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 های ساختاری، الکترونی و اپتیکی بررسی ویژگی

 پتانسیلکالکوژنیدهای استرانسیوم با روش شبه
 

 نژاد، یاسر حاجتی، مژده بهروزی *+حمداله صالحی
 ایران اهواز، اهواز،چمران  دانشگاه شهید علوم، دانشکدۀ گروه فیزیک،

 
 پتانسیل های ساختاری، الکترونی و اپتیکی کالکوژنیدهای استرانسیوم با روش شبه، ویژگیمطالعهدر این  :چکیده

 HSEو  LDA ،GGAهای ا با تقریبههمحاسب در چارچوب نظریة تابعی چگالی و کد کوانتوم اسپرسو بررسی شده است.
 ایههیجکامل مطابقت دارد. نتبه طورری موجود های تجربی و نظمحاسبه شده با دادهانجام شد. پارامترهای ساختاری 

رساناهایی با گاف نواری غیرمستقیم هستند. نیم B1در فاز  ترکیب هایدهد که این از ساختار نواری نشان می آمدهدستبه 
های نظری دیگران سازگار است. با داده GGAو  LDAهای در تقریب B1در فاز  هایترکیبگاف نواری محاسبه شده برای 

 ولت الکترون 96/2و  86/3، 30/4به ترتیب  SrTeو  SrS،SrSe هایترکیب برای HSEچنین گاف نواری در تقریب هم
، 73/4به ترتیب  SrTeو  SrS ،SrSe هاترکیبالکتریک برای های تجربی مطابقت دارد. ثابت دیمحاسبه شد،  که با داده

های تجربی و نظری با داده نیز هاهین نتیجمحاسبه شد و ا LDAدر تقریب  50/6و  48/5، 27/5و  GGAدر تقریب  86/5و  02/5
 موجود مطابقت دارند.

 
 .ساختار نواری ،وماسترانسی  کالکوژنیدهای ،اسپرسو کوانتوم، پتانسیلشبه، نظریة تابعی چگالی های کلیدی:واژه

 
KEYWORDS: Density functional theory; Pseudopotential; Quantum espresso; Strontium chalcogenides; 

Band structure. 

 

 

 مقدمه
های دلیل ويژگیبه SrX (X=S,Se,Te)کالکوژنیدهای استرانسیوم 

خاص خود و کاربردهای بسیار از لحاظ تجربی و نظری مورد توجه هستند. 
تابش  متریهای لومینسنت، دوزیاز جمله در زمینة دستگاه هاترکیباين 

 هااين ترکیب [.1-3کاربرد دارند] فروسرخهای حساس و دستگاه
رساناهايی با گاف نواری غیرمستقیم و بزرگ هستند که در شرايط يم

[ و با افزايش فشار 4متبلور می شوند ] B1(NaCl)محیطی در ساختار 
گذار فشار  دارند. B2(CsCl) يک گذار فاز ساختاری مرتبة اول به ساختار

                                                                                                                                                                                                   
+ E-mail: salehi_h@scu.ac.ir                                                                                                                           * دار مکاتباتعهده  

(1)  Metallization 

 گیگا پاسکال 12و  14، 18 به ترتیب SrTeو   SrS،SrSe هایترکیببرای 
با افزايش فشار  هاترکیباين  [. گاف نواری5-7گزارش شده است ]

  و پوشانی کردهتا جايی که نوار رسانش و ظرفیت هم يابد،کاهش می
 [. 8] 1شوندفلزی می هاترکیباين 

 های نظریمیلادی در بررسی 1989در سال  همکارانو  2استپانیاک
  LAPW3را با روش  SrSهای الکترونی و اپتیکی ترکیب ويژگی

در  همکارانو  4بانو[. 9در قالب نظرية تابعی چگالی محاسبه کردند ]
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ی های دوتايهای ساختاری و الکترونی ترکیبمیلادی ويژگی 1998سال 
  [.10محاسبه کردند ] LMTO-TB5کالکوژنیدهای استرانسیوم را با روش 

