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  3BaZrO يکيو اپت ي، الکترونيساختار يهايويژگ يبررس

 يچگال يتابع يهيبا استفاده از نظر
 

 يبهرام ي، صغريزهره جاودان، +*يحمدالله صالح
 د چمران اهواز، اهواز، ايرانيگروه فيزيک، دانشکده علوم، دانشگاه شه

 

 ر فشار يو تأث يمکعب در فاز3BaZrOک يامسر يکيو اپت ي، الکترونيساختار يهايژگيو مطالعهن يدر ا :چكيده
 ل کامليبا پتانس يخط  يهافتيبا استفاده از روش امواج تخت بهبودها ه. محاسبشده است يرا بررس ياد شده يهايويژگبر 

(FP-LAPW) يافزارهاگرفته است و از نرمانجام يچگال يتابع يهيدر چارچوب نظر  WIEN2k وQuantum Espresso 
 ، LDA، PBE ،PBEsol يهابياز تقر يهمبستگـ  يل تبادليپتانس يبهمحاس ين روش براي. در اشده است استفاده

GGA-WC ،GGA+U ،GGAmBJ  وGGAmBJ+U ب يترک يانرژ يشده است. با توجه به ساختار نوارهااستفاده 
 يهبه انداز L- يتام در راسيرمستقيغ يک گاف انرژي( مشخص شد GGAmBJ+Uب )ين تقريبا استفاده از بهتر

eV33/5 و  ياز ساختار نوار به دست آمده يهانتيجهب است. با توجه به يق بودن ترکيبر عا يلين دليوجود دارد که ا
 م که يافتيرخ خواهد داد و در Kو  W-L ،Γ يب در راستاين ترکيا يبعد ياحتمال يک گذارهايالکتريتابع د

 3d تالياورب نيو همچنت ين سهم در نوار ظرفيترشيب يدارا Oاتم  p تاليورباب ين ترکيا يهاحالت يل چگاليدر تشک

 يکم و سخت يريپذتراکم يب داراين ترکيا. باشنديمنوار رسانش  يبالا ينواح يهاجاد قلهيمنشأ ا Zrو  Baاتم 
ولت الکترون 53/03 يرژان با ييهافوتون يآن به ازا ين مقدار بازتاب برايترن مقدار جذب و کميترشياد است. بيز
 .دهديم

 
 .يکياپت يهايويژگ، mBJب يب هابارد، تقري، تقريچگال يتابع يهي، نظر3BaZrOب يترک :هاي كليديواژه

 
KEYWORDS: BaZrO3; Density functional theory; Hubbard approximation; mBJ approximation; 

Optic properties. 

 

 مقدمه

3BaZrO 3 يهت گونيساختار پرووسک ک ماده بايABO 

ک گذارشان يزيکه در ف ياديت بنين بلورها به علت اهميباشد ايم
ل بالا بودن ين بلور به دلياند. اقرارگرفته يباشد مورد بررسيم

در صنعت  ياديز يک بودن آن کاربردهايذوب و فروالکتر يدما
ره يانه و غيرا يهحافظ يهاک و سلوليژه در الکترواپتيوبه

 مانند گوناگون ييفضا يهاتاکنون در گروه 3BaZrO. بلور [1]دارد
R3c، Imma  وmcm/I4 يساخته و بررس يصورت تجرببه  

 

 pm3m ييو گروه فضا ين ساختار در فاز مکعبيا. اما [2]ده استش

 يگوناگون يهايتاکنون بررس و باشديم يترشيب يداريپا يدارا
 و [3-8] گرفته استانجام 3BaZrO بيترک يفاز مکعب يبر رو
 و [8 ,11] يکي، اپت[11] ، سطح[9] يکيناميترمود يهايويژگ

 قرار گرفته است. يمورد بررس يصورت تجربآن به [12] يکيناميد

ب، موفق به ين ترکيا يبر رو ينظر يهاپژوهش تربيشاما 
  يهاز جمله محاسب يالکترون يهايويژگاز  درستيبرآورد 

 E-mail: salehi_h@scu.ac.ir+                                                                                                                                                 عهده دار مکاتبات* 
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 تهيسيق الکتريعا 3BaZrO ترکيب [.11؛3؛13] اندنشده ينوار گاف
 ولتالکترون 33/5مقدار  يصورت تجربآن به يباشد و گاف نواريم

