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 یخط افتهیو توسط روش موج تخت بهبود  یچگال یتابع هینظر لهیبوس به فشار یرو دیسلن یکیو اپت یخواص الکترون وابستگی – دهیچک

و  یکیاپت یتابع رسانندگ ک،یالکتر ید عبتابع شکست، تا یو موهوم یقیحق ی، قسمتهاPBESOL یمطالعه شده است. با استفاده از تابع

گاف  راتیی. تغابدی یم شیفشار افزا شیبا افزا ZnSe یکه گاف انرژ دهدیج بدست آمده نشان میشکست محاسبه شده اند. نتا بیرض

با محاسبه و  گاپاسکالیگ 41مختلف تا  یدر فشار ها یکیاپت اتیاست. تمام خصوص یخط ریبالا، غ یبه خصوص در فشارها ،یانرژ

 شده اند. سهیمقایکدیگر 

 فشار ،یکیخواص اپت ،یکیلکترونخواص ا ،یچگال یتابع هینظر -واژه کلید
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Abstract- The pressure dependence of electronic and optical properties of zinc selenide have been studied by using density 

functional theory and linear augmented plane-wave method. The real and imaginary parts of refractive index, dielectric 

function, optical absorption coefficient and reflectance have been calculated by using PBESOL functional. The obtained 

results show that the gap energy of ZnSe icreases nonlinearly with pressure. All of the optical properties at different pressures 

up to 14 GPa have been calculated and compared with each other. 
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امواج تخت  بوسیلهبه فشار  ZnSe یکیو اپت یکیخواص الکترونوابستگی  یبررس

 یخط افتهیبهبود 

 2و کوروش آقایار 3مقصود گلزانسید ، ۳آرش عبدالهی

 دانشگاه ارومیه، دانشکده علوم، گروه فیزیک
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 مقدمه -4

و با  3-6گروه  یرسانا می( به عنوان نZnSe) یرو دیسلن

 یادیز ی، کاربردها eV 7/3 در حدود یداشتن گاف انرژ

 لندهیگس یزرهایآشکارسازها، ل ،یکیاپتوالکتر زاتیدر تجه

[ ۳سنسورها دارد ] و یودید یزرهایل ،یآب-سبز ینور

مانند  ژه،یو یکیداشتن خواص اپت لیبه دل یرو دیسلن

پاد  تیاز طول موج، خاص یعیگستره وس در نییجذب پا

 یبازتاب بالا برا بیفرو سرخ و داشتن ضر هیدر ناح یبازتاب

مورد استفاده  یدیخورش یطول موجها، در سلولها ریسا

 [. 3] ردیگ یقرار م

 طیشرا راتییمواد، در مقابل تغ هیکل یالکترون اتیخصوص

گردد.  یم یراتییاز جمله فشار، دستخوش تغ ،یطیمح

 یو پارامتر ها یاتم نیدر فواصل ب رییتغ لیبه دل ن،یا

نسبتا کوچک در  یاست. با توجه به گاف انرژ یشبکه بلور

 یفرم یانرژ رییتنش ها در تغ نیا رییرسانا، تاث مهیمواد ن

 یبرخوردار است، به نحو یشتریب تیگاف از اهم یپهناو 

 اتیاندک در فشار، خصوص راتییتوان، با تغ یکه م

 یوب استفاده هاکه مطل یمواد را به نحو نیا یرسانندگ

اتاق و  یدر دما یرو دی. سلندیباشد بهبود بخش یصنعت

 zinc(، در فاز GPaپاسکال ) گایگ ۳2کمتر از  یدر فشارها

blende [.2است] جودمو 

 محاسباتروش  -2

[ 9] (DFT) یچگال یتابع هینظر هیمحاسبات بر پا یتمام

در امر  یاریبس تیانجام گرفته است، که امروزه از اهم

گوناگون برخوردار  یمحاسبات خواص مواد و ساختارها

از روش امواج  یمحاسبه خواص شبکه بلور یاست. برا

[ بهره گرفته شده 2] (LAPW) یخط افتهیتخت بهبود 

 یالکترونها از تابع یبر هم کنش یانرژمحاسبه  یاست. برا

 بیتحت تقر PBEsol [6] یهمبستگ-یتبادل دیجد

 یتابع نی[ استفاده شده است. ا7] افتهی میتعم انیگراد

تر  قیدق نیجهت تخم PBE ینسخه اصلاح شده تابع

ساختار  یاست که برا وندهایشبکه و طول پ یپارامترها

به  یکیو اپت یشده است. محاسبات الکترون میجامد تنظ

[ صورت گرفته 8] WIEN2k یکمک نرم افزار محاسبات

بر ساختار  یفشار خارج راتیمحاسبه تاث یاست. برا

ZnSeرییچنان تغ یاتم یگاههایشبکه و جا ی، پارامترها 

وارد بر هر صفحه  یروین میکه حاصل تقس شودیداده م

فشار  گریبه عبارت د ایبر مساحت صفحه،  یبلور

صفحه ها برابر و  گریبر آن با فشار وارد بر د ردوا یکیاستات

به  یشده برابر گردد. پارامترها نییمقدار فشار با مقدار تع

 ریمحاسبات مشابه بوده و به شرح ز یکار رفته در تمام

 هستند:

