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 يهابيترک يالکترون و يساختار يهايويژگ  يبررس

(X=Se,S,Te)2AgGaX و (X=Se,S,Te)2CuSbX  

 يچگال يتابع ۀيبا استفاده از نظر

 الهام گردانيان، روح الله زارع حسن آباد ،+*يحمدالله صالح
 ران ي، اگروه فيزيک، دانشکده علوم، دانشگاه شهيد چمران اهواز، اهواز

 يهابيترک يو الکترون يمدول حجم ،شبکه يهااز جمله ثابت يساختار يهايويژگ مطالعهن يدر ا :چكيده
(X=S,Se,Te) 2AgGaX و (X=S,Se,Te) 2CuSbX هايموجو روش  يچگال يۀ تابعيدر حالت انبوه در چارچوب نظر  

ن يچنسبه شده است. هممحا Wien2kافزار ( با استفاده از نرمFP-LAPWل کامل )يبا پتانس يافتۀ خطي تخت بهبود
و  ييجز يهاحالت ي، چگاليهاي کل، ساختار نوار، چگالي حالتهابين ترکيا يالکترون يهايويژگ يبررس يبرا

گاف  يرسانا داراميب نيدهد که هر سه ترکيبه دست آمده نشان م يهانتيجهاند. رسم شده يابر الکترون يچگال
 ها، در اطراف اتم يع ابر الکترونيتوز يو چگونگ يابر الکترون يه چگالباشد. با توجه بيم Γم در نقطۀ يمستق

 است. يکووالانس 2CuSbX (X=S,Se,Te) و 2AgGaX (X=S,Se,Te)هايها در ترکيبدهد که پيوند بين اتمنشان مي

با رسم نمودار  سوييز اند. اها بيان شدهپوشاني اربيتالها، چگونگي همهاي چگالي حالتچنين با استفاده از منحنيهم
هاي نواري همبستگي، ميزان و دقت گاف ـ تبادلي يبراي انرژ گوناگونهاي ها با تقريبساختار نواري ترکيب

 باشد.موجود سازگار مي يتجرب يهانتيجهگر يدست آمده با دبه يهانتيجهها مشخص شده است که ترکيب

 .يچگاليۀ تابعي؛ نظريالکترون يهايويژگ؛ يساختار ياهيويژگد؛ يت؛ کلکوژنيکلکوپر :هاي كليديواژه

KEYWORDS: Chalcopyrite; Chalcogenide; Electronic properties; Structural properties; DFT. 
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 گوناگون.هاي تقريب از استفاده با هاترکيب ۀبراي هم k ۀبهينه شد ـ مقدارهاي1جدول 

 CuSbS2 CuSbSe2 CuSbTe2 AgGaX2(X=S,Se,Te) 

 LDA GGA LDA GGA LDA GGA WC LDA GGA 

k-point          

 .گوناگونهاي ها با استفاده از تقريبترکيب يهبراي هم max RK يهنبهي مقدار ـ2جدول 

 CuSbS2 CuSbSe2 CuSbTe2 AgGaX2(X=S,Se,Te) 

 LDA GGA LDA GGA LDA GGA WC LDA GGA 
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 و بحث هانتيجه
و  AgGaX2(X=S, Se, Te) يهابيترک يساختار يهايويژگالف: 
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(1)  Engel-Vosko (EV)       (2)  Modified Becke-Johnson exchange potential (MBJ) 
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 ديگران. هاينتيجهو مقايسه با   2AgGaX(X=S, Se, Te) هايثابت شبکه، مدول حجمي و مشتق آن براي ترکيب ـ3 جدول
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 هايثابت شبکه، مدول حجمي و مشتق آن براي ترکيب ـ4 جدول
2
( , , )CuSbX X S Se Te ديگران.  هايهو مقايسه با نتيج 
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 هايثابت شبکه، مدول حجمي و مشتق آن براي ترکيب ـ4 جدول
2
( , , )CuSbX X S Se Te ادامه( ديگران. هايهو مقايسه با نتيج(  
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 .2AgGaX(X=S, Se, Te)هاي وندها قبل و بعد از واهلش براي ترکيبيطول پ ـ 5 جدول

 
2AgGaSe 

Ag-Se Ga-Se 

   

   

 
2AgGaS 

Ag-S Ga-S 

   

   

2AgGaTe

Ag-Te Ga-Te 

 

 

 

MBJGW

 هاحالت يچگال

(X=S, Se, 2AgGaX

Te) 
Γ

MBJ

MBJ

MBJ



 1398، 1، شماره 38دوره  ... هايترکيب الکتروني ساختاري و هايويژگيبررسي  نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 201                                                                       علمي ـ پژوهشي                                                                                                                

 .MBJبيهاي کل با استفاده از تقرنمودارچگالي حالت ـ1 شکل

 . MBJب يبا تقر 2AgGaTe )ج( و 2AgGaSe )ب(،  2AgGaS )الف(هاي بيترک يجزئ يهاحالت يچگال نمودار ـ2 شکل
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 ، 2CuSbSe )الف( هايبيکل ترک يهاحالت ينمودار چگال ـ3 شکل
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 ،  p-Se2، )د(  p-Se1، )ج(  p-Sb، )ب(  s-Sb)الف(  2CuSbSe بيل دهندة ترکيتشک يهااتم يجزئ يهاحالت ينمودار چگال ـ4 شکل
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 موجود. يهاگردادهيهمراه باد گوناگون يهابيبا استفاده ازتقر 2AgGaX(X=S, Se, Te) يب هايترک يمحاسبه شده  برا يگاف نوار ـ 6جدول 
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 .MBJبا استفاده از تقريب  ينوار ـ ساختار 5شکل 

 .GGAmBJ+Uو  GGA ،GGA+U يهابيبا استفاده از تقر 2CuSbSe  يساختار نوار ـ 6 شکل
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 .موجود يهاگر دادهيهمراه با د گوناگون يهابيمحاسبه شده با استفاده از تقر 2CuSX(X=S,Se) يهابيترک يگاف نوار ـ7 جدول
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 .2CuSbTeو  2SbSeCu ،2CuSbS يهابيل دهندة ترکيعناصر تشک يوياختلاف الکترونگات ـ 8 جدول
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 .2AgGaTeو )ج(  2AgGaSe، )ب( 2AgGaSب )الف( يترک يبرا MBJ بيتقر با بعد دو در( 112) هدر صفح يابرالکترون يار چگالـ نمود 7شکل 
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.در)الف(  دو بعد و )ب( سه بعدهاي  چگالي ابر الکتروني ترکيبـ  8شکل 

 16/11/6139 پذيرش : تاريخ   ؛   6139/ 8/8 دريافت : تاريخ
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