاین میان مشهورترین قطعات نیمه

http://www.ijcse.ir/
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ترین قسمت الکتریسیته در سطح خلاصه در واقع استثنایی

هاي مجتمع شامل لایهشود. حتی در مورد قطعاتی كه می

ود. شها در نزدیکی سطح ایجاد میباشند؛ این لایهزیادي می

دست آوردن استحکام ه در رابطه با ساختار مواد براي ب

باشند تر هم، خواص سطح براي ما مهم میمکانیکی بیش

زیرا سطح مواد اغلب در معرض برخورد و نیروي اصطکاك 

مکانیکی قرار  هايهاي متحرك و فرسایشمیان قسمت

دانیم استحکام و چسبندگی ذاتی فلزات در عمل گیرد. میمی

باشد. این تفاوت هم كاملاً بیش از استحکام دیگر مواد می

-5آید ]هایی است كه در سطح بوجود مینظمیتحت تأثیر بی

10]. 

ها داراي خواص ذاتی فیزیکی و ها برخلاف الکترونیون

د. روش باشناند میوجود آمدهآن بهشیمیایی عناصر اولیه كه از 

اها رسانهاي متمادي براي آلایش نیمهكاشت یون براي سال

منظور تغییر خواص الکتریکی به كار رفته است. اما بعدها به

وانند جهت تاند كه از این تکنیک میدر طی تحقیقاتی پی برده

ایجاد اصلاحات اپتیکی و مکانیکی كه شامل تشکیل آلیاژ در 

د. باشد استفاده كرها میح مواد و اصلاح ساختار سطح لایهسط

 هاي سطحدر متالورژي كاشت یون به اثر برخورد یون و اتم

در تشکیل آلیاژها و بهبود خصوصیات ریز ساختاري سطح 

هایی كه مورد كاشت یون قرار كنیم. اغلب زیرلایهتوجه می

یمیایی فتار شباشند، و ربلور میگیرند از نظر ساختاري بسمی

و فیزیکی ناحیه كاشته شده نزدیک سطح بستگی زیادي به 

هاي بلوري ماده دارد. ها در فضاي خالی شبکهنحوه ورود یون

ی ها به طریقه جانشینمندیم كه بدانیم یونهمچنین ما علاقه

ند و ایا به طریقه بین نشینی در ساختار ماده قرار گرفته

دست آمده كریستالی است و یا چنین آیا ساختار آلیاژ بههم

تحقیقات مختلفی در رابطه با تأثیر زبري  .[12-11شکل ]بی

[ و خواص انتقال 12بر خواص نوري، رسانایی الکتریکی ]

-13] هاي نازك بر پایه تانتالوم انجام شده استمختلف لایه

در كار حاضر، بررسی اثر كاشت یون بر روي مورفولوژي . [15

رار مورد توجه ق هاي مبتنی بر تانتالوممونهو خواص انتقال ن

احتمال انتقال و چگالی جریان در این تحقیق  گرفته است.

 ها مورد مطالعه قرار گرفته است. در تحقیق، بررسی یوننمونه

هاي نازك بر پایه تانتالوم آرگون بر روي خواص انتقال لایه

شده  نجامشوند، اكه به عنوان ساختارهاي چندلایه استفاده می

 .است و احتمال انتقال و چگالی جریان بررسی شده است

 مواد و روش آزمایشگاهی -2

در این فرآیند، باشد. نمایشی از دستگاه كاشت یون می 1شکل 

كنند، میتوانند هاي پر انرژي كه به سطح جامد برخورد مییون

براي به وجود آوردن تغییرات فیزیکی، شیمیایی و متالوژیکی 

 دات مفید باشند. سطوح جام

 
 .یوندستگاه کاشت  یکاز  یینما -1 شکل

 

https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Ion_implanter_schematic.png?uselang=fa
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 ،خواص مهمی مانند: سایش، فرسودگی، سختی وخوردگی

