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Abstract 

Introduction: In the present work, the X-ray diffraction (XRD) pattern 

of ZnSe quantum dots is simulated using a home-made computer program. 

ZnSe is an important semiconductor with an FCC-zinc blend stable 

crystalline phase owing a lattice constant of 5.6676 Å, which has 

widespread applications in optoelectronics, infrared detectors, and aerospace 

technology applications. 

Methods: In this study, XRD patterns are simulated for both bulk and 

nanoscale ZnSe. 

Findings: The results indicate that in the bulk phase, the diffraction peaks 

are very sharp and narrow, consistent with the standard reference cards. 

However, at the nanoscale, the peaks broaden and their intensity changes, 

indicating a reduction in crystallite size and an increase in structural defects. 

A comparison is made between the simulation and the experimental results, 

showing that the agreement between the experimental XRD pattern and the 

simulated one in terms of the number of peaks, their positions, relative 

intensities, and peak widths indicates good consistency. 
Conclusion: This research confirms that XRD simulation is a powerful and 

efficient tool for the structural analysis of nanomaterials, capable of 

accurately reproducing the effects of size and defects on diffraction patterns. 

Therefore, the developed program can play a significant role in the analysis 

and design of ZnSe semiconductor nanostructures and other compounds. 
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  سُیچى

( هزثَط ثِ ًمبط XRDعبسی الگَی پزاػ پزتَ ایىظ ) زر وبر حبضز، ؽجیِ :همسهِ

 ZnSeؽوَز.   ثب اعتفبزُ اس یه وس هحبعجبتی تَععِ یبفتِ اًجبم هی ZnSeوَاًتَهی 

ٍجْوی ٍ ابثوت    رعبًبی هْن زارای فبس ثلَری پبیسار ثب عبذتبر هىعجوی هزووش    یه ًین

ُ   5.6676ؽجىِ  ّوبی اپتَالىتزًٍیوه، آؽىبرعوبسّبی     آًگغتزٍم اعت ووِ زر حوَس

 ّبی َّا فضبیی ًیش وبرثززّبی فزاٍاًی زارز. فزٍعزخ ٍ فٌبٍری

ٍ   : رٍػ ِ   زر ایي وبر پضٍّؾی، الگَی پزاػ پزتوَ ایىوظ ثوزای ز ای ٍ  حبلوت وپهو

 گززز.  عبسی هی ؽجیِ ZnSeًبًَهمیبط 

ی پزاػ وبهلاً تیش ٍ  ّب ای للِ  آیس وِ زر حبلت وهِ اس ًتبیج چٌیي ثزهی: ّبیبفتِ

ی اعتبًسارز ّورَاًی زارز. ثب ایي حبل، زر  ّب ٍ وبرت  ّب ثبریه ّغتٌس وِ ثب جسٍل

ؽَز وِ ًؾبى زٌّسُ  ٍ سیبز هیتز ؽسُ ٍ ؽست آًْب ًیش ون  پْي  ّب اثعبز ًبًَ للِ

عبسی  ای ثیي ؽجیِ  ی عبذتبری اعت. همبیغِ ّب وبّؼ اًساسُ ثلَرن ٍ افشایؼ ًمص

عبسی اس  تجزثی ٍ ؽجیِ XRDؽَز وِ  اس تغبثك ثیي   ٍ ًیش ًتبیج تجزثی اًجبم هی

ّب ًؾبًگز یه هغبثمت  ّب ٍ پٌْبی للِ ّب، هىبى آًْب، ًغجت ؽست ثبثت تعساز للِ

 ثبؽس.  ذَة هی
اثشار  XRDعبسی  رٍ هؤیس ایي هغلت اعت وِ ؽجیِ پضٍّؼ پیؼ: گیزیًتیجِ

تَاًس اازات اًساسُ ٍ  لسرتوٌس ٍ وبرآهسی ثزای تحلیل عبذتبری ًبًَ هَاز اعت وِ هی

یبفتِ لبزر اعت  ی تَععِ ًمص را ثز الگَّبی پزاػ ثِ زلت ثبستَلیس وٌس. لذا ثزًبهِ

ٍ تزویجبت زیگز وبرثزز هْوی  ZnSeرعبًبی  برّبی ًینزر تحلیل ٍ عزاحی ًبًَ عبذت

 زاؽتِ ثبؽس.

 ّب: ولیسٍاصُ

، ZnSeبلورک، ساختار بلوری 
سازی پراش پرتو ایکس، فرمول  شبیه

 براگ، نقاط کوانتومی.
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 مقدمه-1

ی ٞای تحّیّی اػت وٝ اعلاػات ویفی ٚ وّٕ ص لذستٕٙذتشیٗ سٚؽیىی ا1 (XRD) ایىغ پشتٛپشاؽ 
كفحات ی ٔیاٍ٘یٗ تیٗ  ٌیشی فاكّٝ ا٘ذاصٜ وٙذ. دستاسٜ ػاختاس تّٛسی ٚ تشویة ٔادٜ فشاٞٓ ٔی

، ٘اؿٙاختٝ ٔٛادػاختاس تّٛسی  سی، ؿٙاػاییی تّٛٞا یا دا٘ٝ ٞاتّٛس ٌیشی ته تؼییٗ خٟتای،  ؿثىٝ
 ای اص واستشدٞای ایٗ سٚؽ آ٘اِیضی اػت وش٘ؾ ؿثىٝٚ  ٞٙذػی ؿىُ، ای تؼییٗ پاسأتشٞای ؿثىٝ

ٚ ٔحیظ صیؼت  ؿٙاػی ٞای ٔختّفی ٔا٘ٙذ ٟٔٙذػی ٔٛاد، صٔیٗ دس حٛصٜ پشاؽ پشتٛ ایىغ >.1ٚ2=

تٝ  آٖ ؿٛد ٚ ٘تیدٝ ایىغ اص كفحات تّٛسی ٔادٜ ا٘داْ ٔی پشتٛپایٝ پشاؽ  تشXRD  .واستشد داسد
فشدی داسد  اٍِٛی ٔٙحلشتٝ تّٛسٌشدد. ٞش  صاٚیٝ پشاؽ ثثت ٔیكٛست اٍِٛی ؿذت پشاؽ ٘ؼثت تٝ 

 ،ؿٛد. تحّیُ اٍِٛٞای پشاؽ تشای تؼییٗ فاصٞای ٔادٜ وٝ تٝ ػٙٛاٖ اثشاٍ٘ـت ٔادٜ ؿٙاختٝ ٔی

 .>1=تاؿذ ٔحاػثاتی پیچیذٜ اػت؛ تٝ ٚیظٜ صٔا٘ی وٝ ٕ٘ٛ٘ٝ داسای چٙذیٗ فاص داسای ٚ  دؿٛاسفشآیٙذی 
اػت. ایٗ سٚؽ تش   تٝ واس سفتٝ تّٛسی اتٕی ٔٛاد ٕاٖتشای تؼییٗ ػاخت ٌزؿتٝاص  ایىغ پشتٛپشاؽ 

ٞای ٔٛخٛد دس ٔادٜ  تا فٛاكُ ٔیاٖ اتٓ لاتُ ٔمایؼٝایىغ  پشتٛٔٛج  ایٗ اكُ اػتٛاس اػت وٝ عَٛ
ایىغ پشتٛ اػت تحت تاتؾ تشد ای تّٙذ داسای ٘ظٓ دٚسٜػاختٕاٖ اتٕی آٖ ای وٝ  اػت. ٚلتی ٔادٜ

وٙذ. تا  ٞای تشاي تِٛیذ ٔی تٝ ٘اْ لّٝ ٚاضحٚ  تیضٞای  ؿأُ لّٝ یپشاؿ ٌیشد اٍِٛی لشاس ٔی
 ػاختاس ی ٞا ٚ تماسٖ ٞای فضایی تٛاٖ ٚیظٌی ٞا ٔی ٚ ؿذت ایٗ لّٝ ای  صاٚیٝ ٌیشی ٔٛلؼیت ا٘ذاصٜ

 اص ا٘ذاصٜ تّٛسن وٝ ٍٞٙأی >.3=سا ٔـخق وشد ( ٞا دس ٔادٜ تّٛسی تؼذی اتٓ یؼٙی تشتیة ػٝ)تّٛسی 
>. ایٗ 4= ؿٛ٘ذ ٔی ؿذٌی پٟٗ دػتخٛؽ  XRDی  ٞا لّٝ یاتذ، ٔی واٞؾ ٘ا٘ٛ اتؼاد تٝ ای  پٝوُ اتؼاد