های کشسانی و ساختار ثابتمیلادی  2000نیز در سال  همکارانو  1مارينلی
 [. 11را با کد محاسباتی کريستال بررسی کردند ] SrSe الکترونی ترکیب

میلادی  2003در سال  همکارانو  2خناتادر يک بررسی ديگر، 
 دوتايی هایترکیبهای ساختاری، الکترونی و کشسانی ويژگی

 ی يافتة خطکالکوژنیدهای استرانسیوم را با روش امواج تخت بهبود 
 همکارانو  3راشد [.12محاسبه نمودند ] Wien97با پتانسیل کامل و کد 

با  را اهترکیبهای الکترونی و ساختاری اين ويژگیمیلادی  2004در سال 
 چنین[. هم13بررسی کردند ] Lmtartو کد محاسباتی  LMTO-FP 4روش 

 یومکلکوژنیدهای دوتايی استرانس های اپتیکیويژگیمیلادی  2006در سال 
 Wien2kو کد  LAPW-FP 5با روش  پورقاضیو  دادستانیتوسط 

 SrSهای فونونی ترکیب ويژگیمیلادی  2009[. در سال 14بررسی شد ]
پتانسیل درچارچوب نظرية تابعی چگالی و کد کوانتوم اسپرسو با روش شبه
نیز میلادی  2011در سال [. 15مورد محاسبه قرار گرفت ] 6توسط آگار

 ب هاترکیهای ارتعاشی و ترمودينامیکی اين ويژگی همکارانو  7سوادکیا
 [.16محاسبه کردند ] Abinitپتانسیل و کد را با روش شبه
های ساختاری، الکترونی و اپتیکی اين ويژگی مطالعهدر اين 

ساختار بلوری  1تر قرارگرفت. در شکل بررسی بیشمورد  ترکیب ها
 عنوان نمونه آمده است.به SrSترکیب 

 

 بخش نظری
 هاهروش محاسب

 هایابعو استفاده از ت (DFT)در چارچوب نظرية تابعی چگالی  اههمحاسب
  در بستة محاسباتی کوانتوم اسپرسو (PP)پتانسیل و شبه (PW)موج تخت 
کوهن ـ شم به روش  هایه[. در اين بستة محاسباتی معادل17انجام شد ]

آيند. دست میهمگرا شده به هایابعها و ويژه تراخودسازگار حل شده و ويژه مقد
و نیز تابعی  (GGA)، شیب تعمیم يافته (LDA)های چگالی موضعی تقريب
HSE اههاسبدر اين محکار گرفته شدند. برای انرژی تبادلی ـ همبستگی به، 

ريدبرگ به همگرايی  10-7همگرايی بر مبنای انرژی قرار داده شد که با دقت 
 بودند. ايستهبار پهای مورد استفاده در اين بررسی از نوع پتانسیلشبه رسیديم.

انرژی قطع تابع کار رفته شامل چنین نخست همه پارامترهای بههم
 دند. ش های شبکه بهینههای شبکة وارون و نیز ثابتموج، تعداد نقطه

 
 .SrSـ ساختار بلوری ترکيب 1شکل 

 

تقريب  در SrTeو  SrS ،SrSe ترکیب هاتابع موج برای  موج، تابع 
GGA ريدبرگ و در تقريب  40و  50، 50ترتیب بهLDA سه  برای هر
 گرفته شد.ريدبرگ در نظر  50ترکیب

 

 و بحث هاهنتیج
 های ساختاری و پایداری کالکوژنیدهای استرانسیومویژگی

سازی ساختار بلوری و بررسی يکی از پارامترهای مهم در شبیه
 مورد نظر، ثابت شبکه است. ثابت شبکة تعادلی ترکیب ها هایويژگی

 اشد.بترين حالت انرژی خود آيد که شبکه در پايیندست میزمانی به
 ثابت شبکه، انرژی کل  جملههای ساختاری از برای بررسی ويژگی

 های مختلف سلول واحد محاسبه و با معادلة حالت مورناگوندر حجم
مدول حجمی نیز معیاری از سختی بلور است  [.18شوند ]برازش می

