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    HgOهای ساختاری، الکترونی و اپتیکیویژگیبررسی 

 با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی
 

 نرگس السادات موسوی نژاد ،خدیجه غرباوی ،+حمداله صالحی
 گروه فیزیک، دانشکده علوم، دانشگاه شهید چمران، اهواز، اهواز، ایران1

 

در فاز ساختاری اورتورومبیک اکسید جیوه  های ساختاری؛ الکترونی و اپتیکی ترکیبویژگیدر این مقاله  چکيده:
 های مختلف درچارچوب نظریۀ تابعی چگالی با تقریب ،شبه پتانسیل روش استفاده از محاسبات با شود.بررسی می

های الکترونی نشان داد که نتایج چگالی حالتمحاسبات . صورت گرفته است کوانتوم اسپرسو نرم افزار با استفاده از و
های مختلف در محاسبات الکترونی وجود چنین تقریب الکترونی و ساختار نواری در توافق با یکدیگر هستند. هم

چنین محاسبات اپتیکی نشان داد که ضریب  هم .بینی کردند پیشولت را الکترون052/1تا691/0گاف نواری حدود
توافق   zبیشینه است. گاف اپتیکی محاسبه شده در جهت   yازای قطبش در جهت شکست استاتیک اکسید جیوه به

چنین مشاهده شد گاف اپتیکی این ترکیب  تری با گاف نواری به دست آمده از محاسبات ساختار نواری دارد. هم بیش
 کمینه است.  yازای قطبش در جهت به
 

 اکسید جیوه ،ضریب شکست، ساختارالکترونی مدول حجمی، ثابت شبکه،  های کليدی:واژه
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 مقدمه
جوزف پریستلی کشف کرد که اکسیژن  میلادی ۱۷۷۴در سال 

 شود، گرچه او این گاز راگرما دادن این اکسید فلزی آزاد می ۀبه واسط
تحت فشار جوی این اکسید فلزی .به عنوان اکسیژن شناسایی نکرد

 است: یکی به اسم مونو تریودیت  بلوریغیر آلی دارای دو شکل 
 وسیلۀو دومی همانند با سینابار معدنی سولفید است، هر دو به 

 گیگاپاسکال ۱۰شوند. در فشار بالای معین می O -Hgهایزنجیره
نانوذرات  .گیرندهر دو ساختار یک شکل چهار ضلعی به خود می

 اکسید جیوه مشتقات اکسید جیوه با ابعاد نانو هستند. اکسید جیوه یکی از 
رود که و انتظار می [2،۱] جامد پودری استصورت بهدر دمای اتاق 

متفاوتی  نوریخواص فیزیکی و دسته از نانومواد ین ا ،ابعاد نانو در
پودر سنگین دهند. اکسید جیوه تر بروز نسبت به ذرات با ابعاد بزرگ

 

 دار مکاتبات عهده                                                                                                                                     +E- mail: salehi_h@scu.ac.ir 

 یدروکلریکهاسید  قرمز مایل به زرد و یا پودر زرد رنگ که به راحتی در
 .کندمحلولی شفاف ایجاد مییا اسید نیتریک رقیق حل می شود و 

معرف بسیار کارآمد است و در آزمایشگاه برای تشخیص  کسید جیوها
 رود. های جیوه مانند کلرید جیوه و جیوه استات به کار مینمک

این محصول به دو صورت قرمز و زرد وجود دارد و در موارد مختلفی 
 شود.نه استفاده میمانند استفاده به عنوان مواد ضد عفونی کننده تا رنگ دا

  .چنین در تولید ابر رساناهای دارای پایه جیوه کاربرد دارد هم
 از کاربردهای دیگر می توان استفاده به عنوان کاتالیست و یا شناساگر

در غذای حیوانات برای تشخیص وجود روی، هیدروژن سیانید، 
استیک اسید، فرمیک اسید و کربن مونو اکسید در مخلوط گازی 