ای تاؿذ  تٛا٘ذ ٘اؿی اص وٛچه ؿذٖ ا٘ذاصٜ ٚ ٕٞچٙیٗ ٘مایق ػاختاسی ٚ وش٘ؾ ؿثىٝ پذیذٜ ٔی
 اعلاػات ٔٛخٛد تٛدٖ واسآیی آٖ، ػٕٛٔی تحّیُ خغٛط پشاؽ پشتٛ ایىغ ٚ إٞیت ٚخٛد تا. >5ٚ6=

 ٔٛاسد تشخی دس حتی ٚ ؿٛد ٕ٘ی اػتخشاج تٝ عٛس وأُ ٕٞیـٝ ٘ا٘ٛٔمیاع ٔٛاد تشایXRD ی ٞاٜ داد دس
 اسائٝ ؿذٜ XRD اٍِٛی تحّیُ تشای ٔتّٙٛػی ی ٞا سٚؽ>. تاوٖٙٛ 4= ٌشد٘ذ تفؼیش ٔی اؿتثاٜ تٝ ٘یض

 واس، ایٗ تشای ٞا سٚؽ تٟتشیٗ اص ا٘ذ. یىی ٌشفتٝ لشاس اػتفادٜ ٔٛسد ٔختّفی ٘ا٘ٛٔٛاد تشای وٝ اػت
 ی ٞا تش ٔذَ تىیٝ تا XRD ػاصی ؿثیٝ ا٘داْ تا. اػت ػاصی ؿثیٝ ٚ ٔحاػثات ػذدی اص اػتفادٜ
 ٔضایای اص یىی .آٚسد دػت ػاختاس ٘ا٘ٛرسات تٝ اص اسصؿٕٙذی اعلاػات تٛاٖ ٔی فیضیىی كحیح

 تش صٔاٖ ٚ پشٞضیٙٝ ٞای آصٔایؾ ا٘داْ تٝ ٘یاص تذٖٚ وٝ اػت ایٗ تّٛسی٘ا٘ٛرسات   XRD ػاصی ؿثیٝ
ساتغٝ ٔؼشٚف تشاي  XRDػاصی  تشیٗ فشَٔٛ ؿثیٝ اػاػی. تٝ دػت دٞذ اسصؿٕٙذی اعلاػات تٛاٖ ٔی

ػاصی ٘یض ٞؼت.  ٞای ؿثیٝ لاتُ اػتفادٜ دس تش٘أٝ ٚ تاؿذ ٔی 2dSin(θ)= mλاػت وٝ تٝ ؿىُ 
ٞا  یتداسای تشخی ٔحذٚد اػت ٚ لاتُ اػٕاَ تٝ تّٛسٞای وأُ )یؼٙی تذٖٚ ٘مق( فمظایٗ ساتغٝ 

 ػایشتاؿذ. اص  اعلاػاتی اص كفحات تاصتاتٙذٜ ٔٛسد ٘ظش ٚ فاكّٝ تیٗ آٟ٘ا ٔی ٘یاص تٝ ٕٞچٖٛ
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تا  ٞا تؼییٗ ا٘ذاصٜ تّٛسن ایٗ سٚؽ تشایوشد.  سا روشؿشس  فشَٔٛتٛاٖ  ٞای ٔؼشٚف، ٔی تٙذی فشَٔٛ

وُ پٟٙای  βٔٛج پشتٛ ایىغ،   عَٛ λوٝ دس آٖ  اػت D= K λ/ β Cos(θ) فشِٔٛی تٝ كٛست

تاؿذ وٝ تشای  ػأُ ؿىُ رسات ٔی ٘یض K تاؿٙذ.صاٚیٝ پشاؽ ٔی θؿذت ٚ  پشاؽ دس ٘یٓ تیـیٙٝ لّٝ
اػتفادٜ  XRD. ساتغٝ ؿشس اص ایٗ تاتت وٝ اص اٍِٛی تدشتی >2=اػت  89/0 ٔؼاٚی٘ا٘ٛرسات وشٚی 

ٞا  ایٗ ٔحذٚیتٔحذٚد اػت. ٕٞٝ  تیاتذٞا سا  تٛا٘ذ ٔٛلؼیت صٚایای پشاؽ ٚ ؿذت لّٝ وٙذ ِٚی ٕ٘ی ٔی
ا٘ذ ٚ تا واٞؾ یا حزف  ٞا تا آٟ٘ا تٝ دػت آٔذٜ تٙذی ٞایی ٟ٘فتٝ اػت وٝ ایٗ فشَٔٛ دس تمشیة

. فشَٔٛ تٙذی روش ؿذٜ دس ٔماِٝ حاضش اص ایٗ تاتت ٞای تالایی دػت یافت تٛاٖ تٝ دلت ٞا ٔی تمشیة
تذٖٚ ٞیچ تمشتی الذاْ تٝ  تاؿذ وٝ وٙذ یه ٘ٛآٚسی ٔی وٝ اص فشَٔٛ دلیك ٚ ٔؼتمیٓ پشاؽ اػتفادٜ ٔی

 ٕ٘ایذ. ٔی XRDؿثیٝ ػاصی 
 سػا٘اٞای  ٘ا٘ٛػاختاسٞای ٔثتٙی تش ٘یٓ  پظٚٞـٍشاٖ دس حٛصٜ ٘ا٘ٛفٙاٚسی تیؾ اص پیؾ تٝ ٔغاِؼٝ ٚیظٌی

BII-VIA ٝخذیذ  ییٚ ٞٛافضا یا٘ذ، صیشا ایٗ ٔٛاد دس تٛػؼٝ ادٚات اپتٛاِىتشٚ٘یى ٔٙذ ؿذٜ ػلال
 ؛سٚ٘ذ واس ٔی اٚسی تؼیاس ٟٔٓ تٛدٜ ٚ دس واستشدٞای ٔتؼذدی تٝاص ٘ظش فّٙواستشد داس٘ذ. ایٗ تشویثات 

آؿىاسػاصٞای ٘ٛسی ؿفاف، ٕ٘ایـٍشٞای  ٘ٛستاتی، سػا٘ا،  ٞای ٘ٛسی، ادٚات ِیضس ٘یٓ ٔا٘ٙذ حافظٝ
 forward، فٛتٛدیٛدٞای فشا تٙفؾ، دٚستیٟٙای فشٚػشخ پیـٍٙش)ٞای خٛسؿیذی تلٛیشی، ػَّٛ

looking ػّٙیذ سٚی٘ا٘ٛرسات اخیشاً  >.7ٚ ... = ٜ دس كٙؼت ٞٛاپیٕایی( خٟت اػتفاد (ZnSe ٝت )
ؿٛد، تٛخٝ  فشد آٖ ٘اؿی ٔی ؿیٕیایی ٔٙحلشتٝ ٚی ٞای فیضیى ای وٝ اص ٚیظٌی دِیُ واستشدٞای تاِمٜٛ

ٌاف ا٘شطی تضسي تا ٌزاس ٔؼتمیٓ، خزب  ُٞا ؿأ اػت. ایٗ ٚیظٌی  سا تٝ خٛد خّة وشدٜ ای  تؼیاس ٚیظٜ
 فؼاِیت ضذ تاوتشی، ،صیاد، سػا٘ایی اِىتشیىی ٔغّٛبپاییٗ دس ٘احیٝ ٔشئی، ضشیة ؿىؼت ٘ٛسی 

>. ٔمالات صیادی دس ٔشاخغ ٚخٛد 8= تاؿٙذ فؼاِیت فٛتٛواتاِیؼتی صیاد ٚ ػاصٌاسی تا ٔحیظ صیؼت ٔی
ٍشٞا اِثتٝ دس استثاط تا حؼ >.8-10اػت = داسد وٝ تٝ ػٙتض ایٗ ٔادٜ ٚ ٘یض ٔـخلٝ یاتی آٖ پشداختٝ 

تٛا٘ذ تٝ عشاحی تٟتش  ٔی ZnSeٞای فیضیىی ٚ ػاختاسی  ػاصی دلیك ٚیظٌی تٛاٖ ٌفت وٝ  ؿثیٝ ٔی
ٞای ٞٛافضا وٕه  تش آؿىاسػاصٞای فشٚػشخ خٟت واستشدٞای ٘ظاستی ٚ دفاػی دس فٙاٚسی ٚ دلیك

 ی ػاصی ٔـخلات فیضیىی ٚ ٔمایؼٝ ؿٛد، ؿثیٝ آ٘چٝ وٝ دس ایٗ ٔمالات وٕثٛد آٖ احؼاع ٔی وٙذ.
تؼذاد ٔحذٚدی واس ٔحاػثاتی دس خلٛف  تاؿذ. ػٙدی ٘تایح ٔی ی تدشتی ٚ كحت ٞا آٟ٘ا تا دادٜ