قابل  به وسیله این تکنیکمقامت الکتریکی و خواص ترابردي 

هاي تانتالوم در ابعاد در این آزمایش از نمونه اصلاح هستند.

mm 5/0 × 1 × 1 ها توسط دستگاهاستفاده شده و نمونه 

، 1200، 1000، 800پولیش با صفحه دوار و توسط پوست آب 

پولیش داده شده و بعد از توسط  3000و  2500، 2000، 1500

نمد مخصوص و خمیر الماس، سه و یک میکرون كه با 

رقیق شده بودند كاملا  Diamond Extender Blue محلول

در مرحله بعد نمونه ها توسط آب و صابون  صیقلی گردید.

دقیقه تحت  20ده و در محلول استن و الکل به مدت شسته ش

شیمیایی  تركیبات 1.جدول عملیات التراسونیک قرار گرفت 

 دهد.تانتالوم كه در زیر لایه استفاده شده است را نمایش می

نتایج آنالیز عنصري نمونه كاشت نشده تانتالوم را  2 شکل

تشاین قسمت از آزمایش توسط دستگاه كا دهد.نمایش می

ها تحقیقات پلاسما انجام گرفت. پنج عدد از نمونه یون مركز

2هاي تقریبی را به مساحت
cm 1 براي كاشت انتخاب می

 5-10( Toorسازي )خلا دستگاه در شروع عملیات یون كنیم.

كه در حین عملیات كاشت با توجه به ایجاد باریکه یونی  2 ×

كاشت بر روي كند. شرایط می تغییر 4-10 × 2( Toor) به

آورده شده  1ها در جدول هاي تانتالوم براي تمام نمونهنمونه

ها در حین كاشت مورد تمام نمونهدر ضمن دماي در  است.

همچنین زاویه برخورد  گراد بوده است ودرجه سانتی 400

)نسبت به خط عمود  هاي كاشت شده صفر درجهبراي نمونه

 90شده تحت زاویه هاي آماده نمونهبر سطح( بوده است. 

نسبت به باریکه یون در دستگاه كاشت یون قرار داده شده و 

اند. شرایط انجام كاشت برروي تحت كاشت یون قرار گرفته

  آورده شده است. 1صورت یکجا در جدول هاي مختلف بهنمونه

 

 
 از تانتالوم کاشت نشده یمیاییش یبترک یزآنال یجنتا -2 شکل

Elt Line Int K Kr W% A% 

C Kα 15.9 0.0055 0.0054 1.20 14.38 

O Kα 21.2 0.0050 0.0049 0.86 7.75 

Ta Mα 2812.5 0.9895 0.9681 97.94 77.87 
   1.0000 0.9784 100.00 100.00 
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 متفاوت یونی یانجر یها با چگالنمونه یکاشت برا یپارامترها -1 جدول

 نمونه 1 2 3 4 5

 ولت(انرژی )کیلو الکترون 30 30 30 30 30

 متر مربع()میکرو امپر بر سانتی جریان یونی 100 100 100 100 100

 متر مربع()یون بر سانتی جریان یونی 1×1710 3×1710 5×1710 7×1710 10×1710

 ()ثانیه زمان کاشت 300 1050 1600 2420 3800

 گراد()درجه سانتی دما 400 400 400 400 400

 

 

  زمان انجام كاشت هر نمونه از رابطه زیر محاسبه شده است:

(I  )چگالی جریان یون   T =
dose×I

6.22×1012 

 نتایج و بحث -3

یکی از مشخصاتی كه بعد از كاشت یون تغییر قابل 

بندي سطح نمونه تحت كاشت اي خواهد داشت دانهملاحظه

شد كه باتوجه می نظر موردبندي از ایندانهباشد. تغییرات می

بندي و زبري سطح وجود دارد. اي بین دانهدر اكثر مواقع رابطه

ده از دست آمبراي بررسی این مشخصه از دستگاه تصاویر به

 میکروسکوپ نیروي اتمی استفاده شده است. 