 که اکسید مرکوری )مرکوری اکساید( (II)فرمول اکسید جیوه  .اشاره کرد

https://mbkchemic.com/%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D8%A7%D8%AA/%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D8%A7%D8%AA-%D9%85%D9%88%D8%A7%D8%AF-%D8%B5%D9%86%D8%B9%D8%AA%DB%8C/237-%D8%A2%D8%B4%D9%86%D8%A7%DB%8C%DB%8C-%D8%A8%D8%A7-%D9%87%DB%8C%D8%AF%D8%B1%D9%88%DA%A9%D9%84%D8%B1%DB%8C%DA%A9-%D8%A7%D8%B3%DB%8C%D8%AF
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است. رنگ اکسید جیوه قرمز یا نارنجی  HgO شود،نیز نامیده می
شود. است. اکسید جیوه در دما و فشار اتاق به شکل جامد دیده می

 نشینیتوان توسط تهاکسید جیوه )مرکوری اکسید( به رنگ زرد را می
+2Hg ذره است. ۀدار با قلیا به دست آورد. تفاوت در رنگ به علت اندازآب 

در واقع هر دو ساختار مشابهی شکل داده و از واحدهای نزدیک 
 Hg-O-Hg های زیگ زاگ مانند با یکدر زنجیره O-Hg-O خطی
این اکسید، از انواع اکسید فلزی .انددرجه تشکیل شده ۱۰۸ ۀبا زاوی

چنین، اکسید  . همقابلیت انحلال در آب را ندارد غیر آلی است و
 شود؛نمی حلدر آب است، و الکتریکی  یرسانااست؛  سمی ۀیک مادجیوه 

شود و محلولی یا اسید نیتریک رقیق حل می دراسید هیدروکلریک
 کند.شفاف ایجاد می

 گوناگونهای طرح و اندازه باهای اکسید جیوه بلورسنتز نانو
 ها تاثٌیر پارامترهای مختلف. آن[3]توسط محققان ایرانی انجام شده است

های های آلکالی، اولتراسوند، مورفولوژی بر ساختاراز جمله نمک
 [۴] همکارانو  محدثی از سوی دیگر،سنتز شده مورد بررسی قرار دادند. 

گرمایی  ۀگذشته نانوذرات اکسید جیوه را به روش تجزی ۀدر ده
نیز  [5]همکارانو  میلرنانوساختارهای استات جیوه تولید کردند. 

کنش این ترکیب با اکسید منگنز حلالیت اکسید جیوه در خاک، برهم
اثر اکسید جیوه بر اند. و تآثیر آن برمحیط زیست را گزارش داده

 ایکس  پرتوهای نوری و تابش به روش پراش ساختار، ویژگی
 موارد کاربرد .[6] انجام شده است سلسیوسدرجۀ  ۷۰الی  ۱۰در دمای 

توان در تولید فلز جیوه دانست؛ اکسید جیوه )مرکوری اکسید( را می
شود و زمانی که تجزیه گردد، زیرا اکسید جیوه به راحتی تجزیه می

کاربرد دیگر اکسید جیوه در تولید  .گرددگاز اکسیژن تولید می
های کاتودی جیوه است. اکسید جیوه در صورتی که جذب باتری

باشد و در چشم و پوست ایجاد حساسیت  تواند سمیبدن شود می
از دیگر مصارف این اکسید در  ها خطرناک است.نماید و برای کلیه

کننده و ضدعفونی ۀعنوان یک مادتوان بهصنایع آزمایشگاهی، می
برای تبدیل اکسید جیوه  .نمود زدای خیلی قدرتمند استفاده میکروب

 داشت.نگه  سلسیوسدرجۀ  5۰۰به جیوه باید اکسید جیوه را درمای 
از این اکسید برای تولید و ساخت جیوه استفاده می شود؛ زیرا به 

تجزیه شدن آن گاز  و هنگام راحتی قابلیت تجزیه شدن دارد
این اکسید یک معرف بسیار مؤثر و  .شوداکسیژن از آن متصاعد می

های پرمصرف است و در شرایط آزمایشگاهی برای شناسایی نمک
توان به کاربرد هم چنین می .، کاربرد فراوان و وسیعی داردجیوه

  [۷های شیشه ای اشاره نمود]اکسید جیوه در کنترل کامپوزیت
ها توان به کاربرد فوتوالکتروشیمیایی اکسید جیوه در تک لایهیا می

 2۰۰5 در سال همکارانو  اندرسعلاوه براین   [.۸اشاره نمود]
نواری اکسید جیوه رابه صورت نظری و تجربی های ساختار ویژگی