ػاصی  ؿثیٝسیتٛاِذ تٝ  ػذدیدس ٔشاخغ ٚخٛد داسد وٝ تا سٚؽ  ZnSe٘ا٘ٛرسات ٚ ٘ماط وٛا٘تٛٔی 
XRD  تایذ دلت داؿت وٝ سٚؽ سیتٛاِذ دس ٚالغ یه اٍِٛسیتٓ تشاصؿی تش 13-11=پشداختٝ ا٘ذ .<

٘یؼت. ٔماِٝ  XRDػاصی  ای تشای ؿثیٝ ٞای تدشتی اػت ٚ یه سٚؽ ٔحاػثاتی پایٝ اػاع دادٜ
ٞای  پشداصد تا چٙیٗ سٚؽ ٔی XRDػاصی  ای پشاؽ تٝ ؿثیٝ پایٝ  حاضش اص ایٗ تاتت وٝ تا فشَٔٛ

 تشاصؿی تفاٚت اػاػی داسد. 
تا اتؼاد صیش ػٝ  ZnSe ٔشتٛط تٝ ٘ماط وٛا٘تٛٔی XRDػاصی اٍِٛی پشاؽ  دس واس حاضش، تٝ ؿثیٝ

 ZnSeٌیشد. اتتذا ػاختاس تّٛسی  ؿٛد ٚ ٘تایح حاكُ ٔٛسد تحث ٚ تشسػی لشاس ٔی ٘ا٘ٛٔتش پشداختٝ ٔی
ؿٛد. دس ادأٝ ٘یض ٘تایح  ػاصی پشاؽ پشتٛ ایىغ آٚسدٜ ٔی ٌشدد. ػپغ، اٍِٛسیتٓ ؿثیٝ روش ٔی

 تاؿذ. ٌیشی ٔی ٘تیدٝتٙذی ٚ  ٌشدد. ا٘تٟای ٔماِٝ ٘یض ؿأُ خٕغ ػاصی اسائٝ ٔی ؿثیٝ
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 ZnSeساختار بلور  -2

 تٛا٘ذ دس فاصٞای ٔختّف تّٛسی ٔثُ صیٙه ٔی ZnSe ،اػت  ؿذٜ  دس ٔمالات ٌضاسؽٕٞا٘غٛس وٝ 
1ّٙذتِ 

پایذاستشیٗ فاص دس ؿشایظ دٔای اتاق ٚ فـاس ٔؼِٕٛی >. فاص صیٙه تّٙذ 5= ؿٛد  تـىیُ 2ستضایتیا ُٚ 
تیـتشی تشای ٖ وٕتش اػت اص ٘ظش تشٔٛدیٙأیىی تشخیح تـىیُ آ تشای ا٘شطی آصادٚ چٖٛ  اػت

دس فاص   ZnSeٌیشد. تشویة تـىیُ داسد. دس ٔماِٝ حاضش، ٕٞیٗ ػاختاس تّٛسی ٔٛسد تٕشوض لشاس ٔی
چٟاس ؿأُ  ؿثىٝ ٚ ٞش ػَّٛ ٚاحذ( اػت FCCٔشوض ٚخٟی )ػاختاس ٔىؼثی  ایسادّٙذ صیٙه تِ
 . ایٗ ػاختاس تّٛسی ٔتؼّك تٝآٍ٘ؼتشْٚ اػت 6676/5ش تا تشاتایٗ تّٛس ثاتت ؿثىٝ تاؿذ.  ٔی ِٔٛىَٛ

Zn) سٚی ٞای واتیٖٛدس ایٗ ػاختاس،  .تاؿذ ٔی 216 تا ؿٕاسٜ ٌشٜٚ فضایی
دس ( 2+

Se) ػّٙیْٛ ٞای . ٕٞچٙیٗ آ٘یٖٜٛ لشاس داس٘ذٛٚخٞای  ِثٝٚ  ای ٌٛؿٝٞای  ٔٛلؼیت
یه ؿثىٝ  (2-

. خایی داس٘ذ وٝ تٝ ا٘ذاصٜ یه چٟاسْ لغش اكّی دس أتذاد لغش خاتٝ دٞٙذ ٔیتـىیُ  ٔشوضٚخٟیٔىؼثی 
كٛست یه ؿثىٝ إِاػی دٚ خضئی دس ٘ظش ٌشفت وٝ فالذ  تٛاٖ تٝ تذیٗ تشتیة، وُ ػاختاس سا ٔی

تا ٔختلات  ٞای ٚایىٛف چٟاس واتیٖٛ سٚی دس خایٍاٜ دس ایٗ آسایؾ .>7= اػت 3تماسٖ ٚاسٍٚ٘ی
تا ٔختلات  ٞای ٚایىٛف ا٘ذ، دس حاِی وٝ چٟاس آ٘یٖٛ ػّٙیْٛ دس خایٍاٜ غ ؿذٜتٛصی( 0،0،0) ٔؼادَ
-2345>. ایٗ تّٛس ٕٞچٙیٗ داسای ؿٕاسٜ واست 14=ا٘ذ  شاس ٌشفتٝل (4/1,4/1,4/1) ٔؼادَ

88JCPDS= = ؿٛد: دس داخُ ػَّٛ ٚاحذ ؿثىٝ تٝ كٛست صیش تیاٖ ٔی ٞا اتٓ ٔختلات>. 15اػت 
 :Znی  ٞا اتٓ

(1         )                                    
 >:Se =16ی  ٞا ٚ اتٓ

(2            )                  
ٞای یه ػَّٛ ٔىؼثی آٚسدٜ ؿذٜ اػت.  اتٓ ی ػاختاس صیٙه تّٙذ تا ِحاػ وشدٖ ٕٞٝ a-1دس ؿىُ 
تاؿذ دس  ٔی ZnSeِٔٛىَٛ  4 ی یش٘ذٜای اص ػَّٛ ٚاحذ ؿثىٝ تّٛس ػّٙیذ سٚی ٘یض وٝ دس تشٌ عشحٛاسٜ

 اػت: ؿذٜ   آٚسدٜ c-1ؿىُ 
 

 

1 cubic zinc blend 
2 hexagonal wurtzite 
3 Inversion symmetry 
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ای اس  ( عزحَارbُ. )ZnSeّبی یه علَل هىعجی زر  اتن  ٌس ثب لحبػ وززى ّوِلِ( عبذتبر سیٌه ثaِ: )1ؽىل 

Znوِ ؽبهل فمظ یه یَى  ZnSeعلَل ثغیظ ؽجىِ 
Seٍ یه یَى  2+

ی ٍایىَف  ّب اعت وِ عجك هىبى 2-

Znیَى  4وِ ؽبهل  ZnSe( عزحی اس علَل لزارزازی ؽجىِ ثلَر c) س.اً تَسیع ؽسُ
Seیَى  4ٍ  2+

عجك  2-

 ثبؽس. ( هی2( ٍ  )1رٍاثظ )

 
تٛاٖ ػَّٛ تؼیظ سا ٘یض  تاؿذ. ٔی ؿذ ایٗ ؿىُ ٔشتٛط تٝ ػَّٛ لشاسدادی ٔی اِثتٝ ٕٞا٘غٛس وٝ ٌفتٝ 
ی  ٞا عثك ٔىاٖ  ٞا دٞذ وٝ یٖٛ ٔی ای اص ایٗ ػَّٛ سا ٘ـاٖ ٘یض عشحٛاسٜ b-1ٔذ ٘ظش لشاسداد. ؿىُ 

ػاصی  ٚ ٘ظش تٝ إٞیت ؿثیٝ ZnSeا٘ذ. حاَ تا دس دػت داؿتٗ ػاختاس تّٛسی  ٚایىٛف دس آٖ ٚالغ ؿذٜ
آٖ ٚ  XRDػاصی  ی تؼذی تٝ ؿثیٝ ٞا )ٔمذٔٝ( ٔغشح ؿذ، دس تخؾ 1پشاؽ پشتٛ ایىغ وٝ دس تخؾ 

 ؿٛد. ٘ا٘ٛرسات ٔشتثظ تٝ آٖ پشداختٝ ٔی

 

 سازی پراش پرتو ایکس شبیه زنی و مدل -3

ٓ  حاِت اكّی تشای پشاوٙذٌی دٚتٝ عٛس وّی،  ٚخمٛد   ی ٔمٛاد  ٞما  ٚ پشاؽ پشتٛ ایىغ دس ٔٛاخٟٝ تا اتم
ایمٗ  (، ومٝ دس  اتٕی  ٔا٘ٙذ یه ٌاص ته)ؿذٜ تٝ ؿىُ تلادفی   ٞای چیذٜ پشاوٙذٌی تٛػظ اتٓ( 1: داسد