 [11 ،15] شده استمحاسبه
 

 يبخش نظر
 يخط يهافتيبا استفاده از روش امواج تخت بهبودها همحاسب

تابعي  يهدر چارچوب نظري[11] (1)(LAPW-FPل کامل )يبا پتانس
و کوانتوم  Wien2k[18]يافزارهابا نرم [11] (2)(DFT) چگالي
با استفاده از ها همحاسبگرفته است. انجام[19] (3)اسپرسو

 LDA)((1) يموضع يب چگاليتقر مانند گوناگون يهابيتقر
 ييهابا عنوان (5)(GGA) افتهيم يب تعميب شي، تقر[21,21,11]

با حضور  يکيو در دو حالت  [؛22؛23]PBE ،PBEsol ،WG مانند
 ينياسپ يهابدون لحاظ کردن اثر يگريو د ينياسپ يهاهمحاسب

  يقو يبا همبستگ ييهاالکترون يدارا ييهاسامانه يدنبال شد. برا
 ييبه تنها GGAو  LDA يهابي، تقرfو  d يهاتاليدر اورب

ها بين تقريبه ا هاييتصحيحگو نخواهند بود و لازم است پاسخ
 يهابيب، تقريترک يهايويژگ يبررس يبرا ،شوداعمال 
 جانسون ـ  ب بکيو تقر  (1)روش هابارد مانند يترمناسب
 و  GGA+U،GGAmBJ مانند يها(با عنوانmBJ) (1)شدهاصلاح 

GGAmBJ+U [25 ،21 ]ت يمورد استفاده قرارگرفت که کمU 

صورت ن بهيتنيشعاع کرات مافپارامتر هابارد است. 
(Ba)=2.2auMTR ،(Zr)=1.9auMTR  و(O)=1.8auMTR  با توجه به

اند. ثابت شبکه شدهها انتخابوندآنيو طول پ ياتم يهعاع کرش
آنگستروم  1951/1گيري شده برابر با صورت تجربي اندازهکه به
 ياز آن استفاده شده است. براها ه[ که در محاسب21است]

ن يب ييمرز جدا يت از مغزه, انرژيظرف يهاحالت يجداساز
شده است. در نظرگرفته 6Ry-ت و مغزه برابر با يظرف يهاالکترون
 چرخه و  22قرار داديم که با  يانرژ يرا بر مبنا ييهمگرا

  به همگرايي رسيديم. 111125/1 يهاز مرتب يبا اختلاف انرژ
، WIEN2kافزار ( انجام شده با نرمscfخودسازگار ) يهاهدر محاسب

.( وجود دارد … RKmax , kpoint , Gmax)يديچند پارامتر کل
 جه يد و در نتشويم سامانه ير انرژييها منجر به تغر آنييکه تغ

  يها RKmax , kpoint , Gmax يدارند به ازا يسازنهياز به بهين
 
 
 
 

 يهاهمحاسب يبه دست آمده از چرخه يمقدار انرژ گوناگون
  يهاتياز کم ي( را به دست آورده شد. مقدارscf) خودسازگار

زان يد مشويثابت م ه تقريبب يآن انرژ يکه به ازا ياد شده
 يمقدارها يبا بررسها هن محاسبيدر ا مورد نظر ماست. ينهيبه

 ، گوناگون يهاmaxGها و point-Kها، maxRk يبه ازا سامانه يانرژ
زان يعنوان مبه 12، مقدار maxRk يهنيزان بهيعنوان مبه 1مقدار 

  point-K يهنيزان بهيعنوان مبه 1111و مقدار  maxG ينهيبه

 يهک شبکيآن  يد که به ازاشانتخاب  لوئنيبر اول يهدر منطق
k-mesh جاد شده است.يا 11×11×11صورتبه 

 

 ها و بحثجهينت
 يساختار يپارامترها

که نيا با وجود يچگال يتابع يهيبه روش نظرها هدر محاسب
 يا نظري يتجرب يهانتيجهممکن است بر  ياطلاعات ورود

 گوناگون يهامربوط به حجم يانرژ يهسياما با مقا استوار باشند،
 يي( را شناساين انرژين حالت )کمتريدارتريتوان پايسلول واحد، م

افت. ينه دستيبه يساختار يو به دنبال آن به پارامترها
 يهن کار از جمله ثابت شبکيشده در امحاسبه يساختار يپارامترها

 يمقدارهاگر يبا د ('B) مشتق آن ،(B) ي، مدول حجم(a)نه يبه
اند. سه شدهيآورده و مقا 1 موجود در جدول يو تجرب ينظر