ازنظریۀ تابعی چگالی و بستۀ محاسباتی  محاسبات بامطالعه نمودد.
Vasp هم چنین در  .[9]با تقریب شیب تعمیم یافته انجام شده است
ساختار الکترونی این ترکیب با استفاده از روش ترکیب  2۰۱۱سال 

این  دربنابراین [. ۱۰های خطی نیز مورد بررسی قرار گرفت]اربیتال
 های ساختاری، الکترونی پژوهش قصد داریم به بررسی ویژگی

 و اپتیکی ترکیب اکسید جیوه در حالت انبوهه و فاز اورتورمبیک 
 نظریۀتابعی چگالی بپردازیم. استفاده از با

 

 توصیف روش
 هایتقریبا ( ب𝐷𝐹𝑇چگالی )محاسبات در چارچوب نظریۀ تابعی 

و با استفاده از بستۀ  (𝐺𝐺𝐴( و شیب تعمیم یافته)𝐿𝐷𝐴چگالی موضعی)
بستۀ محاسباتی  در این .شده استاسپرسو انجام -محاسباتی کوانتوم

پتانسیل و بسط شم با استفاده از روش شبه -کوهنتک ذرۀ معادلات 
  .گرددخت حل میهای ظرفیت برحسب امواج تتوابع موج الکترون

 بار پایسته  در محاسبات از شبه پتانسیل های ساخته شده به روش
شم در  ـ کوهن معادلات حل .[۱۱-۱3] ایماستفاده کرده فوق نرَم و

های الکترون موج توابع افزار کوانتوم اسپرسو به صورت بسط نرم
 باشدمی تخت توابع پایۀ کامل امواج از ای مجموعه ظرفیت برحسب

نهایت ادامه دارد و منجر به افزایش حجم محاسبات بسط تا بی این که
 لازم است جملات شود. از این رو برای کاهش حجم محاسبات می

 شوند. کمیت انرژی قطع تابع موج، تعیین کنندۀ جایی قطع در بسط این
ها ضروری است. جملاتی از بسط تابع موج است که محاسبۀ آن

 و حجم شدن کم سبب سو یک از پارامتر این کردن بهینه بنابراین
 شود.می محاسبات در خطا  مانع ایجاد دیگر سوی از و محاسبات زمان

بندی منطقۀ اول بریلوئن در دقت و سرعت  برای مش kتعیین نقاط 
 محاسبات حجم کاهش نتیجه برای درمحاسبات تأثیر بسزایی دارد. 

 وارون فضای در نقاط تمام نمایندۀ عنوان به را k نقاط از تعدادی

 با نقاط تعداد این کوانتوم اسپرسو محاسباتی کد کنیم. درمی انتخاب

 .[۱۴،۱5] شوند تعیین می پک-مونخورست روش از استفاده
 

 و بحث اههنتیج
 خواص ساختاری

 به توجه با باید شده ذکر گونه که اشاره شد، پارامترهای همان

 شوند. کافی انتخاب  دقت از برخورداریکم و  محاسبات اصل حجم دو
 شود. می استفاده کل انرژی معیار از پارامترها این سازی بهینه برای
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 نمودار انرژی کل برحسب انرژی قطع تابع موج -1شکل 

 
 نظر مورد محاسباتی پارامتر برای مختلفی مقادیر به این ترتیب که

شوند. بقیۀ پارامترها با دقت بالا در نظر گرفته میشده و  انتخاب
 محاسبه و انتخابی مقادیر از یک هر ازاء به بلور کل انرژی سپس
 نمودار، هر شود. درمی رسم پارامتر آن برحسب بلور کل انرژی نمودار

 دقت از تربلور به ازاء آن مقدار کم کل تغییرات انرژی از جایی که
 برای نمونه، .شودمی گرفته نظر در بهینه مقدار عنوان به مطلوب باشد،

 گونه که همانآورده شده است.  ۱ سازی انرژی قطع در شکل نمودار بهینه
به بعد تغییرات  Ry ۷۰از انرژی قطع  در شکل قابل مشاهده است