 ر سامانهین دو به بیان ديگر انرژی لازم برای ايجاد يک تغییر شکل مع
ی است و هر چه مقدار آن ريپذتراکمدول حجمی عکس است. م

رای نمونه، بتر است. پذيری آن کمتر و تراکمتر باشد، بلور سختبیش
آمده  2در شکل  SrSسازی ثابت شبکه برای ترکیب نمودار بهینه

محاسبه شده برای ثابت شبکه،  هایرادمق 1است. همچنین، در جدول 
 کالکوژنیدهای پذيری برایتراکممدول حجمی، مشتق مدول حجمی و 

 هایهیجهمراه با نت GGAو  LDAهای در تقريب B1استرانسیوم در فاز 
 ديگران آورده شده است.

 

                                                                                                                                                                                                   

1 Marinelli 

2 Khenata 

3 Rached 

4 Fullpotentiallinearmuffintinorbitals 

5 Full potential linearized augmented plane wave 

6 Ugur 

7 Souadkia 

(1)  Tight binding linear muffin-tin orbital                                    (2)  Marinelli 
(3)  Khenata                                                                                    (4)  Rached 
(5)  Fullpotentiallinearmuffintinorbitals                                         (6)  Full potential linearized augmented plane wave 
(7)  Ugur                                                                                         (8)  Souadkia 
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 ديگران. هایهيجکار حاضر به همراه نتمحاسبه شده در  B1پارامترهای ساختاری کالکوژنيدهای استرانسيوم در فاز  ـ1جدول 

 نام ترکیب کمیت محاسبه شده (LDA) کار حاضر (GGA)کار حاضر  نظری تجربی

[5 ]024/6 [20 ]976/5 [ ،16 ]05/6 94/5 78/5 (Å)0a 

SrS 
[5 ]58 [20 ]049/53 [ ،16 ]30/48 7/54 5/65 B(GPa) 

- [20 ]734/4 [ ،16 ]29/4 67/4 72/4 B’ 
- - 28/18 26/15 1-(GPa)3-×10v k 

[6 ]23/6 [20 ]205/6 [ ،16 ]29/6 18/6 99/5 (Å)0a 

SrSe 
[6 ]45 [20 ]911/44 [ ،16 ]93/40 3/45 6/54 B(GPa) 
[6 ]5/4 [20 ]845/4 [ ،16 ]20/4 59/4 45/4 B’ 

- - 07/22 31/18 1-(GPa)3-×10v k 

[7 ]66/6 [20 ]613/6 [ ،16 ]71/6 60/6 39/6 (Å)0a 

SrTe 
[7 ]5/39 [20 ]521/34 [ ،16 ]07/32 7/34 4/42 B(GPa) 
[7 ]0/5 [20 ]104/5 [ ،16 ]19/4 28/4 22/4 B’ 

- - 81/28 58/23 1-(GPa)3-×10v k 

 

 
 GGAدر تقريب  SrSسازی ثابت شبکه برای ترکيب ـ نمودار بهينه2شکل 

 

 های تجربی و نظریهای کار حاضر با نتیجه، نتیجه1با توجه به جدول 
قبلی مطابقت دارد. با افزايش شعاع )عدد اتمی( کالکوژن، ثابت شبکه 

تر از ثابت بزرگ SrSeثابت شبکة ترکیب  نمونهعنوان يابد. بهافزايش می
بیانگر  1موجود در جدول  مدول حجمی هایرادمقاست.  SrSشبکة ترکیب 

زياد سخت نبوده و با افزايش شعاع )عدد( اتمی  ترکیب هااين است که اين 
 هایبترکچنین، ثابت شبکه برای هميابد.کالکوژن مدول حجمی کاهش می

SrS ،SrSe  وSrTe  در فازB2  آنگستروم  09/4و  82/3، 66/3به ترتیب 
 محاسبه شد. GGAدر تقريب 

در کار حاضر پايداری دينامیکی کالکوژنیدهای استرانسیوم، با محاسبة 
وان نمونه، عناست. به شدهبررسی  ترکیب هاطیف پاشندگی فونونی اين 