براي  AFM1 در ذیل نتایج آنالیز میکروسکوپ نیروي اتمی

ده آورده شده ــشت شده و نمونه كاشت نشهاي كانمونه

 است.

ما پلاس  مركز تحقیقات فیزیک AFMدر این پروژه از دستگاه 

 ساخت كارخانه كه Auto Prob CPكه از مدل 

 Park Sintefic Insrument باشد براي بررسی توپوگرافی می

هاي براي نمونه AFMسطح استفاده شد. در ذیل نتایج آنالیز 

 نمونه كاشت نشده آورده شده است.كاشت شده و 

 
1 Atomic Force Microscope 

نالیز سطح با استفاده از میکروسکوپ آ -3-1

 نیروی اتمی

هاي آرگون بر روي سطوح تانتالوم توسط یون در این تحقیق

متر مربع( فرآیند )یون بر سانتی 10 × 1۷10تا  1 × 1۷10با 

كاشت انجام شده است. فرآیند كاشت یونی منجر به تغییر 

و تمامی سطوح ناشی از این  گرددشناسی سطوح میریخت

فرآیند ناهموار هستند. این سطوح ناهموار به عنوان فصل 

اي مورد استفاده قرار گرفته مشترك در ساختارهاي چندلایه

گذارند. در ادامه تاثیر و بر خواص ترابردي این ساختارها اثر می

نشده( و كاشت شده بر ناهمواري فصول مشترك خام )كاشت

اي ور و رسانندگی الکتریکی ساختارهاي چندلایهاحتمال عب

 بررسی خواهد شد. 

 سطوح كاشت تصاویر میکروسکوپ نیروي اتمی 3درشکل 

نشده و كاشت شده به منظور بررسی بهتر نشان داده شده 

 است. 

ها و توزیع آندر این تصاویر، تغییرات اساسی مانند سایز دانه

ها قبل و پس از فرآیند كاشت با یون آرگون قابل مشاهده 

است. 
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 تانتالوم كاشت نشده

 
 1 × 1۷10كاشت شده با جریان یونی

 
 3 × 1۷10كاشت شده با جریان یونی

 
 5 × 1۷10كاشت شده با جریان یونی

 
 ۷ × 1۷10كاشت شده با جریان یونی

 
 10 × 1۷10كاشت شده با جریان یونی

 از تانتلوم کاشت شده و کاشت نشده یاتم یروین یکروسکوپتصاویر م -3 شکل

 34.47 nm

 0.00 nm

200nm

 111.86 nm

 0.00 nm

200nm

 38.88 nm

 0.00 nm

200nm

 18.20 nm

 0.00 nm

200nm

 26.14 nm

 0.00 nm

200nm

 52.46 nm

 0.00 nm

200nm
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دهند ناهمواري سطوح قبل و همان طور كه تصاویر نشان می