 مورناگون يرابطهکه به  (1)يهمعادلبا برحسب حجم  يانرژ يهارييتغ
 د:يآيبه دست م [21] معروف است
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 ه يحالت پا يانرژ 0Eه، يحجم سلول اول0V معادلهن يکه در ا
 B'و  يمدول حجم0Bگا پاسکال، ين و فشار صفرگيصفر کلو يدر دما

 بلور است  ياز سخت ياريمع يمشتق آن است. مدول حجم
 نهسامان در ير شکل معييک تغيجاد يا يلازم برا يگر انرژيان ديو به ب

است و هر چه مقدار آن  يريپذعکس تراکم ياست. مدول حجم
 تر است. آن کم يريپذتر و تراکمتر باشد، بلور سختشيب

و هم  ينيهم با در نظر گرفتن آثار اسپها هذکر است که محاسب شايان
  به دست آمدجه ين نتين آثار انجام گرفت و ايبا صرف نظر کردن از ا

 
 
 
 

(1)  Full Potential Linearized Augmented Plane Wave    (5)  Generalized Gradient Approximations 

(0)  Density Functional Theory      (6)  Hubbard 

(3)  QUANTUM-ESPRESSO       (7)  Modified Becke-Johnson 

(4)  Local-density Approximation 
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 گوناگون. يهابيبا استفاده از تقر 7BaZrOب يترک يو گاف نوار يساختار يپارامترها ـ9جدول 

 aثابت شبکه تقريب مورد استفاده

(a.u) 
 حجمي مدول درصد خطا

(GPa) 

تراکم پذيري 
(GPa)-1 

 (eV)انرژي بهينه  حجمي مشتق مدول

LSDA(pwscf) 1512/1 98/1 5211/111 1151/1 8531/1 5811/1351- 

GGA(pwscf) 1192/1 39/1 1111/159 1113/1 1912/1 1125/1519- 

LSDA 1189/1 11/1 1111/111 1151/1 9211/1 5131/23911- 

GGA-PBEsol 1821/1 32/1 1111/113 1111/1 1311/1 1111/23911- 

GGA-WC 1831/1 31/1 1818/113 1111/1 1281/1 1111/23921- 

GGA-PBE 2291/1 81/1 9183/111 1111/1 1111/1 5111/23929- 

GGA+U 2311/1 93/1 1811/112 1111/1 1111/5 1112/23929- 

GGAmBJ 2291/1 81/1 9183/111 1111/1 1111/1 5111/23929- 

GGAmBJ+U 2311/1 93/1 1811/112 1111/1 1111/5 1112/23929- 

Experimental[3] 1951/1 - - - - - 

 - - - - 98/1 1512/1 ]28[نظري  يهامقاله يهانتيجه

 - 2111/1 - 1111/151 28/1 2111/1 ]13[ نظري يهامقاله يهانتيجه

 
جاد يا يرييب تغيترک يهايويژگ در ينياسپ اثرهايکه اعمال 

 ياز پارامترها به دست آمده يهانتيجهکند. با توجه به ينم
 که ثابت نيا با وجود PBEب يود که تقرشيم ديده يساختار

  وليد ينمايآن محاسبه م يتر از مقدار تجرببزرگ يشبکه را کم
 يانرژ از نظر PBEsolو  LSDA ،GGA-WC يهابيان تقرياز م

 بيترک يرا برا ين مقدار گاف نواريترن ساختار و بزرگيدارتريپا

3BaZrO يهابيدر هر صورت تقر وليد. ينمايم ينيبشيپ  
باشند يب نميترک يق گاف نواريدق يهشده قادر به محاسبياد 

و  GGA+U ،GGAmBJ مانند ييهابيلازم است از تقر درنتيجه
GGAmBJ+U  که در مورد  يحاتي. با توجه به توضشوداستفاده

ادامه منظور از  د، درش ياد PBEب يبا تقر سامانهن حالت يدارتريپا
و  GGAmBJب يدر دو تقر باشد.يم PBEهمان  GGAب يتقر

GGAmBJ+U يهابينه تقريبه يب از پارامترهايبه ترت PBE  و
GGA(PBE)+U ز يبرحسب حجم ن ياستفاده شده و نمودار انرژ 

ن ييتع ينشان داده شده است. برا 1در شکل  ياد شدهب يبا دو تقر
گاف  يهاريي، تغ=9Uتا  =1U يت در بازهين کميمقدار مناسب ا

که  گونهقرار گرفت و همان يمورد بررس Uبرحسب ب يترک ينوار
با مقدار  GGAmBJ+Uب يشود تقريم ديده 1در جدول 

U=8(eV) يتجرب يهانتيجهرا مطابق با  يمقدار گاف نوار  
 

 
 
 
 
 
 
 
 

 
 و GGAب يبر حسب حجم در تقر يانرژ يهاريينمودار تغـ 9 شکل

GGA+U. 