قارن با ت هایهنمودار طیف پاشندگی فونونی در راستای نقط 3در شکل 
 کلی،طورآمده است. به GGAدر تقريب  B1در فاز  SrSبرای ترکیب  بالا

 
 با تقارن بالا  هایهـ نمودار پاشندگي فونوني در راستای نقط3شکل

 .GGAدر تقريب  B1در فاز  SrSبرای ترکيب 

 
در فشار صفر شامل  B1در فاز  ترکیب هانمودار طیف پاشندگی فونونی 

ی دهندة پايداری دينامیکباشد که اين موضوع نشانهای مثبت میبسامد
 باشد.می های يادشدهترکیب

 

 ساختار نواری های الکترونی کالکوژنیدهای استرانسیومویژگی
های مهم برای بررسی ويژگی هایساختار نواری يکی از مورد

 آمدهستدبههای هجیدر نتاهمیت محاسبة ساختار نواری  مواد است.الکترونی 
 توان به محاسبة گاف نواریاز آن نهفته است. با توجه به ساختار نواری می

ودن رسانا و يا عايق برسانا، نیم هايی مانندويژگیبینی و پیش بلورها
پرداخت و يا حتی به نوع گاف از لحاظ مستقیم يا غیرمستقیم بودن ترکیب 
 تری که نقش اساسیيی را هاتالیاربها و توان اتمبر آن می افزونپی برد. 

23.448- 

23.450- 

23.452- 

23.454- 

23.456- 

23.458- 

23.460- 

23.462- 

23.464- 

23.466- 
6.3            6.2           6.1          6.0            5.9            5.8          5.7 

300 

250 

200 

150 

100 

50 

0 



 1400، 2، شماره 40دوره  همکاران و حمداله صالحي نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                           212

 ديگران. هایهيجسبه شده در کار حاضر همراه با نتمحا B1در فاز  )بر حسب الکترون ولت(گاف نواری کالکوژنيدهای استرانسيومـ 2جدول 

 نام ترکیب (LDA) کار حاضر (GGA) کار حاضر (HSE) کار حاضر نظری تجربی

[4 ]32/4 [23 ]512/2  ،[14 ]25/2  ،[20 ]305/2 30/4 53/2 15/2 SrS 

[4 ]813/3 [23 ]216/2  ،[14 ]12/2 [  ،20 ]982/1 86/3 22/2 88/1 SrSe 

[19 ]90/2 [23 ]71/1  [ ،20 ]577/1 96/2 69/1 35/1 SrTe 

احتمالی سامانه دارند، شناسايی نمود. در اين بررسی،  در گذارهای
 نقطه خاص انجام شده است.  100ساختار نواری برای  هایهمحاسب

گاف نواری کالکوژنیدهای استرانسیوم  محاسبه شده در فاز  2در جدول 
B1 های در تقريبLDA ،GGA  وHSE های ديگران همراه با نتیجه

 ، گاف نواری محاسبه شده 2با توجه به جدول آورده شده است.
از کارهای  آمدهدستبههای با نتیجه GGAو  LDAهای در تقريب

 از تقريب آمدهدستبه هایراچنین، مقدنظری ديگران مطابقت دارد. هم
GGA  نسبت به تقريبLDA تری با مقادير تجربی دارند. سازگاری بیش

  GGAو  LDAهای دست آمده از تقريببه با اين حال، گاف نواری
ی دارد. های تجرببا داده چشمگیریدر قالب نظرية تابعی چگالی، اختلاف 

طور کلی، محاسبة گاف نواری با استفاده از نظرية تابعی چگالی همواره به
ده است و از سويی ديگر، توابع هیبريد از عنوان يک چالش مطرح بوبه

خصوص دلیل قابلیتی که برای بهبود گاف نواری بهبه HSEجمله تابعی 
گاف نواری  2رساناها دارند، مورد توجه هستند. با توجه به جدول در نیم

 های نظری موجود را بهبود بخشیده است.داده HSEمحاسبه شده در تقريب 
 ترکیب هادهند که ساختار نواری های محاسبات نشان مینتیجه

SrS ،SrSe  وSrTe در فاز  ترکیب هااين  بوده و همانندB1  دارای گاف
 4عنوان نمونه، در شکل . بهباشندمی XΓ–نواری غیرمستقیم در راستای 

در بازة  SrSساختار نواری در راستای نقاط با تقارن بالا برای ترکیب 
آمده است.  GGAدر تقريب  B1ولت در فاز الکترون 10 تا -12انرژی 

بر روی انرژی صفر قرار داده  Γدر اين شکل بیشینة نوار ظرفیت در نقطة 
شود گاف نواری ترکیب می ديده 4گونه که در شکل همانشده است. 