تما ٞمٓ خٕمغ    تٝ كمٛست اػمىاِش    ٞا تؿذٚ  خٟات سخ دادٜ ٚ ضؼیف اػت  پشاوٙذٌی دس تٕأی حاِت
( ومٝ دس ایمٗ   ٔا٘ٙذ یه تّٛس وأُ)ای  ؿذٜ تٝ كٛست دٚسٜ ٞای چیذٜ شاوٙذٌی تٛػظ اتٓ( پ2؛ ؿٛ٘ذ ٔی

ٚ   خٟات ٔحذٚدی وٝ لاٖ٘ٛ تشاي تشلشاس اػمت،   دس حاِت سخ  پمشاؽ  ی پذیمذٜ  پشاوٙمذٌی لمٛی تمٛدٜ 

لاتمُ تمٛخٟی ٔـماٞذٜ      پشاوٙمذٌی س٘مذ ٚ  تذاخُ ػاص٘ذٜ ٘ذاپشتٛٞای پشاوٙذٜ  ،دس ػایش خٟات. دٞذ ٔی
ی اػتا٘ذاسد اػتفادٜ  ٞا تٙذی تایذ اص فشَٔٛ XRDػاصی پشاؽ پشتٛ  ص٘ی ٚ ؿثیٝ دس ٔذَ .>17ؿٛد = ٕ٘ی

ٌیشد ومٝ تمٝ كمٛست صیمش تیماٖ       وشد. پشاؽ پشتٛ ایىغ تٛػظ تّٛسٞا تش اػاع لاٖ٘ٛ تشاي ا٘داْ ٔی
 ؿٛد: ٔی

(3                             )                                       

فاكّٝ كفحات تّمٛسی   dhklعَٛ ٔٛج پشتٛ ایىغ فشٚدی تش ٕ٘ٛ٘ٝ،  λیه ػذد كحیح،  nوٝ دس آٖ 
 ٚθhkl تاؿذ. تشای تشسػی دلیك ٘یض صاٚیٝ پشاؽ ٔشتٛعٝ ٔی  َ تمشی   تٙمذی وّمی   تش لاصْ اػت وٝ فشٔمٛ

تمش   شسػی یه تّٛس وأُ اػت، آٍ٘اٜ فشٔمَٛ پمشاؽ ػمادٜ   ٔغشح ٌشدد. اٌش فشم ؿٛد وٝ تّٛس ٔٛسد ت
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ٚ تشداس ؿمثىٝ ٚاسٖٚ   ، تشداس ا٘تـاس پشتٛی پشاوٙذٜ ؿذٜ فشٚدی Xؿٛد. اٌش تشداس ا٘تـاس پشتٛ  ٔی

َ   دس خٛاٞمذ آٔمذ.   4تاؿذ آٍ٘اٜ فشَٔٛ پشاؽ تٝ ؿىُ ساتغٝ  ٘یض  ؿمشط   تٙمذی دس ٚالمغ   ایمٗ فشٔمٛ

 تاؿذ: ٔیاػت وٝ ٔؼادَ سیاضی لاٖ٘ٛ تشاي  لاٜٚ

(4                                )                                                           

تٛاٖ تٕاْ  تٝ ػثاست دیٍش، تا داؿتٗ تشداسٞای ؿثىٝ ٚاسٖٚ ٚ ٔؼّْٛ تٛدٖ خٟت پشتٛ ایىغ فشٚدی ٔی

ٞا دس ٚالغ ٕٞاٖ ٔٛلؼیت فضمایی   وٙٙذ پیذا وشد. خٟت ایٗ ٞایی وٝ ؿشط فٛق سا تشآٚسدٜ ٔی 
 ٞا وألاً تیض ٚ تاسیه ٞؼتٙذ. ٞای پشاؽ سا ٘ـاٖ خٛاٞذ داد. تشای یه تّٛس وأُ ایٗ لّٝ لّٝ

ٚ ٘مؾ  ؼاد آٖ ٔحذٚد تاؿذحاَ اٌش تّٛسی وٝ ٔٛسد ٔغاِؼٝ لشاس داسد داسای ٘مایق تّٛسی تاؿذ )ٔثلاً ات
( دس ػیٗ حاِی وٝ تمشیة تؼیاس خٛتی اػمت  4(، آٍ٘اٜ فشَٔٛ )اتٓ ٞای ٚالغ دس ػغح پش سً٘ تش ؿٛد

ػمَّٛ ٚاحمذ ؿمثىٝ اػمت،      اص ٔؼذٚدیفمظ تؼذاد ِٚی خأغ ٘خٛاٞذ تٛد. دس اتؼاد ٘ا٘ٛٔتشی وٝ ؿأُ 
ٚ  ؿمذ ٘خٛاٞمذ   دیمذٜ  تیض ٚ تاسیه پشاؿیٞای  لّٝ تشای ٔثاَؿٛد؛  ( تاص ٞٓ وٕتش ٔی4) ی اػتثاس ساتغٝ

>. ایمٗ  5ٚ6= ٞای پشاؿی ٘یض تغییمش وٙمذ   ؿذٌی پیؾ خٛاٞذ آٔذ ٚ حتی ٕٔىٗ اػت وٝ استفاع لّٝ پٟٗ
( 4دس اتؼماد سیمض تّمٛسی ٚ ٔخلٛكماً دس لّٕمشٚ ٘ما٘ٛ اص ساتغمٝ )        XRDتٙذی  تذاٖ ٔؼٙاػت وٝ فشَٔٛ

ٞمای   ح ٚ یىتایی ٚخٛد ٘ذاسد ٚ تایذ تمٝ سٚؽ تٙذی كشی ا٘حشاف داسد. ٔتاػفا٘ٝ دس ایٗ خلٛف فشَٔٛ
ٞای اتٕی دس داخُ ػَّٛ ٚاحذ ؿمثىٝ   ٔحاػثاتی سٚی آٚسد. تشای ا٘داْ ایٗ واس لاصْ اػت وٝ خایٍاٜ

 اتٓ دس ٞش یاختٝ تؼیظ ٚخٛد داؿتٝ تاؿذ ٚ ٔىاٖ ٞمش اتمٓ ٘یمض تما      Nٔؼّْٛ تاؿذ. اٌش تشای ٔثاَ 

( ٚ پشتٛٞمای  ٞا )تا تشداس ا٘تـماس  ی پشتٛی ایىغ فشٚدی تٝ ایٗ اتٓآٍ٘اٜ دأٙٝ تذاخّ ،ٔـخق ؿٛد

 خٛاٞذ تٛد: 5( تٝ كٛست ساتغٝ پشاوٙذٜ ؿذٜ اص آٟ٘ا )تا تشداس ا٘تـاس 

(5                                    )                                       
ٔشتٛط تٝ یه ػَّٛ ؿثىٝ اػت ٚ اٌش چٙذیٗ ػَّٛ ٚخٛد داؿتٝ تاؿذ آٍ٘اٜ تا خٕغ  اخّیتذایٗ دأٙٝ 

ٝ   ٕٞٝ آٟ٘ا تٝ ساحتی ٔی ٞمای پشاؿمی سا پیمذا ومشد.      تٛاٖ ؿذت پشاؽ تش حؼة صاٚیٝ پشاوٙمذٌی ٚ لّم
اػت وٝ تشای تّٛس ٔٛسد ٘ظش   ؿذٜ  ای تٛػظ ٘ٛیؼٙذٌاٖ واس حاضش دس ٔحیظ ٔتٕتیىا تٛػؼٝ دادٜ تش٘أٝ

َ   ٞای ٚایىٛف( )ٔىاٖ ؿثىٝ دس ػَّٛ ٚاحذ ٞای اتٕی اتتذا خایٍاٜ سا  ، ثٛاتت ؿمثىٝ ٚ تشداسٞمای ا٘تمما
 ٌمشدد.  ٔمی ا٘تخماب   λCu:Kα=1.54178 Åٞذف ٔغ تا عَٛ ٔٛج  اص. پشتٛ ایىغ ٘یض وٙذ ٔی دسیافت

د٘ثماَ  تمٝ   ( تا ثاتت ٍ٘ٝ داؿتٗ 4ساتغٝ ) تا وٕهذ ٚ ٘ؿٛ تشداسٞای ٚاسٖٚ ؿثىٝ ػاختٝ ٔی ػپغ،