تر از آن عملاً  باشد و مقادیر بزرگ می Ry ۱۰-۴انرژی کل از مرتبۀ 
تأثیری ندارند. بنابراین انرژی قطع تابع موج در این در نتایج 
 در نظرگرفته شد.  Ry  ۷۰محاسبات

 هایبرای تقریب kمقادیر بهینه شدۀ انرژی قطع و نقاط  ۱ در جدول
سازگار  ـ مختلف آورده شده است. معیار همگرایی در محاسبات خود

Ry  ۷-۱۰  .انتخاب شد 
دارای دو فاز اورتورمیبک و اکسید جیوه در شرایط اتمسفر 

دارای ساختار  GPa  ۱۰ [ که در فشار بالای۱6هگزاگونال است ]
و در دما و فشار اتاق دارای ساختار اورتورومبیک  باشد تتراگونال می

( ساختار این ترکیب در فاز 2هم چنین در شکل). [۱۷]باشدمی
 اورتورومبیک نشان داه شده است.

فاز اورتورمیبک در های اکسید جیوه ویژگیبه بررسی کاردر این 
خواص ساختاری شامل پارامتر شبکۀ تعادلی، مدول پردازیم ومی

 باشد. میمورد مطالعه حجمی، مشتق مدول حجمی 
 

 بهینه سازی ثابت های شبکه

یکی از پارامترهای مهم در شبیه سازی ساختار بلوری و بررسی 
خواص ترکیبات مورد نظر، ثابت شبکه است. ثابت شبکۀ تعادلی، 

 ترین حالت انرژی خود باشد. آید که شبکه در پایینزمانی به دست می

برای  شبکهبندی نقاط مقادير بهينه شدۀ انرژی قطع و مش -1جدول 
 مختلف.های تقريب

 
 نوع بار پایسته پتانسیلشبه نوع فوق نرم پتانسیلشبه

GGA LDA GGA LDA 
 3۱/۷۴۸ 3۱/۷۴۸ 39/952 39/952 (eVانرژی قطع )

 6×6×6 6×6×6 6×6×6 6×6×6 بندی نقاط شبکهمش
 

 
 در فاز اورتورومبيک HgOساختار  -2شکل 

 
این پارامتر در بعضی موارد به صورت تجربی اندازه گیری شده است. 
اما برای تأیید نتایج محاسبات خود لازم است این پارامتر بهینه شود. 

مورد محاسبه شده  ترکیب برای هر ۀاین منظور انرژی حالت پای به
حجم تعادلی وردش  یو سپس این انرژی با تغییرات جزئی در حوال

حالت  معادلۀغییرات انرژی برحسب حجم از طریق شود. تداده می
 :[۱۸]صورت استشود. این معادله به اینمورناگون داده می

 

(۱)                  E(V) = E0 +
B0V0

B′
[

V

V0
+

(V/V∘)1−B′−B′

B′−1
] 

  انرژی حالت پایه E0حجم سلول اولیه،  V0که در این رابطه 
 .استمشتق آن  ′Bو  و مدول حجمی B0در دما و فشار صفر، 

 ساختاری در حالت پایه، هشبک هایساختاری از قبیل ثابت خواص
 مشتق آن را با استفاده از بهینه کردن انرژی بـر حسب و مدول حجمی

همراه با دیگر  2محاسبه و در جدول حجم طبق معادلۀ مورناگون 
هم چنین درصد خطا برای  ند.اهشد نشان دادههای موجود داده

تعمیم یافته با شبه پتانسیل بار پایسته آورده شده تقریب شییب 
 که نشان دهندۀ سازگاری خوبی با داده های تجربی است.،است

مدول حجمی معیاری از سختی بلور است. به بیان دیگر مدول 
حجمی تمایل جسم به تغییر شکل در همۀ جهات را زمانی که 

برای تغییرات  کند.شود بیان مینیرویی ثابت در تمام جهات وارد می
توان به عنوان یک سری توانی حجم کوچک، مدول حجمی را می

هرچه  مدول حجمی علاوه بر این بسط داد P=0از فشار در اطراف 
 .خاصیت تراکم آن کمتراست و ترسخت بلور باشد بیشتر