SrS  چنین، در اين شکل يک تبهگنی هم ولت است.الکترون 53/2برابر با
 يدهدگانه در نوار ظرفیت و يک تبهگنی دوگانه در میانة نوار رسانش سه
 شود.می

 

 هاچگالی حالت

های های مهم برای بررسی ويژگیها نیز يکی از کمیتچگالی حالت
وزيع ت چگونگیها در واقع . چگالی حالتآيدمی حساببهالکترونی مواد 

  نمودار 5دهد. در شکل های اتمی را نشان میها در اربیتالالکترون

 
 ـ نمودار ساختار نواری در راستای نقاط با تقارن بالا 4شکل

 .GGAدر تقريب  B1در فاز  SrS برای ترکيب

 
 6های کلی برای کالکوژنیدهای استرانسیوم و در شکلچگالی حالت

 10تا  -12در بازة  SrSهای جزيی برای ترکیب نمودار چگالی حالت
 5آمده است. با توجه به شکل  GGAدر تقريب  B1ولت در فاز الکترون

 چنین، است. همهای يادشده ترکیبهای کلی برای چگالی حالت
دست آمده با گاف ها صفر است و گاف بهدر قسمت گاف چگالی حالت

 مطابقت دارد. GGAاز ساختار نواری در تقريب  آمدهدستبه
، اولین SrSهای کلی برای ترکیب با توجه به نمودار چگالی حالت

ولت است و با توجه به نمودار الکترون -36/10قله در انرژی حدود 
اتم گوگرد  s3های جزيی، اين قله مربوط به اربیتال چگالی حالت

 را 4ين نوار انرژی در شکل ترباشد. در واقع اين حالت پايینمی
اتم گوگرد را نشان می دهد و  p3دهد. قلة بعدی اربیتال نشان می

باشد. بنابراين چگالی می 4مربوط به سه نوار انرژی بعدی در شکل 
اتم گوگرد  p3طور عمده ناشی ازاربیتال ها زير انرژی فرمی به حالت

 s5و  d4است. ساختار بعدی در بالای انرژی فرمی مربوط به اربیتال 
ولت گسترده شده و الکترون 5/7اتم استرانسیوم است که تا حدود 

 دهد.را نشان می4ترين نوار در بالای سطح فرمی در شکل پايین
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 چگالی ابر الکترونی 

یت های ظرفیت و ماهتوزيع الکترون چگونگیچگالی ابر الکترونی 
نمودار چگالی ابر الکترونی  7کند. در شکل های شیمیايی را تعیین میپیوند

  GGA( در تقريب 110های استرانسیوم در صفحة )برای کالکوژنید
چگالی بار زياد در اطراف اتم کالکوژن  7با توجه به شکل  رسم شده است.

 های استرانسیوم و کالکوژن در ناحیةی اتمپوشانچنین همشود. هممی ديده
ها قابل مشاهده است که اين موضوع به دلیل به اشتراک گذاشتن میانی اتم
طبق مقیاس  .باشدها میها و پیوند کووالانسی میان اتمالکترون

الکترونگاتیوی ارائه شده توسط پائولینگ، هر چه اختلاف الکترونگاتیوی 
تر از نوع کووالانسی (، پیوند بیش7/1)صفر تا  تر باشدبین دو عنصر کم

 (، پیوند يونی است.3/3تا  7/1)  است و اگر اين اختلاف بزرگ باشد 
 

 های اپتیکی کالکوژنیدهای استرانسیومویژگی
 الکتریک و ضریب شکستتابع دی

کنش نور با ماده، های اپتیکی يک ماده و در واقع برهمويژگی
تريک تابع الکشود. تابع دیالکتريک توصیف میدیبا توجه به تابع 