ؿٛد وٝ ؿشط تشاي سا تشآٚسدٜ وٙٙذ. ایٗ خٟمات دس ٚالمغ ٕٞماٖ ساػمتاٞای      ٞایی ٌـتٝ ٔی تٕاْ 
ػاصی ٘ا٘ٛتّٛسٞا، تا تٛخمٝ تمٝ ایٙىمٝ ػمَّٛ      ؿثیٝتشای تاؿٙذ.  ٔی ای حاِت وپٝ ٞای پشاؿی لّٝ ٚ پشاؽ

تش ٘یض تٝ كٛست ٔىؼثی  تضسي اػت رسات آٍ٘ؼتشْٚ 6676/5ٔشتغ تا ضّغ  ٔىؼة ٚاحذ ؿثىٝ تٝ ؿىُ
ٖ    ؿٛ٘ذ. ٔمی  شتی اص ػَّٛ ٚاحذ ؿثىٝ( ػاختٝ ٔیتا اتؼاد دِخٛاٜ )اِثتٝ ٔض ٞما سا دس   تمٛاٖ تؼضمی اص یمٛ

٘یض ٔٛسد تشسػی لشاس داد وٝ دس ٔماِٝ حاضش چٙیٗ ٞمذفی   سا ػاختاس ٘ا٘ٛرسٜ حزف وشد ٚ ٘ٛالق تّٛسی
ٚ ایٙىٝ چٙذ ػَّٛ ؿمثىٝ   نتؼتٝ تٝ اتؼاد تّٛس ،تش٘أٝ وأپیٛتشی ٔزوٛس دس ادأٝ، ٔذ ٘ظش ٘ثٛدٜ اػت.
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ای ؿمذت   ( سا ٔحاػثٝ وشدٜ ٚ دس ٟ٘ایت ٘یض تٛصیغ صاٚی5ٝخٕغ ساتغٝ ) سا دس خٛد خای دادٜ اػت حاكُ
تشای ا٘داْ ایٗ واس، تاص ٞٓ ساػتای فشٚد پشتمٛ ایىمغ   دٞذ.  پشاوٙذٌی )یا ٕٞاٖ پشاؽ( سا تٝ دػت ٔی

دس ٘ظمش   سا دس ػیؼتٓ ٔختلات ومشٚی  ٕاْ ساػتاٞای پشاوٙذٌی داسد ٚ ت ٍ٘ٝ ٔی ( سا ثاتت)یؼٙی
ؿمذت   اًسا تغییش دادٜ ٚ ٔدذدپشتٛ ایىغ وٙذ. ػپغ، خٟت فشٚد  ٌیشد ٚ دأٙٝ پشاؿی سا حؼاب ٔی ٔی

وٙذ تا تٕاْ ساػتاٞای  واس سا آ٘مذس تىشاس ٔی. ایٗ ٕ٘ایذ ٔحاػثٝ ٔی تشای تٕاْ خٟات پشاوٙذٌیپشاؽ سا 
ٟ٘ایمت  ذ. دس ٘ػاصی ٔٙاػة( پٛؿؾ دادٜ ؿٛ ٌؼؼتٝ تاٞای پشاوٙذٌی )اِثتٝ تا تؼذادفشٚدی ٚ تٕاْ ساػ

ٞای یافتٝ ؿذٜ دس یه خٟت پشاوٙذٌی دِخٛاٜ سا تا ٞٓ خٕغ وشدٜ ٚ ٕ٘ٛداس ؿذت سا تش  ٘یض ٕٞٝ ؿذت
تا ایمٗ وماس،    .دٞذ سا تٝ دػت ٔی XRDوٙذ ٚ اٍِٛی  تشػیٓ ٔی (2θ)یا ٕٞاٖ  حؼة صاٚیٝ پشاوٙذٌی

ٞا ٔٛسد ٘ظش  ٕٞٝ خٟتتّٛسن ٔٛسد ٘ظش اص تٕأی خٟات تحت تاتؾ لشاس داسد ٚ پشاؽ آٖ ٘یض دس اٍ٘اس 
افضایؾ اتؼاد تّٛس،  تا ٌیشد. چاِـی وٝ تشای ٔحاػثات دس ایٗ اٍِٛسیتٓ ٚخٛد داسد ایٗ اػت وٝ لشاس ٔی

وٙمذ.   ؾ پیذا ٔی( تٝ كٛست تلاػذی )ٔتٙاػة تا ٔىؼة ا٘ذاصٜ تّٛس( افضای5تؼذاد خٕلات دسٖٚ ساتغٝ )
ٌشدد وٝ صٔاٖ اخشای ٔحاػثات تؼیاس عٛلا٘ی ؿٛد. تشای پشٞیمض اص ایمٗ اتفماق،     ایٗ ٔٛضٛع تاػث ٔی

تشی اص ػاختاس تّٛس )غیش اص سیضتشیٗ تٙاٚب ومٝ ٕٞماٖ ػمَّٛ ٚاحمذ اػمت( ا٘تخماب        ٞای تضسي تٙاٚب
تمٛاٖ   ٔمی  ٘مٛآٚسی وماس حاضمش دس ٔحاػمثات تّممی ومشد.       یىمی دیٍمش اص   سا  تٛاٖ آٖ ؿٛ٘ذ وٝ ٔی ٔی

ٞای فضایی تّٛس ا٘دماْ داد ٚ   ( ٘ؼثت تٝ تٕاْ خٟتٍیشی5ٌیشی وألاً دلیمی تش سٚی فشَٔٛ ) ٔیاٍ٘یٗ
 تشی سػیذ: ٔٙاػةتٝ یه ساتغٝ 

(6)  

    
٘ما٘ٛرسات ایفما    XRDٟٕٔی دس ؿمثیٝ ػماصی    ساتغٝ فٛق تٝ فشَٔٛ پشاؽ دتای ٔؼشٚف اػت ٚ ٘مؾ

دس ادأمٝ   .دس داخُ تّٛسن اػمت   nٚ اتٓ  m( فاكّٝ تیٗ اتٓ 6دس ساتغٝ ) rmn. ٔٙظٛس اص >18وٙذ = ٔی
 ؿٛد. پشداختٝ ٔی ٞای فٛق تٙذی تا اػتفادٜ اص فشَٔٛ ػاصی تٝ روش ٘تایح ؿثیٝ

 

 سازی و نتایج محاسبات شبیه -4
 6676/5داسای ػاختاس ٔىؼثی ٔشوض ٚخٟی تا ثاتمت ؿمثىٝ    ZnSeؿذ، تّٛس   ٕٞا٘غٛس وٝ لثلاً ٘یض ٌفتٝ

لشاس داسد. تا ٚاسد ومشدٖ ٔـخلمات    ZnSeِٔٛىَٛ  4> ٚ دس ٞش ػَّٛ ٚاحذ ؿثىٝ 7اػت =آٍ٘ؼتشْٚ 
اٍِٛی پشاؽ  2دس ؿىُ ػاصی وشد.  سا ؿثیٝ XRDتٛاٖ اٍِٛی  ای ٔزوٛس، ٔی  ایٗ تّٛس دس تش٘أٝ سایا٘ٝ

ٝ  ای ایذٜ  تا ػاختاس وپٝ ZnSeٔشتٛط تٝ    ػماصی ؿمذٜ   آَ ٚ تذٖٚ ٘مق وٝ تٛػظ تش٘أٝ ٔٛسد ٘ظش ؿمثی
2θ=27.27ؿذیذتشیٗ لّٝ دس اػت.   ؿذٜ  آٚسدٜ

o      لشاس داسد وٝ ٔشتٛط تمٝ تاصتماب اص كمفحات تّمٛسی
. ایمٗ ٕ٘مٛداس ٕ٘ایماٍ٘ش    خذا اص ٞمٓ ٞؼمتٙذ  ٚ  تیضٞا تؼیاس  لّٝ ٕٞا٘غٛس وٝ ٚاضح اػتاػت.  (1,1,1)

 .تؼیاس تضسي( اػت تا اتؼاد فالذ ٘مق تّٛس آَ )ته ؽ تّٛس ایذٜپشا
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ػاصی ؿمذٜ ومألاً تما ؿمٕاسٜ      دٞذ وٝ اٍِٛی ؿثیٝ ٔمایؼٝ ٕ٘ٛداس فٛق تا اٍِٛٞای اػتا٘ذاسد ٘ـاٖ ٔی

ٚ  7ٔتؼّك اػت = 216 تا ؿٕاسٜ ٛا٘ی داسد ٚ تٝ ٌشٜٚ فضاییٕٞخ =JCPDS 88-2345واست 
15  .< 