 
 يهايژگياز و دست آمدهبه  يهانتيجه درنتيجهد ينمايمحاسبه م

 تنها  شده ديا يهايويژگر فشار بر يتأث يو بررس يکي،اپت يالکترون
ب ين تقريش داده شده است چون اينما GGAmBJ+Uب يبا تقر

 باشد.يدارا م يتجرب يهانتيجهرا با  ين سازگاريترشيب
 از شيب هابيتقر يمهکه در ه يبزرگ مدول حجم يمقدارها

اد يز يکم و سخت يريپذانگر تراکميباشند، بيم گا پاسکاليگ 111
نسبت به فشار،  ياست. مشتق مدول حجم 3BaZrOب يترک
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 .گرانيد کارسه با ين کار و مقايدر ا يانرژ يهاگاف نوار يهمحاسبـ 2 جدول

ب مورد استفادهيتقر  درصد خطا (eV) يگاف نوار 

LSDA(pwscf) 15/3 91/11 

GGA(pwscf) 21/3 91/39 

LSDA 23/3 39/39 

GGA-PBEsol 21/3 11/39 

GGA-WC 23/3 91/39 

GGA-PBE 31/3 89/31 

GGA+U 18/1 15/23 

GGAmBJ 35/1 38/18 

GGAmBJ+U 31/5 51/1 

 - 33/5 ]15[ يج مقالات تجربينتا

 11/13 3 ]18[ يج مقالات نظرينتا

 
بالا برخوردار است و  يدر فشارها ياديز يکيزيت فياز اهم

 کند. با استفاده از آن يان ميبه فشار را ب يمدول حجم يابستگو
 که در معرضيتوان حجم بلور را هنگاميم يبه همراه مدول حجم

 رد، محاسبه نمود.يگيقرار م يفشار خارج
 

 يساختار نوار

شکل  يصورت ساختار نواربه يانرژ يدر بلورها ترازها
  ز وجود دارندين ياممنوعه يد توجه داشت که نواحيرند. البته بايگيم

ن نوار ممنوعه ي. اشوديل نميتشک يچ نوار انرژيها هکه در آن
ان نوار يم يتفاوت انرژ يشود. گاف انرژيده مينام يگاف نوار

 ينوار ساختار يهت محاسبياهم [.29] ت و نوار رسانش استيظرف
 از آن نهفته است. با کمک  به دست آمده يهانتيجهدر 

 ينيبشيپ و بلورها ينوار گاف يهتوان به محاسبيتار من ساخيا
ب پرداخت يق بودن ترکيا عايرسانا و مير رسانا، نينظ يهاييويژگ

 برد. يم بودن پيرمستقيا غيم يبه نوع گاف از لحاظ مستق يا حتيو 
 يتريرا که نقش اساس ييهاتاليها و اوربتوان اتميبر آن م افزون

 يگاف نوارنمود.  ييدارند، شناسا سامانه ياحتمال يدر گذارها
آورده شده  2 موجود در جدول يهاگر دادهيآمده همراه با ددستبه

  3BaZrO ين است که؛ گاف نواريگر اانيب 2 است ؛ جدول
و  GGA ،GGA+U ،GGAmBJ يهابيب با استفاده ازتقريبه ترت

GGAmBJ+U بيبا استفاده از تقر سرانجامابد و ييش ميافزا  
 

 
 
 
 
 
 
 
 

 
 با استفاده از تقریب 3BaZrOساختار نواری ترکیب ـ 2 شکل

GGAmBJ+U. 