های اپتیکی از جمله پاسخ است و با استفاده از آن ساير ويژگی
 د.آيدست میضريب شکست، ضريب جذب و ضريب خاموشی به

 صورت توان بهالکتريک را می( تابع دی1با توجه به رابطة )
 [:21يک سهم حقیقی و يک سهم موهومی نوشت ]
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 [:21سهم موهومی با توجه به رابطة زير تعیین می شود ]
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توان با توجه به سهم موهومی و با استفاده سهم حقیقی را می
 [:21کرامرز ـ کرونیگ تعیین کرد ] هایهاز رابط
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حد بسامد ( استخراج می شود. 4ضريب شکست به صورت رابطة )
ت. ای برخوردار اسالکتريک، از اهمیت ويژهصفر سهم حقیقی تابع دی

 [.21] دهدمی ضريب شکست استاتیک را نتیجه𝜀1(0)(، جذر5مطابق رابطة )
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  ترکيب هاهای کلي برای ـ نمودار چگالي حالت 5شکل 

 .GGAدر تقريب  B1در فاز  SrTeو )ج( SrSe، )ب(SrS)الف(

 
 الکتريک و ضريب شکست استاتیک برایثابت دی 3در جدول 

های همراه با نتیجه GGAو  LDAهای های استرانسیوم در تقريبکالکوژنید
محاسبه شده در کار  هایرا، مقد3ديگران آورده شده است. با توجه به جدول 

نظری  هایراالکتريک و ضريب شکست استاتیک با مقدحاضر برای ثابت دی
موهومی تابع سهم حقیقی و نمودار   8و تجربی قبلی مطابقت دارد. در شکل

ولت الکترون 30های استرانسیوم در بازة صفر تا کالکوژنید الکتريک برایدی
 آورده شده است.  GGAدر تقريب 
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 ، SrSهای جزيي برای ترکيب نمودار چگالي حالت ـ6شکل 
استرانسيوم  s5گوگرد، )ج( اربيتال  p3گوگرد، )ب( اربيتال  s3)الف( اربيتال 

 .GGAدر تقريب  B1استرانسيوم در فاز  d4و )د( اربيتال 

        
 )ب(                                               )الف( 

                             
 )ج(                                                                            

  هاترکيبنمودار چگالي ابر الکتروني برای  ـ7شکل
 GGAتقريب در  B1( در فاز 110در صفحة ) SrTe و )ج( SrSe، )ب( SrS )الف(

 
ای الکتريک بردی الف، نمودار سهم حقیقی تابع 8با توجه به شکل 

های ، قلة اصلی در انرژی𝜀1(𝜔)است. برای تابع  همانندهر سه ترکیب 
 SrS ،SrSe ترکیب هاولت به ترتیب برای الکترون 94/2و  12/3، 84/3
بد و ياشود، پس از آن تابع با شیب منفی کاهش میمی ديده SrTeو 

 شود. سپس ولت کمینه میالکترون 41/5و  07/6، 5/6به ترتیب در 
  شود.هموار می سرانجامدهد و از منفی به مثبت تغییر علامت می

های ينداشوند و فرآمنتشر نمی هامنفی است، موج 𝜀1(𝜔)ای که در ناحیه
 ريکالکتید با توجه به سهم موهومی تابع  گیرد.جذب و اتلاف صورت می

ولت است که الکترون 5/2ب، شروع جذب از انرژی در حدود  8در شکل 
مطابقت  GGAدر تقريب  ترکیب هادست آمده برای اين با گاف نواری به

ولت الکترون 36/3و  14/4، 63/4های درانرژی هاچنین اولین قلهدارد. هم
 اين شکلبا توجه به باشد. می SrTeو  SrS ،SrSe ترکیب ها به ترتیب برای

آرام است  یولت دارای تغییرالکترون 5/2از انرژی  پیشسهم موهومی تا 
های کم انرژی است و منجر به گذارهای که ناشی از جذب فوتون