تش ٔىؼثی تٝ ضمّغ   )یا تٝ عٛس دلیكتا اتؼاد دٚ ٘ا٘ٛٔتش  ZnSe٘یض اٍِٛی پشاؽ ٘ا٘ٛ تّٛسٞای  3دس ؿىُ 
1.7 nm ٜ2.11ای تٝ لغمش   وٝ اص ٘ظش حدٕی ٔؼادَ وش nm   )ومٝ تٛػمظ تش٘أمٝ ٔمٛسد ٘ظمش      اػمت

. تا تٛخٝ تٝ ایٙىٝ ػَّٛ ٚاحذ ایٗ تّٛس داسای ؿىُ ٔىؼثی اػت اػت  ؿذٜ  ؿذٜ اػت آٚسدٜػاصی  ؿثیٝ
ٛ اص ایمٗ   .٘ا٘ٛرسٜ ػاختٝ ؿذٜ تشای ٔحاػثات فٛق ٘یض تٝ ؿىُ ٔىؼثمی ا٘تخماب ٌشدیمذٜ اػمت     ٚ  اٍِم

ٝ  تش ٞؼتٙذ ٚ پشاوٙذٌی ؿذت پغ ٞا پٟٗ لّٝ وألاً ٔـخق اػت وٝ 2ٔمایؼٝ آٖ تا ؿىُ   ٘یمض  صٔیٙم
٘اؿمی اص   ٚ تغییمشات دس ؿمذت ٘ؼمثی آٟ٘ما     ٞای پشاؿمی  ؿذٌی لّٝ اكّی پٟٗ . ػّتاػت ؿذٜش تیـت

ومٝ اص پمشاؽ    تشیٗ ٘مق تّٛسی وٝ دس ایٙدا ٚخٛد داسد ٘مق ػغحی اػت . اكّیاػت ٘مایق تّٛسی
ٞای حدٕی تیـمتش تاؿمذ ایمٗ     ٞای ػغحی تٝ اتٓ ٌیشد. ٞشچمذس ٘ؼثت اتٓ ٞای ػغحی ٘ـات ٔی اتٓ

ٞمای   وٝ افضایؾ ٘ؼثت ػغح تٝ حدٓ یىی اص ػّت ٔمیاعیاتذ ٚ حٛصٜ ٘ا٘ٛ افضایؾ ٔی ؿذٌی ٘یض پٟٗ
ٗ دٞمذ  ؿذٌی سا ٘یض تٝ ؿذت تحت تاثیش لشاس ٔمی  ٞای فیضیىی خاِة اػت پٟٗ اكّی تشٚص ٚیظٌی  . ایم

ٚ  ا٘مذاصٜ ٞا تٝ دِیمُ اثمش    لّٝؿذٌی  تش پٟٗتّٛسی تیاٍ٘ش تاثیش واٞؾ ا٘ذاصٜ دا٘ٝ  ٔٛضٛع  ٘یمض  وٛچمه 
تمشیٗ لّمٝ دس    سٚی ؿىُ ٞمٓ ٔـمخق ؿمذٜ اػمت ؿماخق      اصٕٞا٘غٛس وٝ  .ای تّٛسی اػتٞ ٘مق

2θ=27.27
o  یما  لّمٝ  وأُ دس ٘یٓ تیـمیٙٝ استفماع   لشاس داسد. پٟٙای(FWHM )    ٘یمض تشعثمك صٚایمای

2θ=5.04∆ٔـخق ؿذٜ سٚی ٕ٘ٛداس تشاتش تا 
o ٘ؼثت تیٗ ؿذت دٚ لّٝ ٔشتفغ )یؼٙی لّٝ اكمّی  اػت .

2θ=45.25ٚ لّٝ ٚالغ دس 
o تاؿذ ٔی 0.7( ٘یض حذٚد. 
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 .ؽسُ تَعظ ًَیغٌسگبى همبلِ

 

 ؿذٜ  حاكُ اص واس تدشتی تا اتؼاد حذٚد دٚ ٘ا٘ٛٔتش آٚسدٜ ZnSe٘یض اٍِٛی پشاؽ ٔشتٛط تٝ  4دس ؿىُ 
 ٞای داسای ؿذتایٗ اٍِٛ  ی ؿشس تؼییٗ خٛاٞذ ؿذ. ی ٘ا٘ٛ تّٛسن تا ساتغٝ دأٝ، ا٘ذاصٜوٝ دس ا >5= اػت 

دسخمٝ(   28اكّی دس حذٚد  لّٝٚیظٜ  ٞا )تٝ لّٝی ا( تٛدٜ ٚ پ311ٟٙ(، )220(، )111ٞای ) لّٝتالا دس  ٘ؼثتاً
7.1 ٚ حذٚد ٘ؼثتا صیاد

o تاؿذ. ٔی 0.64ٚ ٘ؼثت تیٗ ؿذت دٚ لّٝ ٔشتفغ ٘یض حذٚد  اػت  ٝ  ٕٞا٘غٛس وم
ٝ  اػتٔـٟٛد  ٞای پشاؽ وألاً ؿٛد، پٟٗ ؿذٌی لّٝ ٔـاٞذٜ ٔی 4دس ؿىُ  دس ٘یمض  ٞما   ٚ ٔٛلؼیت لّم

ایٗ ٔٛضمٛع ٔییمذ    .تاؿٙذ ( ٔی3 سٚی ٕٞیٗ ٕ٘ٛ٘ٝ )ؿىُؿذٜ ػاصی ا٘داْ  تٛافك تؼیاس خٛتی تا ؿثیٝ
 تاؿمذ.  یٍش ٘یض ٔمی وٝ لاتُ ٌؼتشؽ تٝ ػاختاسٞای د اػتػاصی ٔٛفك ٚ لاتُ اتىای ایٗ ػاختاس  ؿثیٝ
یٗ ؿٛد. تشای ٔثماَ دٚ لّمٝ ٔٛخمٛد دس تم     دیذٜ ٔی 4 تا 3ٞای ا٘ذوی ٘یض دس ٔمایؼٝ ؿىُ  تفاٚتاِثتٝ 
اٍِٛی تدشتمی تما ٞمٓ    ػاصی ؿذٜ اص ٞٓ خذا ٞؼتٙذ ِٚی دس  دسخٝ دس اٍِٛی ؿثیٝ 60تا  40ٞای  صاٚیٝ

تمٛاٖ ٌفمت ومٝ اص     ٔمی  اػمت لیمك  ػاصی ا٘داْ ؿذٜ ومألاً د  تٛخٝ تٝ ایٙىٝ ؿثیٕٝٞپٛؿا٘ی داس٘ذ. تا 
 تٛا٘مذ  ٟ٘ا ٔمی إٓٞپٛؿا٘ی ظاٞشی ایداد ؿذٜ تیٗ ٞای ٔزوٛس دس اٍِٛی تدشتی ٚ  سفتٍی تیضی لّٝ تیٗ

 .   تاؿذ آٖ تٛدٜآؿىاسػاص لؼٕت ٔخلٛكاً  ٔٛخٛد دس دػتٍاٜ ٘اؿی اص خغاٞای احتٕاِی تدشتی
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ْ  1000ٔٙفشد وٕتش اص حمذٚد   تّٛسٞایا٘ذاصٜ  یٚلتلاتُ روش اػت وٝ  تاؿمذ،   ٘ما٘ٛٔتش(  100) آٍ٘ؼمتشٚ
 تٟتمش « 2ا٘ذاصٜ تّٛسن»اكغلاح وٝ كحیح ٘یؼت ٚ  ؿٛد یاػتفادٜ ٔ« 1ا٘ذاصٜ رسٜ»ٔؼٕٛلاً اص اكغلاح 

 ٗیم اذ ومٝ  ٙدٞ ٞای پشاؽ پشتٛ ایىغ ٘ـاٖ ٔی ّٝدس ل یؿذٌ ٔحذٚدٜ ا٘ذاصٜ، پٟٗ ٗیدس ا ٞا تّٛساػت. 
 :ؿٛد یٔ  ادٜد (7 ؿشس )ساتغٝ تٛػظ ساتغٝ یؿذٌ پٟٗ

(7)  
   

خمظ پمشاؽ    ی ؿمذت ٝ ٙیـم یت ٓیدس ٘م  ٞای پشاؽ لّٝ ػشم وأُ βhkl ،ا٘ذاصٜ تّٛسن Dhkl دس آٖ وٝ
ٜ  Kایىغ فشٚدی تش ٕ٘ٛ٘ٝ ٚ  عَٛ ٔٛج پشتٛ λ، اٖیؿذٜ تش حؼة ساد پٟٗ ی تـمىیُ   ػأُ ؿمىُ رس