100       90        80         70         60         50         40         30 
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( و USPPمحاسبه شده با شبه پتانسيل فوق نرم ) مشتق آن و در حالت پايه، مدول حجمياکسيد جيوه  یساختار ۀشبک هایثابت -2 جدول
 GGAو  LDAهای و تقريب (NCPPبارپايسته )

 [9کارنظری] [9کارتجربی]
B΄ B(Gpa) c b a 

 

c b a c b a  

52/3 26/3 9/3 - - - ۱5/3 ۴/252 3۷/3 35/3 3/3 LDA-USPP 
- - - - - - 69/3 ۱/2۰۱ 6/3 5/3 ۴3/3 GGA-USPP 
- - - - - - ۸۱/5 ۴/22۱ ۷/3 ۴/3 53/3 LDA-NCPP 
- - - 6۸/3 35/3 9۸/3 ۱ 6/۱6۴ ۸/3 ۴/3 6۱/3 GGA-NCPP 
 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی ۴3/۷ 3/۴ ۸ - - ۱/2 ۷/2 5/۴ - - -

 

 

 
 GGAو  LDAهای و تقريب (NCPP( و بارپايسته )USPPمحاسبه شده با شبه پتانسيل فوق نرم ) سازی انرژی کل نسبت به حجمبهينه -3 شکل

 
 حجم -های تعیین پایداری سامانه رسم منحنی انرژییکی از روش

 هایحجم محاسبه شده به کمک تقریب-انرژی نمودارهای باشد.می
 نشان داده شده است. 3 مختلف در شکل

 

 الکترونیهای بررسی ویژگی

 شود، کاربرد یک ماده در یک فاز معین زمانی مشخص می
 هایکه نوع ماده و بزرگی گاف نواری آن مشخص شود. یکی از روش

های الکترونی تعیین نوع ماده و بزرگی گاف آن، رسم چگالی حالت
 ابزار یک هاحالت چگالی نمودار و ساختار نواری آن ترکیب است.

 باشد. الکترونی می های ویژگی بررسی برای مطالعاتی مناسب
 جامدات، الکترونی خواص تعیین در اساسی عوامل به عبارت دیگر، از

 توانمی که است ظرفیت و رسانش نوار هایالکترون انرژی توزیع
 حالت چگالی منحنی صورت به را محاسبات اجرای از نتایج حاصل

 های یک سامانهسطح زیر منحنی چگالی حالت .کرد ارائه انرژی برحسب
 باشدها میهایی که الکترون مجاز به اشغال آنحالت در هر بازۀ انرژی، تعداد

 .برد پی مواد ماهیت به توانمی هامنحنی این بررسی با کند.می توصیف را
 چگالی به وابسته ماده اپتیکی هر و الکتریکی مغناطیسی، هایویژگی
 چگالی  از این رو در این بخش نمودار باشد.می ماده آن هایحالت

840              800            760              720             680 

454.42- 

454.44- 

454.46- 

454.48- 

800                    760                  720                    680 

800                  760                  720                   680 

920              880             840               800              760 

557.60- 

557.61- 

557.62- 

557.63- 

557.64- 

557.65- 

454.44- 

454.45- 

454.46- 

454.47- 

454.48- 

602.93- 

602.94- 

602.95- 

602.96- 

602.97- 

602.98- 



  1402 ،4 شماره ،42 دوره ...با استفاده از  HgO های ساختاری، الکتروني و اپتيکيبررسي ويژگي ايران شيمي مهندسي و شيمي نشريه

 

 159                                                                                                                                                   علمي ـ پژوهشي                                         

 
 GGAو  LDAهای و تقريب( USPPمحاسبه شده با شبه پتانسيل فوق نرم )های کل و جزئي چگالي حالت -4 شکل

 
( و بارپایسته USPPفوق نرم )های شبه پتانسیلحاصل از های کل حالت

(NCPP) های مختلف و به کمک تقریبLDA  وGGA گردد. ارائه می
های تشکیل دهندۀ های مربوط به اربیتالحالتهم چنین با ارائۀ چگالی 

 شود.های ترکیب تعیین میهر اتم، سهم هر اربیتال در چگالی حالت
های پتانسیلسازی شده با شبههای انرژی شبیهچگالی حالت