 
GGAmBJ+U ديآيولت به دست مالکترون 31/5 يمقدار گاف نوار 

 جهت  يکند. در بررسيم يکه با مقدار آن در تجربه برابر
ب ين ترکيشود ايم ديده 2که در شکل  گونههمان يگاف نوار

ذکر است  شاياناست.  -ΓLيم در راستايرمستقيغ يارگاف نو يدارا
در مرکز منطقه اشاره دارد. با تابش موج  يابه نقطه Γ يهکه نقط

مناسب  يبا انرژ ييهاس الکترون با جذب فوتونيالکترومغناط
 يت به نوار رسانش گذار انجام دهد. انرژيتواند از نوار ظرفيم

گاف  يحداقل برابر با انرژ دين گذار بايانجام اول يها برافوتون
گذار  يفرود يهافوتون يش انرژيب باشد اما با افزايترک ينوار
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 .7BaZrO ترکيبي دهندهتشکيل گوناگونهاي ربيتالي اتمو)ب( چگالي حالت با تفکيک ا و هاي کليچگالي حالت الف(ـ 7 شکل

 
نشان داده  2شکل که در Kو  W-L ،Γر يگر نظيد يدر راستاها
تر شيب يکياپت يهايويژگ يدهد که در بررسيز رخ ميشده است ن

 در مورد آن بحث خواهد شد.
ک نوار برابر است با: تعداد يالکترون در يهاحالت يچگال

  تابع نيا. يانرژ نيمع يهک بازيالکترون در  يهاحالت
 مهم اريسب يترابرد يهادهيپد در ژهيوبه يالکترون يندهايفرا در

  يهاالکترون به مربوط يهاحالت يچگال از استفاده با. است
 افتيدست  يمتفاوت، به مقدار گاف نوار يکرديتوان با رويک بلور مي

جاد يها را در اآن يهاتاليک از اوربيها و هر ا مشارکت اتميو 
 قرار داد. يمورد بررس ياد شده يع الکترونيتوز

 ولت رسم الکترون 11 تا -1 يبازه يها براحالت يچگال
 صفر قرار دارد که  يانرژ يبر رو يشده است سطح فرم

 3نشان داده شده است. با توجه به شکل 3ن در شکل يچبا نقطه
ت ين سهم در نوار ظرفيترشيب يژن دارايم که اتم اکسيابييدرم

 هايناحيه يهاجاد قلهيمنشأ ا Zrو  Baاتم  3dتال يربوباشند و ايم
در حال پر  pتال يربوژن ايدر اتم اکس.نوار رسانش است يالاب

  2pتال يربوسهم ا بينيد مي 3 که در شکل گونهاست و همانشدن 

  يکه برايتر است. در حالشيها بتالير اوربيژن از ساياتم اکس
ها تالير اوربيتر از ساشيب dتال يدر سهم اورب Zrو  Baدو عنصر 

  يهااتم d يهاتاليربوبه ا يالکترون يان گذارهيباشد و اوليم
 شود.يانجام م ياد شده

 
 يکياپت يهايويژگ

 يهمطالع يمناسب برا يانهيمواد زم يکياپت يهايويژگ
 ار ما يشبکه در اخت يهاها و نوسانيختگي، برانگيساختار نوار

ک جامد لازم است ي يکياپت يهايويژگبه  يابيدست يدهند. برايقرار م
 يتابش مورد بررس يبرحسب انرژ گوناگون يکياپت يهاتار ثابترف

ک يالکتريتابع د يکياپت يهان ثابتيتراز مهم يکيرد. يقرار گ
  يابيدست يبرا ين تابع نقطه شروع مناسبيمختلط است. ا

 [.31است] يکياپت يهايويژگر يبه سا
 يهايويژگبه دست آوردن  يبرا نظري يهاهدر محاسب

تر مناسب يهايويژگبه  يابيدست يبرامواره لازم است ه يکياپت
 تنهاها هن محاسبياستفاده شود که در ا يتربزرگ kpointاز مقدار 

 kpoint=5111آن از  يهياول يهايدر ورود يکياپت يهايويژگ يبرا

 د.شاستفاده 

 
 کيالکتريدتابع 

 يسيمغناطالکترو يهادانيک پاسخ بلور به ميالکتريتابع د يبا بررس
) يقين تابع از دو سهم حقيشود، اين مييتع ) 1 يو موهوم 

( ) 2 ل شده است.يتشک ( ) ( ) i ( )      1  يژگيکه و 2
ک مطابق با يالکتريتابع د يب با سهم موهوميترک يکياپت

 شود با: يم داده( 2) يهمعادل

(2)
i i f i

e
( ) i M j f ( f ) (E E )d k

m


      




2 2 2 3
2 2 2

4 1 

ب يبه ترت jو  i، يس دوقطبيماتر M، (2) يهکه در معادل
 iE ام وiحالت  يبرا يع فرميتابع توز if ؛ييه و نهاياول يهاحالت

تابع  يقيباشد. سهم حقيام مiالکترون در حالت  يانرژ
 يهآن و با استفاده از رابط يک با استفاده از سهم موهوميالکتريد