ولت سهم موهومی الکترون 5/2از انرژی  ولی پسشوند ی مینواردرون
يابد که اين امر بیانگر جذبی است که به ناگهانی افزايش می صورتبه

نمودار سهم موهومی  9شکل  دهد.ی رخ مینواردنبال آن گذارهای بین
دهد. را نشان می SrSالکتريک در کنار ساختار نواری برای ترکیب تابع دی

ه رسانش، بدلیل گذار از نوار ظرفیت اولین قله به  با توجه به اين شکل
 در نقطة اتم استرانسیوم s5و  d4اتم کالکوژن و  p3های بین حالت
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 ديگران. هایهيجسبه شده در کار حاضر همراه با نتمحا B1الکتريک وضريب شکست استاتيک کالکوژنيدهای استرانسيوم در فاز ثابت دی ـ3جدول 
 تجربی نظری (GGA) کارحاضر (LDA) کارحاضر کمیت نام ترکیب

SrS 
𝜀1(0) 27/5 73/4 [20 ]078/4 [ ،14 ]20/5 [22 ]09/4 

𝑛(0) 29/2 17/2 [21 ]02/2 - 

SrSe 
𝜀1(0) 48/5 02/5 [20 ]571/4  [ ،14 ]46/5 [22 ]33/4 

𝑛(0) 34/2 24/2 [21 ]138/2 - 

SrTe 
𝜀1(0) 50/6 86/5 [20 ]376/5 [ ،14 ]32/6 [22 ]91/4 

𝑛(0) 55/2 42/2 [21 ]309/2 - 
 

  
 

 
الکتريک سهم موهومي تابع دی سهم حقيقي و )ب( نمودار )الف( ـ 8شکل 

 .GGAدر تقريب  B1برای کالکوژنيدهای استرانسيومدر فاز 

 
نمودار ضريب شکست اين  10چنین، در شکل است. هم Γ تقارنی

 GGAولت در تقريب الکترون 30در بازة انرژی صفر تا  ترکیب ها
 نشان داده شده است. 

 

 ضریب خاموشی و ضریب بازتاب

ضريب خاموشی برای يک ماده سنجشی از میزان جذب پرتو 
 مانندهالکترومغناطیسی توسط آن ماده است. رابطة ضريب خاموشی 

 :[21] باشد( می6با ضريب شکست و به شکل معادلة )

 
 

 
الکتريک در کنار ساختار نواری ـ نمودار سهم موهومي تابع دی9شکل 

 .SrSبرای ترکيب
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ضريب بازتاب نیز يکی ديگر از پارامترهای مهم اپتیکی است 
 انرژی انعکاس يافته از قسمت فصل مشترک جامد را توصیف که
 [:21] ( داده می شود7کند و با رابطة )می
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نمودار ضريب شکست برای کالکوژنيدهای استرانسيوم در  ـ10شکل 

 .GGAدر تقريب  B1فاز 

 
نمودار ضريب خاموشی و ضريب بازتاب برای  11در شکل 

 ولت الکترون 30در بازة انرژی صفر تا  کالکوژنیدهای استرانسیوم
اگر ضريب خاموشی در يک بلور پايین باشد آمده است. GGAدر تقريب 

ر دگونه که کند، همانی از آن عبور میآسانبهموج الکترومغناطیس 
يی در بازة گاف نواری که هایانرژالف نشان داده شده است تا  11شکل

نشده است، موج الکترومغناطیسی قادر به عبور  ها آغازالکترونهنوز گذار 
ی، های فرودبا افزايش انرژی فوتون ولیتر از درون ترکیب است آسان
ی قبل از آن نخواهد بود سادگبهشود و عبور موج می آغازگذار  رفتهرفته

جام پس از ان پايانخاموشی همراه است. در  که اين امر با افزايش ضريب
ولت به ترتیب الکترون 5/6و  5، 5/2های حدوداً گذارهای اولیه تا انرژی

يابد. ضريب خاموشی کاهش می SrTeو  SrS، SrSe ترکیب هابرای 
 کمینة نمودارضريب بازتاب وابسته به انرژی فوتون فرودی است. 

