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و بوسیله تابعی های  گالیارچوب نظریه تابعی چدر چ 2CdSiPالکترونیکی و اپتیکی ساختار کالکوپیریت  خواصدر این مطالعه،  –چکیده 

GGA-WC  وB3LYP،  و همینطور  یانرژی و چگالی حالت های الکترونخصوصیات الکترونیکی شامل ساختار نواری  .شده اندبررسی

با نتایج تجربی مقایسه نتایج ضریب بازتاب محاسبه و و ، و خاموشی تابع دی الکتریک، ضریب جذب، ضریب شکست شامل اپتیکیخصوصیات 

به نتایج دقیقتری در خصوص ساختار نواری می انجامد،  B3LYPاستفاده از تابعی هیبریدی با وجود اینکه ی دهد نتایج نشان م .نده ادگردی

 .با دقتی بالاتر بکار برد 2CdSiPمحاسبه توابع اپتیکی  را می توان جهت WC-GGAتابعی 

 CdSiP2ی، ، نظریه تابعی چگالخواص اپتيکی، خواص الکترونی  -كليد واژه
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Abstract- In this study, the electronic and optical properties of chalcopyrite CdSiP2 have been investigated in the 

framework of density functional theory (DFT) using GGA-WC and B3LYP functionals. The electronic properties 

included band structure and density of states, and optical properties included dielectric function, absorption 

coefficient, refractive index and extinction coefficient, and reflectance have been calculated and the results are 

compared with experimental data. The results show that despite the fact that the hybrid B3LYP functional provides 

more accurate band structure profile, the GGA-WC functional can be successfully used to estimate the optical 

properties of CdSiP2. 
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 بر پایه نظریه تابعی چگالی 2CdSiPخواص اپتیکی و الکترونیکیمطالعه  

 سيما محمودیآرش عبدالهی و  مقصود گلزان، سيد  

 گروه فيزیک، دانشکده علوم، دانشگاه اروميه، اروميه
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 مقدمه -1

 فسفيد یک ماده اپتيکی غير خطی استكادميم سيليکون 

 است و ساختار كه متعلق به تركيبات كالکوپيریت سه تایی

dIگروه فضاییتتراگونال )  ركيبت. این ]۲-۱[ دارد ( 24

 يراپتيک خطی و اپتيک غكه در  ایبالقوه بدليل كاربردهای

با  2CdSiP بلور. ]3[ه استخطی دارد مورد توجه قرار گرفت

شفافيت در نحصر به فردی مشخص می شود، مانند خواص م

ضرایب اپتيکی  ،موجاز طول  (µm 9-0.5) یابازه گسترده

هدایت حرارتی بالا  و  ،(pm/V 5/8۴غير خطی بزرگ )

(mK/W 6/۱3)]۴[ .2 ،همچنينCdSiP  تی دوشکسیک بلور

واد م ترینسبمنابه عنوان یکی از  و استمنفی تک محور 

رشد  .]5[ می شود هشناختمادون قرمز  در حوزه غير خطی

توسط چندین محقق برای مدت  2CdSiPتک كریستال 

 ص فيزیکیخوا .[6-8] ه استرد بررسی قرار گرفتطولانی مو

 مختلف هایروشبه طور گسترده با استفاده از این ماده 

ی پتيکخواص ا ه است.مورد مطالعه و بررسی قرار گرفتنظری 

محققين مختلف تحت بررسی  توسطاین بلور و الکتریکی 

 [. 9-۱۱] قرار گرفته است
 

 روش انجام محاسبات  -2

بر روش  ینتمب CASTEP یمحاسبات به كمک كد محاسبات

صورت  یچگال یتابع هیدر چارچوب نظرو  ليشبه پتانس

 یابعت. محاسبات الکترونيکی و اپتيکی با استفاده است گرفته

GGA-WC ی بر پایه تابعو  ز مجموعه گرادیان تعميم یافتها

PBE ، كه در آن قسمت تابعی تبادلی تا چهارمين مرتبه

 و، [۱۲]ن انرژی تبادلی در نظر گرفته شده بسط گرادیا

شده است.  انجام B3LYP [۱3]هيبریدی  تابعی همينطور

شده برای با توجه به ضرایب برازش داده  B3LYPی تابع

ر ی دنواری و انرژی ترازها از دقت بالاتر تخمين مقدار گاف

برخوردار  GGAو  LDAهای تقریب هایبعیتامقایسه با 

 د:شوبا كمک رابطه زیر تعریف می B3LYP تابعیاست. 