 [.11] ديآيم دستبه(  3) يهک معادليکرون کرامرز
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 .3BaZrOترکيب  کيالکتريدسهم حقيقي و موهومي تابع ـ 1 شکل

 

(3                                     )( )d
( )

( )

     
   

  


2
1 2 2

21 

  1ک در شکل يالکتريتابع د يو موهوم يقيسهم حق
 شده است نشان داده

)يشهير ) 1،آن  يکه به ازا يگر مقدار انرژيان ديا به بي
)ت يکم ) 1 باشد يم يکيزيمفهوم ف يدارا شوديصفر م 

در ماده هستند  يحجم يهاپلاسمون يو در واقع شرط لازم برا
 ست. در بخش مربوطا يوجود اتلاف انرژ ها،آن يبرا يشرط کاف يول

 م داد.يه خواهيارا يترشيب يهاحين مورد توضيدر ا يبه اتلاف انرژ
) که ياهين در ناحيهمچن ) 1 شوندياست، امواج منتشر نم يمنف  
  1رد. با توجه به شکل يگيجذب و اتلاف صورت م يندهايو فرا

) يبا بررس ) 1 ب يه با استفاده از تقرکGGAmBJ+U  

ولت الکترون 95/11 يشود که در انرژيم ديدهمحاسبه شده است، 
از  يکيتواند يشود و ميک صفر ميالکتريتابع د يقيسهم حق

  يو به ازاباشد  يپلاسمون حجم يلازم برا يهايانرژ
 موج  ولتالکترون 95/11شتر از يب يس با انرژيموج الکترومغناط

  يموج فرود يش انرژياما با افزا ابدييانتشار نمب يترک در
 ولت الکترون 11/12 تر ازبزرگ يبا انرژ ييهافوتون يبه ازا

 .ب استيدوباره موج قادر به انتشار در ترک
نشان داده شده است که سهم  يسهم موهوم 1در شکل 

آرام است که  يراتييتغ يدارا eV31/5 ياز انرژ پيشتا  يموهوم
 ياست که منجر به گذارها يکم انرژ يهااز جذب فوتون يشنا

ولت سهم الکترون 31/5 يشوند اما بعد از انرژيم ينواردرون
انگر ين امر بيابد که اييش ميافزا يصورت ناگهانبه يموهوم

دهد. چهار يرخ م ينوارانيم ياست که به دنبال آن گذارها يجذب

با  1در شکل  يموهومموجود در نمودار سهم  يلاص يهنقط
 لازم  يانرژ 0Eنشان داده شده است.  3Eو  0E ،1E ،2E يهانام
 بلور است يکيگر گاف اپتانيدهد که بيعبور از گاف را نشان م يبرا

 ياز برايمورد ن يب انرژيز به ترتين 3Eو  1E ،2E يهو سه نقط
شود يم ينيبشيدهد و پيرا نشان م يبعد ياحتمال يگذارها

ب يولت به ترتالکترون 7.661E=و  1E ،=6.701E 5.60=که
 باشد يم Kو  W-L ،Γ يگذار در راستاها يلازم برا يهايانرژ
 .مطابقت دارد ياز ساختار نوار به دست آمده يهانتيجهو با 

 
 ب شکستيضر

 است که وابسته به  يمهم يکيزيب شکست پارامتر فيضر
ب شکست را بر اساس يباشد.ضريم ياتم يکروسکوپياثر متقابل م

 ف نمود:يتعر( 1) يهمعادل شکلتوان به يک ميالکتريتابع د

(1                                       )
   Re

n( )
    

 
2

 

صفر  يک درانرژيالکتريتابع د يقيحق سهم يهبامحاسب
 افت که يدست  سامانهک يب شکست استاتيتوان به ضريم

 [:31ان شده است ]يب( 5) يهدر معادل

(5                                                     ) n ( )  1 

الف برابر با  5 ک بر طبق شکليب شکست استاتيمقدار ضر
 ز يک نيالکتريتابع د يقيباشد که در بخش حقيم 81/1مقدار 

ب شکست يضر، يفوتون فرود يش انرژياست. با افزا آورده شده
 ار محدود استيبس يهارييتغ يدارا گاف يهدر باز يتا انرژ نخست

ها که گذار الکتروننيا به توجه با گاف يبازهاز  پساما 
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 .GGAmBJ+Uبا استفاده از تقريب3BaZrOترکيب  )k( ب(: )n( نمودار الف:ـ  1 شکل