به  ترين مقدار جذب است. بر همین اساس با توجهبازتابندگی بیانگر بیش
نرژی اهای نمودار بازتابندگی در ب، يکی از تأثیرگذارترين کمینه 11شکل 
بنابراين در اين انرژی خاص  ؛دهدرخ می SrSeبرای  ولتالکترون 5/6حدود 

 انرژی بر طبق  داشت. اين مقدارای خواهد جذب مقدار بیشینه
، برابر با میزان کيالکتریداز سهم حقیقی تابع  آمدهدستبه هایهیجنت

 های فرودی است که به ازای آن دوباره موج الکترومغناطیسی انرژی فوتون
 د. وشمی روروبهترين میزان جذب يابد و با بیشدر ترکیب انتشار می

 

 تابع اتلاف

 الکتريک است.تابع دیتابع اتلاف، معکوس سهم موهومی 
 نمودار تابع اتلاف کالکوژنیدهای استرانسیوم در بازة انرژی 12در شکل 
 آمده است. بلندترين قله  GGAولت در تقريب الکترون 30صفر تا 

 در طیف اتلاف، قلة پلاسمونی و فرکانس منطبق با آن بسامد پلاسما 

 
 

 
)ب( ضريب بازتاب برای  نمودار )الف( ضريب خاموشي وـ 11شکل 

 .GGAدر تقريب  B1کالکوژنيدهای استرانسيوم در فاز 
 

 
 B1ـ نمودار طيف اتلاف برای کالکوژنيدهای استرانسيوم در فاز 12شکل 

 .GGAدر تقريب 
 

 GGAصورت گرفته در تقريب  یاههطبق محاسبشود. نامیده می
 به ترتیب  SrTeو  SrS ،SrSe ترکیب هابیشینة تابع اتلاف برای 

ولت قرار دارد و مطابق الکترون 58/10و  60/11، 74/12های در انرژی
 ه جمعیدهندة تحريک دستباشد. در واقع اين قله نشانبا قلة پلاسمونی می

 باشد.های نوار ظرفیت به نوار رسانش میالکترون
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 گیرینتیجه
های ساختاری، الکترونی و اپتیکی در اين بررسی، ويژگی

ر مبنای ب یاهههای استرانسیوم مورد مطالعه قرار گرفت. محاسبکالکوژنید
و  LDA،GGAهای پتانسیل و تقريبنظرية تابعی چگالی، با روش شبه

HSE  و با استفاده از کد کوانتوم اسپرسو انجام شد. پارامترهای ساختاری
. سازگاری خوبی دارند تجربی و نظری ديگران هایرامحاسبه شده با مقد

، 03/4به ترتیب  SrTeو  SrS ،SrSe ترکیب هاگاف نواری  B1در فاز 
  هاردامحاسبه شد. اين مق HSEولت در تقريب الکترون 96/2و  86/3

  آمدهستدبه هایهیجدارند و نتاز دقت خوبی نسبت به مقدار تجربی برخور
 یاههچنین، محاسباند. همرا بهبود بخشیده GGAو   LDAهایاز تقريب

 دهندةگاف نواری غیرمستقیم و بزرگ ساختار نواری در اين فاز نشان

 آمدهدستبه هایهیجباشد. نتمی ی يادشدههاترکیببرای  Xتا  Γدر راستای 
 اتم گوگرد  p3دهندة مشارکت عمدة اربیتال ها نشاناز چگالی حالت

اتم  s5و  d4 اربیتال در زير انرژی فرمی در نوار ظرفیت و مشارکت عمدة
بر باشد. چگالی ااسترانسیوم در بالای انرژی فرمی در نوار رسانش می

دهندة نشان ترکیب ها( برای اين 110الکترونی رسم شده در صفحة )
 آمدهدستبه هایراچنین، مقدهم باشد.ها میالانسی میان اتموپیوند کو

های الکتريک و ضريب شکست استاتیک در تقريبثابت دی از محاسبة
LDA  وGGA های تجربی و نظری موجود مطابقت دارد.با داده 
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