بعد از این فرآیند تغییر نموده و به همین دلیل تغیییرات ریشه 

نشان  2هاي مختلف در جدول نمونهمیانگین مربع ناهمواري 

افزایش یافته و  5 × 1۷10داده شده است. این مقادیر تا دز 

یابد. دلیل این افزایش و كاهش می 10 × 1۷10سپس در دز 

در اثر كندوپاش به دلیل بمباران  توان به ترتیبكاهش را می

ها به واسطه افزایش مجدد ماده به دره و سپس توزیع یافتن

خش شدگی به دلیل ناهمواري در دزهاي بالا تشریح فرآیند پ

، 2ions/cm 1۷10 × 5 نمود. دلیل دیگر افزایش ناهمواري در دز 

 هاي تانتالوم در سطوح نمونه است.افزایش انتشار سطحی اتم

طبق جدول فوق واضح است كه نمونه به دلیل بمباران یونی 

طابق نشده م شوند. در مورد نمونه كاشتدچار تغییرات اساسی می

، سطح نمونه هموار به نظر رسیده و ریخت شناسی آن 3شکل 

 .دهدهاي كوچکی را در سطح صاف نشان میبرآمدگی

 یالکترون یکروسکوپم یرتصاو -3-2

نمایش تصاویر میکروسکوپ الکترونی براي  4شکل 

باشد. این تصاویر هاي كاشت شده و كاشت نشده مینمونه

ها با جریان یونیهاي متفاوت روي نمونه فقط اثر كاشت را بر

دهد. نشان می

دهد كه با افزایش جریان یونی، سطح نمونه تصاویر نشان می

 تحت تأثیر قرار گرفته است.

ی شود. بعضها تأثیر كاشت مشاهده میبرروي بعضی نمونه

باشد ها برروي نمونه براثر پولیش مکانیکی سطح میخراش

دهد. در شده آن را نمایش میكه در شکل نمونه كاشت ن

 10 × 1۷10تا  1 × 1۷10نی هاي كاشت شده با جریان یونمونه

متر مربع( تأثیر كاشت و اصلاح ساختار سطحی یون بر سانتی)

ها با نتایج میکروسکوپ نیروي دهد. این نمایشرا نمایش می

طح ها در زبري سباشد و با نتایج اندازه دانهاتمی در توافق می

 ق است.مواف

 هاهیاحتمال انتقال و عبور در سطح لا یبررس -3-3

ترین مقدار قابل دسترس احتمال عبور یکی از كاهش بیش

رود. ها به شمار مینتایج اصلی وجود ناهمواري در نمونه

 تبنابراین با استفاده از روش ماتریس انتقال، تاثیر فرآیند كاش

است. به ها بررسی شده یونی بر خصوصیات ترابردي نمونه

 این منظور، تابع موج زیر در نظر گرفته شده :

ψj = ∑ (aj
γ(q)e(iknz) + bj

γ(q)e−(iknz))e(iq.(x,y))
q              (1) 

با استفاده از پیوستگی تابع موج و مشتق آن، احتمال عبور از روش 

 ماتریس انتقال قابل محاسبه خواهد بود.

 

 ها.ه میانگین مربع ناهمواری نمونهتغییرات مقدار ریش -2 جدول

 (Å)  ناهمواری میانگین (Å)  ناهمواری ریشه میانگین مربع  ion/cm)2( دز (#)  نمونه

 15.7 22.3 0 نمونه کاشت نشده

1 1710×1 30.52 5.64 

2 1710×3 41.1 32.8 

3 1710×5 95.3 69.7 

4 1710×7 50.3 41.3 

5 1710×10 7.25 29.7 
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 كاشت نشدهتانتالوم 

 
 1 × 1۷10كاشت شده با جریان یونی

 
 3× 1۷10كاشت شده با جریان یونی

 
 5 × 1۷10كاشت شده با جریان یونی

 
 ۷ × 1۷10كاشت شده با جریان یونی

 
 10 × 1۷10كاشت شده با جریان یونی

 شده و کاشت نشده از تانتالوم کاشت یالکترون یکروسکوپتصاویر م -4 شکل

 

q  بردار موج عرضی وKn = [2m (Vn − En)] 1/2/ℏ  عدد موج

EFL ,، 0ب به ترتی 3و =n  1، 2، 3براي مناطق Vn است.  + V −

eVapp

4
 −eVapp ست كه اV = ∆Ec[θ(z − ε(r))]  وε(r)  ارتفاع

 فصل مشترك است. 
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(
a3

0
) = U (

a1

b1
)                                                                         (2)  

 :بر طبق این تعریف، رابطه عبور به شکل زیر است

T(E, Vapp) =
k3m3

k1m1
(

a3

a1
)2                                                         (3)  