ؿمىُ  تاؿذ. لاصْ تمٝ رومش اػمت ومٝ      ٔیK ;89/0ؿذٜ تٛػظ تّٛسوٟا اػت وٝ تشای ٘ا٘ٛرسات وشٚی 
خغٛط پشاؽ،  یتٕأ ٚ ٌشدد دس ٔغاِؼات تدشتی تٛػظ ٔیىشٚػىٛج اِىتشٚ٘ی ػثٛسی تؼییٗ ٔیرسات 

ٚ  یپشتمٛ فمشٚد   یمی ٔا٘ٙمذ ٚاٌشا  یّیفشاتش سٚد، تٝ دلاآٍ٘ؼتشْٚ  1000وٝ ا٘ذاصٜ تّٛسن اص  یصٔا٘ یحت
 ی، ػشم اضماف βhklٔٙظٛس اص  . اص ایٗ سٚ،داس٘ذی شیٌ ، ػشم لاتُ ا٘ذاصٜىغیپشتٛ ا لغشا٘ذاصٜ ٕ٘ٛ٘ٝ ٚ 

ومٝ ا٘مذاصٜ    یاػاػاً صٔما٘ βhkl  ٍش،یاػت. تٝ ػثاست د ییاص اثش ا٘ذاصٜ تّٛسن تٝ تٟٙا ی٘اؿ یؿذٌ پٟٗ ای
تا اػمتفادٜ اص  ٕٞا٘غٛس وٝ روش ؿذ >. 5ٚ6ٚ19= ؿٛد، كفش اػت ـتشیآٍ٘ؼتشْٚ ت 1000تّٛسن اص حذٚد 
تٛاٖ ا٘ذاصٜ ٘ا٘ٛتّٛسن سا تٝ دػت آٚسد. عثك ایٗ فشَٔٛ، ا٘ذاصٜ ٘ا٘ٛ تّٛسن ٔشتمٛط تمٝ    فشَٔٛ ؿشس ٔی

 

1 Particle size 
2 Crystallite size 
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وٝ ٕٞخٛا٘ی تؼیاس خٛتی تا پیؾ تیٙی حاكمُ   دػت آٔذٝ ٘ا٘ٛٔتش ت 98/1حذٚد  4اٍِٛی پشاؽ ؿىُ 
  .ػاصی داسداص ؿثیٝ 

ُ  اسائمٝ ؿمذٜ   اٍِٛیػٝ تغٛس وّی،  ٝ  4ٚ 3ٚ  2 ٞمای  دس ؿمى ٖ تمٝ تشتیمة    وم دٞٙمذٜ اٍِٛٞمای    ٘ـما
ی آصٔایـٍاٞی  ٘تیدٝ٘ا٘ٛٔمیاع ٚ  ٚ ای دس حاِت وپٝػاصی ؿذٜ  ؿثیٝ ZnSe ٞای ٕ٘ٛ٘ٝ  XRDپشاؽ
اِثتمٝ   ذ تمٝ خمٛتی تما ٞمٓ ػماصٌاسی داس٘مذ.      ٙتاؿم  ػٙتض ؿذٜ تٝ سٚؽ ٌشٔاتی ٔی ی ػّٙیذ سٚی ٕ٘ٛ٘ٝ
ٝ ٞمایی دس ؿمذت ٚ ٔٛلؼیمت     تفاٚتیی ٘یض تیٗ آٟ٘ا ٚخٛد داسد. چٙیٗ  ٞا تفاٚت ٖ  ٞما  لّم ٞما   ٚ پٟٙمای آ

دس ادأٝ تٝ  .، ٘ظٓ تّٛسی، ٚ ویفیت ٕ٘ٛ٘ٝ اسائٝ دٞٙذتّٛسنتٛا٘ٙذ اعلاػات اسصؿٕٙذی دستاسٜ ا٘ذاصٜ  ٔی
 ؿٛد. تحث ٚ تشسػی ٘تایح تٝ دػت آٔذٜ پشداختٝ ٔی

 بحث و بررسی -5
 ZnSeػاصی ٘ـاٖ داد وٝ تّٛس  ٘تایح ؿثیٝ( 5ی  ش تٝ اػتفادٜ اص ٔذَ وأُ پشاؽ پشتٛ ایىغ )ساتغٝ٘ظ
دٞذ وٝ  ای اٍِٛیی اص پشاؽ پشتٛ ایىغ اسائٝ ٔی آَ ٚ وپٝ دس ؿشایظ ایذٜ یػاختاس ٔىؼثی ٔشوض ٚخٟ تا

آَ اػمت ومٝ    شاؽ ایذٜدٞٙذٜ اٍِٛی پ ٘ـاٖ 2تلٛیش ؿىُ ٞای اػتا٘ذاسد وألاً ٕٞخٛا٘ی داسد.  تا دادٜ
 تٝ كمٛست خغمٛط تاسیمه   ا ٞ ؿذت .اػت 2θhklٞای تیض ٚ تاسیه دس صٚایای ٔـخق  تٟٙا ؿأُ لّٝ

 .ٞؼمتٙذ  (hkl) ٔیّمش ٔـمخق   ٞای ؿاخقا٘ذ وٝ ٕٞاٖ ٔٛلؼیت كفحات تّٛسی تا  ٕ٘ایؾ دادٜ ؿذٜ
ؿٛ٘ذ ومٝ   ٔی ٞا فمظ دس خٟاتی ظاٞش تاصتاباػت،  صیٙه تّٙذ ٚخٟیٔشوض  ٔىؼثی ZnSe چٖٛ ػاختاس

ی ػذْ ٚخٛد ومش٘ؾ یما ٘ممق دس تّمٛس      دٞٙذٜ ٞا تؼیاس تیض٘ذ وٝ ٘ـاٖ لّٝ .تشآٚسدٜ ؿٛد ؿشط ا٘تخاتی
  .اػت

ٞا دیٍش تٝ ؿىُ  لّٝ ٘ا٘ٛٔتش اػت( 2ی  ػّٙیذ سٚی تا ا٘ذاصٜ٘ا٘ٛتّٛس  XRDػاصی  ؿثیٝ)وٝ  3ؿىُ دس 
اػت ومٝ  س ّت ایٗ پذیذٜ، لاٖ٘ٛ ؿشػ .ؿٛ٘ذ ٞای پٟٗ ظاٞش ٔی لّٝخغٛط تیض ٘یؼتٙذ، تّىٝ تٝ كٛست 

تما وماٞؾ ا٘مذاصٜ    . ؿمٛد  ٞا تیـتش ٔمی  تش تاؿذ، پٟٙای لّٝ وٛچه ی تّٛسن دٞذ ٞش چٝ ا٘ذاصٜ ٘ـاٖ ٔی
دس  .سٚد صٔیٙمٝ ٘یمض تمالاتش ٔمی     ٞا، ؿذت ٘ؼثی آٟ٘ا واٞؾ یافتمٝ ٚ پمغ   لّٝؿذٖ  رسات، ػلاٜٚ تش پٟٗ

ٝ ٞشچمٝ   .سٚد اص تیٗ ٔمی  ٝ ٚ ٘ظٓ دٚستشدٞای ٔٛاصی تّٛسی واٞؾ یافت ٘ا٘ٛٔمیاع، تؼذاد كفحٝ ٞما   لّم
ٞای تاسیمه ٚ   لّٝ .ش ٚ ٘مق ػاختاسی تیـتش اػتىتوٛچ تّٛسنوٕتش تاؿذ، ا٘ذاصٜ  آٟ٘ا تش ٚ ؿذت پٟٗ

دس تؼیاس خضئی ٚ ٘أحؼٛػمی   اختلاف .اػت دسؿتدٞٙذٜ ویفیت تّٛسی تالا ٚ ا٘ذاصٜ دا٘ٝ  ٔٙظٓ ٘ـاٖ
ٝ  ٘اؿمی اص   تٛا٘ذ ٔی ٞا ػٕذتاً لّٝٔحُ  ٜ    پاسأتشٞمای ؿمثى ٛ   ای ٚ تماثیشات ػمغحی دس ا٘مذاص ، ٞمای ٘ما٘

تا ایٗ حاَ، ٍٞٙأی وٝ اتؼاد تّٛس تٝ ٔمیماع ٘ما٘ٛٔتشی    .ای تاؿذ ٔحذٚدیت وٛا٘تٛٔی ٚ وش٘ؾ ؿثىٝ
ٝ   تٛخٟی دس اٍِٛی پشاؽ ٔـاٞذٜ ٔی یاتذ، تغییشات لاتُ واٞؾ ٔی ی ٔؼمتمیٓ   ؿٛد. ایٗ پذیمذٜ ٘تیدم

 ؿٛد تیٙی ٔی وٙٙذٜ دس پشاؽ اػت وٝ ٔغاتك تا ٔؼادِٝ ؿشس پیؾ تواٞؾ تؼذاد كفحات تّٛسی ؿشو