 LDAهای مختلف تقریب با (NCPP( و بارپایسته )USPPفوق نرم )
 در این نمودارها انرژینشان داده شده است.  5 و ۴ هایدر شکل GGAو 

 ولتالکترون ۸تا  -2۰فرمی بر انرژی صفر منطبق و محدودۀ انرژی بین 
شود چگالی گونه که ملاحظه میدر نظر گرفته شده است. همان

فوق نرم و بارپایسته های پتانسیلشبهحاصل از های الکترونی حالت
دهند تنها تفاوت تقریب رفتار کلی تقریباً مشابهی نشان می دودر هر 

 دهدنتایج نشان میبینی شده، است. ها در اندازۀ گاف نواری پیشبرجستۀ آن
  انرژی محدودۀ نوار رسانش در قلۀ بلندترین هاتقریب تمامی در
 نیز ظرفیت نوار در چنینهم .شودمی مشاهده ولتالکترون ۸ تا 5

های انرژی بازه در تقریب، چهار هر که در شوندمی مشاهده هاییقله
 نوار ظرفیت میانۀقرار دارند. بلندترین قلۀ هر چهار تقریب در  مشابهی

در  انرژی بازۀ . درولت قرار داردالکترون -۷تا  -5 و در محدودۀ
 شودمشاهده نمی الکترونی چگالی از سهمی مجاورت سطح فرمی

 .باشدوجود گاف نواری میبیانگر  که

های دهندۀ آن در حالتهای تشکیلمیزان سهم هر اتم و اربیتال
های جزئی تعیین ، با نمودار چگالی حالتHgOالکترونی ترکیب 

های مختلف در هر دو دهد سهم اربیتالشود. نتایج نشان میمی
مشابه بود، از بررسی  GGAو  LDAهای شبه پتانسیل با تقریب

شود که در انتهای نوار ظرفیت و های جزئی نتیجه میچگالی حالت
 Hg اتم pو  sهای ولت، اربیتالالکترون -۱۸تا  -۱6در محدودۀ انرژی 

های میانۀ ها مشارکت دارند. حالتدر ایجاد حالت Oاتم   sو اربیتال
ولت به واسطۀ الکترون -۱۰تا  -5نوار ظرفیت در محدودۀ انرژی 

 شوند. ایجاد می Oاتم   pو اربیتال Hg اتم dو  s  ،pهای اربیتال
های الکترونی ناشی از سهم مربوط به در بالای نوار ظرفیت، حالت

 باشند. می Oاتم   pو اربیتال Hg اتم pو  sهای اربیتال
 

 نواری ساختار

گیرند. میصورت ساختار نواری شکل در بلورها ترازهای انرژی به
ها که در آن ای نیز وجود دارندالبته باید توجه داشت که نواحی ممنوعه

 شود.شود. این نوار ممنوعه گاف نواری نامیده میهیچ نوار انرژی تشکیل نمی
 گاف انرژی تفاوت انرژی میان نوار ظرفیت و نوار رسانش است.

های به دست آمده از آن اهمیت محاسبۀ ساختار نواری در نتیجه
  توان به محاسبۀ گاف نواری بلورهانهفته است. با استفاده ازساختار نواری می
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 GGAو  LDAهای و تقريب (NCPPمحاسبه شده با شبه پتانسيل بارپايسته )های کل و جزئي چگالي حالت -5 شکل

 
رسانا و یا عایق بودن ترکیب هایی نظیر رسانا، نیمبینی ویژگیو پیش

 پرداخت و یا حتی به نوع گاف از لحاظ مستقیم یا غیرمستقیم بودن پی برد.
تری هایی را که نقش اساسیها و اربیتالتوان اتمافزون بر آن می

 ۀهر ساختار،هندسدر گذارهای احتمالی سامانه دارند، شناسایی نمود. 
در این  .دهدتحت تأثیر قرار میشدت بهخواص الکترونی آن را 

بخش نوارهای انرژی اکسید جیوه موردبررسی قرار گرفته است. 
 دهندهای الکترونی نشان مینوارهای انرژی در توافق با نتایج چگالی حالت