 
ابد ييب کاهش ميرعت نور در ترکس شوديم به نوار رسانش آغاز
ابد. با انجام ييش ميب افزايب شکست ترکيو به دنبال آن ضر

و هم در سهم  يها هم در ساختار نوارآن يه که انرژياول يگذارها
 يهکه درلب ييهاک نشان داده شد الکترونيالکتريتابع د يموهوم

 يهالکتروندهند و ايت قرار دارند گذار انجام مينوار ظرف ييبالا
 يهايدر اتم دارند به انرژ يترشيب يدگيگزيکه جا يبعد

زان گذار يم درنتيجهاز دارند يخود ن يگذار احتمال يبرا يبالاتر
ابد و ييش ميب افزايافته و سرعت نور در ترکيها کاهش الکترون

که نيرد تا ايگيش ميدر پ يب شکست روند نزوليبه دنبال آن ضر
 ولت سرعت نور در بلور با سرعت آن الکترون 11/11 يدر انرژ

 کند.يم يدر خلأ برابر
 

 يب خاموشيضر

زان جذب ياز م يز سنجشيک ماده ني يبرا يب خاموشيضر
 يب خاموشيضر يهتوسط آن ماده است. رابط يسيپرتو الکترومغناط

 [:32باشد]يم( 1) يهمعادل شکلب شکست و به يبا ضر همانند

(1             )                          
   Re

k( )
    

 
2

 

ن باشد موج ييک بلور پايدر  يب خاموشياگر ضر
 گونهجه همانيکند در نتياز آن عبور م يآسانس بهيالکترومغناط

 يهدر باز ييهايب نشان داده شده است تا انرژ 5که در شکل 
است موج ها آغاز نشده که هنوز گذار الکترون ينوار گاف

 ب است اما يتر از درون ترکقادر به عبور آسان يسيالکترومغناط
شود و يرفته گذار آغاز مرفته يفرود يهافوتون يش انرژيبه افزا

ش ين امر با افزايقبل از آن نخواهد بود که ا يسادگعبور موج به

 يپس از انجام گذارها سرانجامهم راه است. تا  يب خاموشيضر
 ابدييکاهش م يب خاموشيولت، ضرالکترون 11/1 يه تا انرژياول
 

 يافت انرژ

  يهااز تحرک الکترون يتواند ناشيم يف اتلاف انرژيط
ت يظرف يهاالکترون يجمعک دستهيا از تحريدر جامد و  يتک انرژ

 شود:ي( داده م1) يهباشد و با معادل

(1                                            ) 

   
L( )

 
 

   

2
2 2
1 2

 

است و  يپلاسمون يهدر نمودار افت، همان قل ياصل يهقل
کند. يصورت شفاف رفتار مبالاتر از آن به يهاب در فرکانسيترک

  ک ماده وجود داشته باشد.ي ين قله برايممکن است چند
و  ولتالکترون 95/11 يانرژ در اتلاف تابع يهن قليب اولين ترکيدر ا
ب در يدهد و ترکيولت رخ مالکترون 53/21 يه در انرژن قليدوم

تر کمو  95/11تر از شيب يس با انرژيبرابر تابش موج الکترومغناط
 يهکند. در قليصورت شفاف رفتار مولت بهالکترون 11/12از 

ولت، شدت الکترون 53/21و  95/11 يدر انرژ يعني يپلاسمون
 يبه ازا به ويژهد را دارد و ن مقدار خويترکم ين نواريانتقال ب

 دهدين جذب رخ ميترشيولت بالکترون 53/21 يبا انرژ ييهافوتون
آمده از نمودار جذب و دستبه يهانتيجهجه با ين نتيکه تطابق ا

 ن نشان داده شده است.يچصورت خطبه 1در شکل  يبازتابندگ
 

 ب جذبيضر

شده و شغالا ايها ن حالتيجذب وابسته به انتقال الکترون ب
 [:33] است( 8) يهمعادل شکل به آن يهباشد و رابطياشغال نشده م
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 . Absorp. ب: جذب Elossتابع اتلاف  نمودار الف: ـ 6 شکل

 .R: بازتابندگي ج

(8                    )
 

/
/

( )
( ) ( ) ( )

   

 
     

 
 
  

1 21 22 2
1 2 12

2
 

 ت ياز نوار ظرف يها با جذب انرژند جذب الکترونيدر فرا
نمودار  يهال قلهين دليدهند به هميبه نوار رسانش گذار انجام م