ه ببنابراین، چگالی جریان به صورت تابعی از ولتاژ اعمالی 

 :[3]شود صورت زیر نوشته می

j(Vapp) =

em∗kBT

4π2ℏ3 ∫ T(E , Vapp )ln [
1+exp [

(EF−E )
kBT⁄ ]

1+exp [
(EF−E −eVapp)

kBT
⁄

]
∞

0
dE    (4)  

هاي ناهموار در فصول مشترك اول و سوم ساختارها نمونه

هاي ترابردي فوق را بنابراین مقدار كمیت نظر گرفته شده و

  دهند.تحت تاثیر قرار می

هاي مذكور یا كاشت نشده  كه ذكر شد، نمونه طورهمان

هستند و یا با استفاده از روش كاشت با یون آرگون بر روي 

متر و سطح ها یک میلیاند. ضخامت نمونهتانتالوم نفوذ یافته

متر مربع است. جرم موثر الکترونی به میلی 50×  50ها آن

 [20-16جرم الکترون در نظر گرفته شده است. ] me ت صور

هاي توان احتمال عبور را بر حسب انرژي الکتروناكنون می

فرودي براي نمونه كاشت نشده با و بدون در نظر گرفتن 

 رسم نمود. 5ناهمواریدر شکل 

 
 تاثیر ناهمواری بر احتمال عبور نمونه کاشت نشده. -5 شکل

نشان داده شده است، تاثیر عمده  5همان طور كه در شکل 

عبور به واسطه فرآیند پراكندگی ناهمواري كاهش احتمال 

وان تالکترون از فصول مشترك ناهموار تولید شده است. می

جا  ها نیز رسم نمود اما در اینمنحنی مشابه براي سایر نمونه

ي تاثیر میزان جریان یونی در فرآیند كاشت یونی بر مقایسه

ها مورد بحث و علاقه بوده، روي میزان پراكندگی الکترون

هاي پراكنده شده احتمال تنها سهم مولفه 6 ین، در شکلبنابرا

عبور به صورت تابعی از انرژي الکتررون فرودي نمایش داده 

 اند.شده

 

 
 عبور احتمال شده پراکنده هایتاثیر ناهمواری بر مولفه -6 شکل

 .آرگون یون با شده کاشت هاینمونه برای

ناهموار نسبت به حالت بدون ناهمواري،  در مقایسه حالت

فرآیند پراكندگی مانع از رسیدن مقدار احتمال عبور به عدد 

شود. همچنین تغییرات احتمال یک )بیشینه مقدار ممکن( می

هاي عبور به عنوان تابعی از میزان ناهمواري )براي نمونه

دهد كه با افزایش كاشت شده با دزهاي مختلف( نشان می

ز یونی، سطوح هموارتر شده و به عبارت دیگر، هرچه میزان د

تر باشد، سهم هاي استفاده شده در فرآیند كاشت بیشدز یون

 [25-21یابد. ]پراكندگی ناشی از ناهمواري كاهش می
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به منظور بررسی تاثیر پراكندگی ناشی از ناهمواري بر 