 اػمت  اسائٝ ؿذٜ ٘ا٘ٛٔتش 98/1ی  ا٘ذاصٜتا  ZnSe ٘ا٘ٛ تّٛسٞایوٝ اٍِٛی پشاؽ تدشتی تشای  4دس ؿىُ 
ٗ     ؿٛد. لّٝ ٔـاٞذٜ ٔی 3ؿىُ  ، ٕٞاٖ سٚ٘ذ>5= تمش ٚ داسای   ٞای پشاؿی دس ٔمایؼٝ تما تّمٛس وأمُ پٟم

ٝ   خٛا٘ی تیٗ ٘تایح ؿثیٝ یٗ ٞٓؿذت وٕتشی ٞؼتٙذ. ا  وماس  ػاصی ٚ آصٔایؾ، اػتثاس سٚؽ ٔحاػمثاتی تم
ٞای تدشتی ٔٛیذ ایٗ ٔغّة اػت وٝ  ػاصی تا دادٜ تغاتك تؼیاس خٛب ٘تایح ؿثیٝ .وٙذ سفتٝ سا تأییذ ٔی

تٛاٖ یه پُ استثاعی لٛی تمیٗ عشاحمی تدٟیمضات اپتمٛاِىتشٚ٘یىی پیـمشفتٝ دفماػی ٚ عشاحمی         ٔی
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 ػاصی ٘ا٘ٛػاختاس ایداد وشد. تخللی ؿثیٝافضاسٞای  ٘شْ
ٝ  ؿذٜ ٚ تدشتی ٘ـاٖ ٔی ػاصی ی اٍِٛٞای ؿثیٝ تٝ عٛس وّی، ٔمایؼٝ ٝ ( 1 دٞذ وم ػماصی دس اتؼماد    ؿمثی

تما  ( 2، ٞای اػتا٘ذاسد داسد آَ سا تاصتِٛیذ وٙذ وٝ تغاتك وأُ تا دادٜ تضسي لادس اػت اٍِٛی پشاؽ ایذٜ
ٝ    ییشات لاتُ تٛخٟی ؿأُ پٟٗواٞؾ اتؼاد تّٛس تٝ ٔمیاع ٘ا٘ٛ، تغ ٞما سخ   ؿذٌی ٚ وماٞؾ ؿمذت لّم

ٞمای تدشتمی تغماتك     خٛتی تا دادٜ ٘ا٘ٛٔتش تٝ 2ػاصی دس اتؼاد  آٔذٜ اص ؿثیٝ دػت اٍِٛی تٝ( 3ٚ  دٞذ ٔی
ٖ  تٙاتشایٗ، ٔمی  .ی دلت ٔذَ دس تاصتِٛیذ اثشات ا٘ذاصٜ ٚ ٘مایق تّٛسی اػت دٞٙذٜ داسد وٝ ٘ـاٖ دس  تمٛا

اثمشات ػماختاسی ٚ    ػماصی ؿمذٜ تٛا٘مایی ٔٙاػمثی دس تاص    ی تٛػمؼٝ دادٜ  وٝ تش٘أٝ ٘تیدٝ ٌشفت ٟ٘ایت
تٛا٘ذ تٝ ػٙٛاٖ اتضاسی ٔمیثش دس تحّیمُ ٔمٛاد ٘ما٘ٛتّٛسی ٔمٛسد       داسد ٚ ٔی XRD ای تش اٍِٛٞای ا٘ذاصٜ

ٝ     .اػتفادٜ لشاس ٌیشد ای ٚ وماٞؾ   ایٗ ٔٛضٛع تا ایداد أىاٖ ٔغاِؼات ػماختاسی ٚ اثمش ٘ممائق ؿمثى
، ٘تایدی سا تذػت 1ٞای ؿثىٝ خایی ای ٚ چٍاِی ٘اتٝ ٞایی ٘ظیش وش٘ؾ ؿثىٝ تّٛسوٟا تش ٚیظٌی ی ا٘ذاصٜ

 .تٛا٘ذ تؼیاس ٘ضدیه تٝ ٘تایح تدشتی دس آصٔایـٍاٜ تاؿذ دٞٙذ وٝ ٔی ٔی

 گیری بندی و نتیجه جمع -6

ا٘مذاصٜ   تا ٛ٘ا٘ اتؼاد دس ٞٓ ٚای   حاِت وپٝ دس ٞٓ ZnSe سػا٘ای ٘یٓ XRD پشاؽ ٔماِٝ اٍِٛی ایٗ دس
دس ٔدٕٛع، ٘تایح ایٗ ٔغاِؼٝ ٘ـاٖ  .ٌشدیذ ػاصی ؿثیٝ وذ ٔحاػثاتی تٛػؼٝ یافتٝ یه تٛػظ ٘ا٘ٛٔتش 2

تٛا٘ذ تٝ ػٙٛاٖ اتضاسی لذستٕٙمذ ٚ واسآٔمذ تمشای تحّیمُ ػماختاسی       ٔی XRD ػاصی دٞذ وٝ ؿثیٝ ٔی
ػٙمٛاٖ   تٛا٘ذ تٝ ٔی XRD یػاص ٘ا٘ٛٔٛاد ٔٛسد اػتفادٜ لشاس ٌیشد. ایٗ ٔٛضٛع تیاٍ٘ش آٖ اػت وٝ ؿثیٝ

ٖ    تشای تحّیُ ػاختاسی ٘ا٘ٛٔٛاد، تذٖٚ ٘یاص تٝ آصٔایؾ ٔٙاػةاتضاسی  تمش، ٔمٛسد    ٞمای پشٞضیٙمٝ ٚ صٔما
تٛا٘ذ دس حٛصٜ وٙتشَ ویفیت تٝ ٟٔٙذػاٖ ٚ عشاحاٖ  ػاصی تٛػؼٝ یافتٝ ٔی وذ ؿثیٝ .اػتفادٜ لشاس ٌیشد

ٛاد ٘ا٘ٛ تا واسآیی تالاتش خٟمت وماس دس ٔحمیظ    ٞای ػاختاسی تتٛا٘ٙذ  ٔ تیٙی ٘مق وٕه وٙذ تا تا پیؾ
٘ـاٖ داد ومٝ تش٘أمٝ    پظٚٞؾتٝ عٛس وّی، ایٗ  ٞای ػخت )ٔا٘ٙذ ؿشایظ خٛی ٚ فضایی( تِٛیذ وٙٙذ.

وٝ اِثتٝ دس ایٙدا  وش٘ؾ ٚ ٘مایق تّٛسی)ٚ ٘یض ؿذٜ تٛا٘ایی تاصتِٛیذ دلیك اثشات ا٘ذاصٜ  ػاصی اسائٝ ؿثیٝ
تٛا٘ذ دس تحّیُ ٚ عشاحی ٘ا٘ٛػماختاسٞای ٔثتٙمی تمش     شاؽ سا داسد ٚ ٔیتش اٍِٛٞای پ ا٘داْ ٘ـذٜ اػت(

 .ٚ تشویثات ٔـاتٝ دس حٛصٜ اپتٛاِىتشٚ٘یه، ٘مؾ ٔیثشی ایفا وٙذ ZnSe سػا٘اٞایی ٕٞچٖٛ ٘یٓ

 تشکر و قدردانی-5
 ؿٛد. اص دا٘ـٍاٜ ٔلایش تٝ خاعش حٕایت اص ایٗ واس پظٚٞـی تمذیش ٚ تـىش ٔی

 تعارض منافع-6
یمٗ،  أٙمافغ ٚخمٛد ٘مذاسد. ػملاٜٚ تمش       داس٘ذ وٝ دس ٔٛسد ا٘تـاس ایٗ ٔماِٝ تضاد اػلاْ ٔی (ٌاٖ)٘ٛیؼٙذٜ

ٞا، ا٘تـاس ٚ اسػاَ ٔدمذد   سفتاس، خؼُ دادٜ سضایت آٌاٞا٘ٝ، ػٛء ٔٛضٛػات اخلالی ؿأُ ػشلت ادتی،

 

1 Lattice dislocation density 
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 .تٛػظ ٘ٛیؼٙذٌاٖ سػایت ؿذٜ اػت ٚ ٔىشس

 دسترسی آزاد-7
اخاصٜ اؿتشان )تىثیش ٚ تاصآسایی ٔحتٛا تٝ ٞمش ؿمىُ( ٚ ا٘غثماق    ٚ  اػت داسای دػتشػی تاص ایٗ ٘ـشیٝ

 .دٞذ )تاصتشویة، تغییش ؿىُ ٚ تاصػاصی تش اػاع ٔحتٛا( سا ٔی
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