 يمناسب يهمخوان يک دارايالکتريتابع د يجذب و سهم موهوم
 ين جذب برايترشيکه ب ييهاياز انرژ يکيعنوان مثال هستند به

ولت است که الکترون 11/1 يدهد انرژيب در آن رخ ميترک
لازم  يز ذکر شد انرژين يساختار نوار يهانتيجهکه در  گونههمان

 ن مقدار جذب يترشيباشد. اما بيم K يگذار در راستا يبرا
 دهد.يولت رخ مالکترون 53/21 يدر انرژ

است  Rب انعکاس يضر يکيمهم اپت يگر از پارامترهايد يکي
 کنديف ميقسمت فصل مشترک جامد را توصافته از يانعکاس  يکه انرژ

ب شکست است يانگر ضرياز آن ب يبخش که( 9) يهو با معادل
 :شوديمحاسبه م

(9                                  ) 

 
R( )

( ) i ( )

( ) i ( )

 
     

     

21
2

1 2
1
2

1 2

1

1

 

 يهنيکماست.  يفوتون فرود يب انعکاس وابسته به انرژيضر
ن يمقدار جذب است. بر همن يترشيانگر بيب يبازتابندگ نمودار

نمودار  يهانهين کميرگذارترياز تأث يکي، 1اساس با توجه به شکل 
 ن يدهد بنابرايولت رخ مالکترون11/12 يدر انرژ يبازتابندگ

 ن مقداريخواهد داشت. ا يانهيشيخاص جذب مقدار ب ين انرژيدر ا
تابع  يقياز سهم حق به دست آمده يهانتيجهبر طبق  يانرژ

 است که  يفرود يهافوتون يزان انرژيک، برابر با ميالکتريد
 ابد ييب انتشار ميدر ترک يسيآن دوباره موج الکترومغناط يبه ازا
 ييهافوتون ي. اما به ازاشوديرو مزان جذب روبهين ميترشيو با ب

 يزان بازتابندگين ميترب به کميولت، ترکالکترون 53/21 يبا انرژ
ن يابد که تطابق ايين مقدار جذب خود دست ميرتشيجه بيو درنت
 ن نشان داده شده است. يچصورت خطبه 1در شکل  هانتيجه

 يهايويژگ ينه بررسيدر زم ييهاز پژوهشير نياخ يهادر سال
توان به مقاله يانجام گرفت است که م 3BaZrOب يترک يکياپت
  يهاشجه پژوهي[ اشاره نمود اما در نت31] همکارانو  دايپر
 ولت به دست آمد کهالکترون 55/3مقدار  يکيز گاف اپتين گروه نيا

 يجه براين نتيندارد و بهتر يمناسب يخوانهم يتجرب يهانتيجهبا 
[ است که مقدار 35] همکارانو  خناتامتعلق به تلاش  يکيگاف اپت
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  درنتيجهولت  به دست آوردند. الکترون 55/1را  يکيگاف اپت
 که تا کنون انجام شده ييان پژوهش هايجه گرفت که در ميتوان نتيم

  يکيو اپت يالکترون يهايويژگ يجه براين نتيما به  بهتر
 م.يافتيدست 
 

 يريگجهينت
با استفاده از  3BaZrO يانرژ ين مقاله ساختار نوارهايدر ا
، PBE يهابيبا تقرها هانجام گرفت. محاسب FP-LAPWروش 

PBEsol ،GGA-WC ،GGA+U ،GGAmBJ  وGGAmBJ+U 

 GGAmBJ+Uب يدست آمده با تقربه يهانتيجهانجام گرفت 

ب با گاف ين ترکيدارد. ا يتجرب يهانتيجهبا  يبهتر يسازگار

و  شوديم يبندق دستهيعا يهابيدر گروه ترک eV31/5 ينوار
باشند و يت مين سهم در نوار ظرفيترشيب يدارا Oاتم  pتال يربوا
نوار  يبالا ينواح يهاجاد قلهيمنشأ ا Zrو  Baاتم  3dتال يربوا

  يمحاسبه شده برا يکيو گاف اپت يرسانش است. گاف نوار
 نيترن مقدار جذب و کميترشيب در تطابق با هم قرار دارند و بين ترکيا

 ولتالکترون 53/21 يبا انرژ ييهافوتون يآن به ازا يمقدار بازتاب برا
 بيترک يپلاسمون يهاازقله يکي ين انرژيدهد که ايرخ م

3BaZrO باشد.يم 
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