 

(۱) 
   

 

3 1

1

B LYP LDA HF

xc x x

B LSDA LYP

x c c

E a E aE

bE c E cE

   

   
 

   

 هیپا تيها در وضعهمه اتم یبکار رفته برا یهاليانسپتشبه 

 eV ۱0-6 اتدر محاسب یژانر ییاند. بازه همگراانتخاب شده

 .ه استشد منظور eV/bohr ۱0-۴ روين  یبرا ییبازه همگرا و

از روش  لوئنیمنطقه اول بر ینمونه بردار یبراهمچنين، 

 .شده است استفاده یبند ميتقس 6×6×۴مانخورست پک با 

 

 خواص ساختاری و الکترونیکی -2-1

هم، م یاز پارامترها یکی ه،یمطالعه خواص حالت پا یبرا

 دیبا زيمسئله ن ینظر دیيتأ یثابت شبکه است كه برا

 یبرا WCبه كمک تابعی دست آمده بمحاسبه شود. مقدار 

 یآنگستروم م ۴9/۱0و  677/5 يببه ترت cو  a یپارامتر ها

و  86/5ی تجرب جیبا نتا یخوببسيار باشد كه در توافق 

 و چگالی ساختار نواری انرژی است. [۱۴آنگستروم ] ۴3/۱0

. اندنشان داده شده  ۱ در شکل 2PCdSi حالتهای الکترونی

 دهدینشان م B3LYP استفاده از تابعیبدست آمده  جینتا

 eV 6۲/۲به اندازه  ميمستق یگاف انرژ کی این مادهكه 

 eV 38/۲ تجربی آن، از مقدار بزرگتراندكی . این مقدار دارد

بعی تا ه ازدر مقابل، نتایج محاسبات با استفاد [ می باشد.۱۴]

GGA-WC  گاف نواری را حدودeV ۲۱/۱  ترپایينو بسيار 

  از مقدار تجربی بدست می دهد.

 
 باه ك( b( و چگالی حالتهای الکترونی )a: ساختار نواری انرژی )۱شکل 

 .ندمحاسبه شده ا B3LYPاستفاده از تابعی 

 

، نتایج این تحقيق در خصوص ثابتهای شبکه و ۱ل ودر جد

ربی تج ، به همراه نتایج محاسبات دیگران، با نتایجانرژی گاف

 .مقایسه گردیده است
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. پارامترها بر حسب CdSiP2خواص ساختاری و الکترونيکی : ۱جدول

 .باشدمی  آنگستروم و انرژی برحسب الکترون ولت

 انرژی گاف cثابت aثابت  روش

 38/۲ ۴۴3/۱0 68/5 (۱۴تجربی )

 LDA(9) 6۱9/5 333/۱0 ۲/۲  ۴5/۲و 

B3LYP 
 )این تحقيق(

- - 6۱6/۲ 

WC-GGA 
 )این تحقيق(

677/5 ۴93/۱0 ۲۱/۱ 

 