 الکترونی نواری باشد.ساختاررسانا میکه ساختار مورد مطالعه نیم

 نواری است هایگاف و مجاز نوارهای انرژی هایبازهکنندۀ  توصیف

منطقۀ  موج در بردارهای برحسب هاالکترون مقادیر ویژه رسم با و
 آیند. برایمی دستانرژی به ، نوارهایnԑ (k)یافته، بریلوئن کاهش

های فوق نرم پتانسیلنظر از شبه مورد ترکیب نواری ساختار محاسبۀ
  .است شده استفاده GGAو  LDAهای تقریبو بارپایسته با 

 ،بریلوئن کاهش یافته ۀدر منطق ویژه بندییک مشبا انتخاب 
و در  اول بریلوئن ۀمنطقدر  پرتقارن نقاط ریساختار نواری در مس

رسم شده است. نتایج حاصل  ولتالکترون ۸تا  -2۰محدودۀ انرژی 
 GGAو  LDAهای بارپایسته با تقریبهای فوق نرم و پتانسیلشبهاز 

 نشان داده شده است. هاحالت چگالی نتایج تأیید منظوربه ۷و  6در شکل 
ها نیز مشاهده شد، نوارهای گونه که از نتایج چگالی حالتهمان

ظرفیت و رسانش به استثناء اندازۀ انرژی گاف نواری در چهار تقریب 
 دارای  HgOشود ترکیب مشاهده میرفتار تقریباً مشابهی دارند. 

 نوارهای الکترونی باشد.می Y Γ-گاف نواری غیر مستقیم در راستای 
 هایبارپایسته با تقریب پتانسیلشبهدر انتها و میانۀ نوار ظرفیت حاصل 

GGA  جا شده استهای بالاتر جابهبه سمت انرژینسبت به دیگر نتایج .
 3های مورد بررسی در جدول با تقریبانرژی گاف نواری محاسبه شده 

رسانا با دهد که اکسید جیوه یک نیماند. نتایج نشان میارائه شده
 هایولت است، که با توجه به دیگر دادهالکترون ۰52/۱تا 69۱/۰گاف

 گونه که از نتایج قابل مشاهده است[ . همان9موجود سازگاری خوبی دارد]
کمینه و با استفاده از  LDA-NCPPگاف انرژی با استفاده از تقریب 

 بیشینه است. LDA-USPPتقریب 
 

 های اپتیکیبررسی ویژگی

شوند، همگی خواص گوناگونی که برای یک ترکیب محاسبه می
رود گیرند لذا انتظار میاز ساختار منحصر به فرد آن ترکیب نشأت می

 خواص اپتیکیهماهنگی و انطباق مناسبی میان نتایج وجود داشته باشد. 
 ها ای مناسب برای مطالعۀ ساختار نواری، برانگیختگیمواد زمینه

 یابی دهند. برای دستدر اختیار ما قرار می و نوسانات شبکه
  های اپتیکی مختلفبه خواص اپتیکی یک جامد لازم است رفتار ثابت
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 GGAو  LDAهای تقريبو ( USPPمحاسبه شده با شبه پتانسيل فوق نرم ) ساختار نواری -6شکل 

 

 
 GGAو  LDAهای و تقريب (NCPPمحاسبه شده با شبه پتانسيل بارپايسته )ساختار نواری  -7 شکل

 
بر حسب انرژی تابش مورد بررسی قرار گیرد یکی از مهمترین 

اکتریک مختلط است. این تابع نقطه شروع های اپتیکی تابع دیثابت
پاسخ  .[۱2،۱3]یابی به سایر خواص اپتیکی استمناسبی برای دست

الکتریک خطی یک ساختار به امواج الکترومغناطیسی با تابع دی
 شود:مشخص و با رابطۀزیر تعریف می

 

(2)                                            ε(ω) = ε1(ω) + ε2(ω) 

سهم موهومی تابع  ε2سهم حقیقی و   ε1در این رابطه 
الکتریک برای توصیف پاسخ بلور به تابع دی الکتریک است.دی

الکتریک شود. ثابت دیمیدان الکترومغناطیس به کار گرفته می
د. کنهای موجود در آن تغییر میتحت تأثیر ساختار بلوری و تقارن

تابع دی الکتریک دارای دو سهم گذار .این کمیت یک تانسور است
 های کم انرژی، نواری است. با فرود فوتوننواری و بین درون