، مشخصه 8و شکل  ۷ها، در شکل رسانندگی الکتریکی نمونه

 كاشت نشده ( نمونه4)طبق رابطه شماره   I-Vولتاژ ، -نجریا

ال )بدون هاي براي حالت ایدهنشان داده شده است. منحنی

در نظر گرفتن ناهمواري( و حالت واقعی )با در نظر گرفتن 

ترین میزان زنی، بیشاند. در پدیده تونلناهمواري( ترسیم شده

د اگر فصول زنی كوانتمی را دارا خواهد بواحتمال تونل

ال و بدون ناهمواري در نظر گرفته شوند و این مشترك ایده

 خواهد شد.   I-Vامر منجر به بیشترین مقدار در قله مشخصات 

 
 چگالی جریان بر حسب ولتاژ برای نمونه کاشت نشده. -7 شکل

 
 ولتاژ حسب بر شده کاشت هایچگالی جریان نمونه -8 شکل

 .اعمالی

ناشی از ناهمواري فصول دهند كه پراكندگی نتایج نشان می

زنی تشدیدي جریان را كاهش داده و دره مشترك، قله تونل

دهد. بنابراین، نسبت قله به دره در جریان جریان را افزایش می

ال كاهش یافته است. نسبت به حالت با فصول مشترك ایده

هاي پراكنده شده چگالی جریان با به علاوه، سهم مولفه

یابد كه نتایج به دست آمده از یش میها افزاافزایش دز یون

نماید. با در نظر گرفتن نمودارهاي احتمال عبور را تایید می

توان به این جمع بندي رسید كه پدیده ترابرد و نتایج فوق می

زنی در ادوات الکترونیکی كه سطوح مشتركشان با فرآیند تونل

یمگردند قابل كنترل بوده و این روش كاشت یونی تولید می

 [34-26كننده باشد. ]تواند در ساخت این ادوات بسیار كمک

 

 گیرینتیجه -4

در طرح حاضر، تانتالوم به عنوان نمونه خام در نظر گرفته شد 

و فرآیند كاشت یونی با دزهاي متفاوت بر روي آن انجام شده 

است. به منظور بررسی سطوح تولید شده از تصاویر 

 ده است. تمامی سطوحمیکروسکوپ نیروي اتمی استفاده ش

موجود در طبیعت ناهموار هستند، اما فرآیند كاشت یونی منجر 

شوند. از طرفی شناسی سطوح تولید شده میبه تغییر ریخت

سطوح تولید شده در ادوات الکترونیکی متفاوت به كار گرفته 

ها در شوند، بنابراین بررسی خصوصیات ترابردي آنمی

افزایش دادن كارایی آن ادوات  ساختاهاي چندلایه  به منظو

حائز اهمیت است. احتمال عبور و چگالی جریان این 

اي كه سطوح مشتركشان با استفاده از ساختارهاي چند لایه

یکی از  ه شده است.اند، محاسبفرآیند كاشت یونی تولید شده

 است. نتایج نشان كاهش احتمال عبوراثرات اصلی ناهمواري، 

پراكندگی به واسطه فصول مشترك ناهموار دهد كه میزان می
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تر است. به علاوه تولید شده با كاشت یون آرگون بیش

محاسبات چگالی جریان نتایج مذكور را تایید نموده و میزان 

هاي پراكنده شده فصول مشترك ناهموار چگالی جریان مولفه

تولید شده با كاشت یون كمتر است. همچنین با افزایش دز 

تفاده شده، سطوح تولید شده هموارتر بوده و میزان هاي اسیون

 یابد. ها كاهش میپراكندگی الکترون از آن

 زاریسپاسگ 
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The Effects of Interfacial Roughness on the Argon Ion 

Implanted Tantalum Films 
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Abstract: In the present study, effect of interfacial roughness on the ion implanted 

Tantalum based surfaces has been investigated. The argon ions with energy of 30 keV and 

in doses of 1 × 1017, 3 × 1017, 5 × 1017, 7 × 1017 and 10 × 1017 (ion/cm2) have been used at 

ambient temperature. The Atomic Force Microscopy (AFM), analysis have been used to 

study and characterize the surfaces morphology. The effect of roughness through the ion 

implantation on the transport properties has been studied. The produced samples thin films 

are rough and therefore the transmission probability has been reduced. There was a 

significant change in areas of samples; such as roughness, grain size, its distribution for the 

un-implanted sample, and samples implanted with argon ions. The contributions of 

scattered components the transmission probability of samples which have been implanted 

by lower doses of ions are more dominant rather than those implanted by bigger doses of 

ions. Also, based on our results, by increasing the ion doses, the current density of thin 

films increase. 

Keywords: Argon ion, Tantalum, Roughness, transmission. 
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