 یکیخواص اپت   -2-2

 ریتابع مختلط است كه به صورت ز کی، کیالکتر ید تابع

 : تعریف می گردد

(۲   )                                     )()( 21  i 

)(1  در واقع .دارد یکیزياست و مفهوم ف یقيقسمت حق، 

1)(كه یاهيدر ناح  و شودیاست امواج منتشر نم یمنف 

و سهم قسمت  رديگیجذب و اتلاف صورت م یندهاآیفر

 نيب یاز گذارها یناش ماَيمستق کیالکتر یتابع د یموهوم

[. ۱5] دیآیوود بدست م نیگر-وت و از فرمول كوباس ینوار

 یتابع دی و موهوم یقيحق یهاقسمت گيكرون-روابط كرامز

اپتيکی را  یهاتمام ثابت و كندیرا به هم مربوط م کیالکتر

 3و  ۲ های در شکل .آوردبدست  داده ها نیاز ا توانیم

های حقيقی و موهومی تابع دی برای قسمت هاپيک تيموقع

ها نتایج در این شکل نشان داده شده است.الکتریک 

 GGA-WCو تابعی  B3LYPمحاسبات با استفاده از تابعی 

دیده می شود،  3همانطور كه در شکل  ه اند.مقایسه شد

در  WCنتایج بدست آمده گویای برتری محسوس تابعی 

یک ابع دی الکترتعيين رفتار كلی و تغييرات بخش موهومی ت

ی است. در واقع آستانه افزایش نمودار تجربی در فاصله ا

ه كحدود یک الکترون ولت از نتایج محاسبات قرار می گيرد 

ی متناظر با اختلاف گاف انرژی محاسبه شده و مقدار تجرب

بل می باشد. بنابراین بنظر می رسد با توجه به انحراف قا

در تعيين  B3LYPیدی ملاحظه نتایج محاسبات تابعی هيبر

در تعيين خواص  GGA-WCرفتار و مقدار این ضریب، تابعی 

يب ، به ترت7تا  ۴همچنين در شکلهای  اپتيکی موفقتر است.

ضریب شکست، ضریب خاموشی، ضریب بازتاب و ضریب 

 WCو تابعی  B3LYP جذب كه به كمک تابعی هيبریدی 

 بدست آمده اند مقایسه شده اند.

 

 
 2CdSiP تركيب حقيقی تابع دی الکتریک : قسمت۲ شکل

 

 
داده های  2CdSiPتركيب  : قسمت موهومی تابع دی الکتریک3 شکل

 .[ هستند۱6تجربی مربوط به مرجع ]

 

ضریب شکست دیده می شود  ۴همانطور كه در شکل 

( در 3/3) WCاستاتيک محاسبه شده با كمک تابعی 

 .قرار دارد [(6] 3همخوانی بهتری با نتایج تجربی )حدود 

 با فاصله نسبتا ۱/۲با مقداری حدود  B3LYPنتایج تابعی 

 ه درهمانطور ك .دنقرار دار WCزیادی در پایين نتایج تابعی 

مابين زیادی  قابل مشاهده است، اختلاف 6و  5 های شکل

در  B3LYPو   GGA-WCدو تابعی نتایج بدست آمده از 

به شود. مشاهده میمورد ضریب شکست و ضریب خاموشی 

در بازه فركانس كه ناشی از  eV۱غير از جابجایی حدود 

است،  WCتخمين نادرست گاف نواری از طریق تابعی 

 %35ضرایب محاسبه شده، در تمام بازه فركانس، در حدود 

اختلاف دارند. این اختلاف در خصوص ضریب بازتاب )شکل 

های هده است. علارغم محدود بودن داده( نيز قابل مشا6

دیده  7جربی در خصوص تابع جذب، همانطور كه در شکل ت

در تخمين  WCمی شود، می توان نتيحه گرفت كه تابعی 

 موفقتر است.  2CdSiPتغييرات جذب 
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 2CdSiP ضریب شکست تركيب: ۴ شکل

 

 
 2CdSiP تركيب ضریب خاموشی: 5 شکل

 

 
 2CdSiPضریب بازتاب تركيب : 6 شکل

 

 
. داده تجربی مربوط به مرجع 2CdSiPیب جذب تركيب رض: 7 شکل

 .است [۱۴]

 نتیجه گیری  -3

در خصوص خواص اپتيکی در این تحقيق  بدست آمدهنتایج 

 برای مقادیر محاسبه شده دهد كهنشان می، 2CdSiPتركيب 

كمک تابعی به  كه ،ضریب شکست و تابع دی الکتریک

GGA-WC از دقت بالاتری در مقایسه با  ،اندبدست آمده

این درحاليست  اند.برخوردار B3LYPتابعی هيبریدی  نتایج

های شبکه به كمک تابعی مقادیر بدست آمده برای ثابتكه 

GGA-WC قرار نتایج تجربی ، نيز در توافق بسيار خوبی با

مقدار گاف همانطور كه انتظار می رفت، با این وجود، . دندار

 با داشتن خطای نسبی حدود B3LYPنواری حاصل از تابعی 

 ،بنابراین درصد در توافق بيشتری با نتایج تجربی است. 9

در برآوورد خواص  م برتری تابعی های مجموعه هيبریدعلارغ

كه نسخه اصلاح  WCالکترونی، مشاهده می شود كه تابعی 

محسوب می شود، در تعيين رفتار و  PBEاز تابعی  ایشده

 موفقتر است. 2CdSiPمقدار ضرایب اپتيکی 
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