در محدودۀ کمتر از گاف نواری، تنها گذارهای درون نواری رخ 
بیشتر از گاف، گذارهای  هایی با انرژیدهند و با اعمال فوتونمی

الکتریک حقیقی و موهومی تابع دیدد. سهم گربین نواری آغاز می
  zو  xهای های مختلف و در جهتکمک تقریباکسید جیوه به

 نشان داده شده است. ۸در شکل 
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 در اين کار محاسبه شدهاکسيد جيوه  انرژی گاف نواری -3 جدول
  گاف نواری)برحسب الکترون ولت(

۰52/۱ LDA-USPP 
952/۰ GGA-USPP 
69۱/۰ LDA-NCPP 
۸29/۰ GGA-NCPP 

 

 GGAو  LDAهای تقريباکسيد جيوه با استفاده از های اپتيکيثابت -4 جدول

Optical gap  z Optical gap  y Optical gap  x zn yn xn  

735/0 225/0 525/0 673/2 144/3 744/2 LDA-NCPP 

855/0 315/0 660/0 728/2 049/3 791/2 GGA-NCPP 
 

 

 
 تقريب های مختلف. الکتريک اکسيد جيوه با استفاده ازتابع دینمودار  -8شکل 

 

الکتریک، حقیقی و موهومی تابع دیسهم  با استفاده از
 . آورده شده است  ۴های اپتیکی محاسبه شده و در جدول ثابت

مفهوم فیزیکی دارند و در واقع شرط لازم  ε1(ω)ریشه های
 های حجمی در ماده هستند ولی شرط کافیبرای پلاسمون

ضریب شکست استاتیک، وجود اتلاف انرژی است. ها،برای آن
 ه وبود ε1(0) های اپتیکی، تابعی ازبه عنوان یکی از ثابت

 با فرمول زیر قابل محاسبه است:
(3)                                                    𝑛0(𝜔) = √𝜀1(0) 

اعداد جدول گویای آن است که ضریب شکست استاتیک اکسید 
گاف اپتیکی محاسبه بیشینه است.  yازای قطبش در جهت جیوه به

تری با گاف نواری به دست آمده از توافق بیش zشده در جهت 
گاف اپتیکی  شودچنین مشاهده میدارد. هممحاسبات ساختار نواری 
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نتایج دو  ۀکمینه است.مقایس yازای قطبش در جهت بهاین ترکیب 
دهد که اعداد نشان می GGA-NCPPو  LDA-NCPPتقریب 

تر از تقریب کمی بیش GGA-NCPPدست آمده در تقریب به
 اند.تخمین زده شده

 

 گیرینتیجه
 HgOترکیب  پتیکیساختاری، الکترونی و امحاسبات در این پژوهش 
بر اساس اصول اولیه و در چارچوب  اورتورمیبکدر فاز ساختاری 

 انجام شد.  پتانسیل(، با روش شبهDFTنظریۀ تابعی چگالی )
 یسته پاهای فوق نرم و بارنسیلپتا در انجام محاسبات از شبه

 هایاستفاده شد. نتایج نشان داد ویژگی  GGAو  LDAهای با تقریب
های متفاوت نسیلپتا  های مختلف و شبهساختاری حاصل از تقریب

 باشند. محاسبات الکترونی نشان داد که نتایج تقریباً نزدیک به هم می
های الکترونی و ساختار نواری در توافق با یکدیگر هستند. چگالی حالت

های مختلف در محاسبات الکترونی وجود گاف چنین تقریب هم
بینی کردند که یشپولت را الکترون۰52/۱تا 69۱/۰نواری حدود

و   LDAبا تقریب  پایستهبار پتانسیل ترین آن مربوط به شبهکم
 باشد.می LDAفوق نرم با تقریب  پتانسیل به شبهترین آن مربوط به بزرگ

چنین محاسبات اپتیکی نشان داد که ضریب شکست استاتیک هم
بیشینه است. گاف اپتیکی  yازای قطبش در جهت اکسید جیوه به

 تری با گاف نواری به دست آمده ازتوافق بیش zمحاسبه شده در جهت 
چنین مشاهده شد گاف اپتیکی این محاسبات ساختار نواری دارد. هم

 کمینه است. yازای قطبش در جهت ترکیب به
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