( Ry) دبرگیر ۳30قطع موج تخت،  یجنبش یانرژ مقدار

 لوئنیمنطقه بر یبر رو یریمنظور شده است و انتگرال گ

( انجام 8×8×8شبکه ) کیشبکه وارون در  یبا بردارها

 یاتم ها یبرا (RMT) نیت نیشده است. شعاع کره موف

( Se) میسلن یبرا بیبه ترت بیترک نیا یدهنده  لیتشک

منظور شده است و  واحد اتمی 3/3و  62/۳، (Zn) یو رو

RMT×kmax  به  دنیرس یانتخاب شده است. برا 8برابر

 یمولکول نیب یروهایو ن ستمیس یاز انرژ یقیدق ریمقاد

در برآورد فشار وارد بر ساختار دارند،  یکه نقش مهم

 ییو بازه همگراریدبرگ  ۳0-۳0 یانرژ ییمقدار بازه همگرا

 انتخاب شده است.ریدبرگ بر واحد اتمی  ۳0-6  روین

 نتایج محاسبات -2-4

، در فشار صفر در ZnSe یمربوط به ساختار نوار جینتا

نوار اشغال شده  نیبالاتر نیماب یآمده است. پهنا ۳شکل 

 ینوار اشغال نشده رسانش، گاف انرژ نیتر نییوالانس و پا

 یفرم ینسبت به انرژ یانرژ ریمقاد یاست. در شکل تمام

 ینوار نیاز فواصل ب یشده تا درک مناسبتر میترس

 یانرژ یاشغال ترازها یچگال 3. شکل شودحاصل 

 داستیدهد. همانطور که از شکل پ یرا نشان م یالکترون

 یبا چگال یا هیبصورت ناح یفاصله مربوط به گاف انرژ

 شود. یم دهیاشغال صفر د

 

 

، خط چین نشان ZnSe: ساختار نواری انرژی ۳شکل 
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 دهنده محل انرژی فرمی است.

 

، خط چین نشان ZnSeچگالی حالتهای الکترونی : 3شکل 

 دهنده محل انرژی فرمی است.

در حضور  ZnSeفشار، ساختار  شیافزا ریمحاسبه تاث یبرا

که بطور همگن در جهات صفحات  یعامل فشار خارج

 یساز نهیآن، وارد شده است، به یساختار مکعب یبلور

محاسبه خواص  یشده برا نهیبه یشد. ساختارها

بر حسب فشار  جیبه کار رفتند و نتا یکیو اپت یکیالکترون

 یگاف انرژ ی، وابستگ2بدست آمد. در شکل  یخارج

ZnSe نشان داده شده است. ،یبه فشار خارج 

 

بر حسب  ZnSe یمقدار گاف انرژ راتیینمودار تغ: 2شکل 

 فشار

با در نظر داشتن این نکته که به دلیل چشمپوشی از 

اندرکنشهای چند ذره ای در نظریه تابعی چگالی تخمین 

این نظریه در خصوص گاف انرژی معمولا کمتر از مقدار 

واقعی است، مقادیر گاف طوری تغییر مقیاس یافته است 

که مقدار آن در فشار صفر با مقدار تجربی منطبق شود. 

ز شکل پیداست، مقدار پهنای گاف انرژی با همانطور که ا

می یابد. به نحوی  افزایشافزایش فشار بطور غیر خطی 

، مقدار پهنای گاف گاپاسکالیگ ۳0که با افزایش فشار تا 

 نینحوه ا افزایش می یابد. eV 2/0انرژی به اندازه 

 است و از فرم یخط ریغ رات،ییتغ

(۳)   gap = -9×10
-4 

P
2
 + 0.0565 P + 2.7025 

از  یساختار، ناش یکیخواص اپت هیکل کند. یم یرویپ 

 نیو فاصله ماب یو درون نوار ینوار نیب یامکان گذارها

در  یمیفشار نقش مستق راتییتغ نینوارهاست، بنابرا

خواهد داشت.  یکیمحاسبات خواص اپت جیدر نتا رییتغ

شکست و  بیتوابع بازتاب، ضر یمحاسبات برا جینتا

و تابع  2در شکل  یکیاپت یرسانندگ ،9در شکل  یخاموش

 آمده است.  6در شکل  کیالکتر ید

 

)الف(، ضریب شکست )ب( و  تابع بازتاب راتییتغ: 9شکل 

 فشار  بر حسب( جضریب خاموشی )

فشار،  شیشود، با افزا یم دهیهمانطور که در شکل ها د

فوتون و چه در شدت  یچه در بازه انرژ یکیرفتار توابع اپت

 جیگردد. به عنوان مثال، نتا یم محسوسی راتییدچار تغ

در  یکیاپت یقطع رسانندگ یدهد مقدار انرژ ینشان م

از مقدار آن  شتریب eV 9 به اندازه گاپاسکال،یگ ۳9فشار 
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 ید بیضر راتییمحاسبه تغ جیدر فشار صفر است. نتا

 تیکم نیابا وجود افزایش مقدار  دهد، ینشان م کیالکتر

ریب دی الکتریک در ضدر اثر افزایش فشار، رفتار 

در فرکانسهای پایین کمتر دچار تغییر میگردد اما 

قابل توجه  یراتییدچار تغفرکانس پیکها بالاتر  یفرکانسها

 گردد. یم

 

قسمت حقیقی )الف( و قسمت موهومی   راتییتغ: 2شکل 

 بر حسب فشار )ب( تابع رسانندگی الکتریکی

 

 

قسمت حقیقی )الف( و قسمت موهومی   راتییتغ: 6شکل 

 بر حسب فشار )ب( تابع دی الکتریک

 گیری نتیجه -3

 بیو تقر یچگال یتابع هینظر یریمطالعه با بکارگ نیدر ا

ساختار  یکیو اپت یخواص الکترون افته،ی میتعم انیگراد

ZnSe راتییتغ تیمحاسبه شده است. با توجه به اهم 

رساناها،  مهین یرسانندگ اتیخصوص نییدر تع یگاف انرژ

فشار  ریتاث ات،یخصوص نیا یفراوان صنعت تیو اهم

مورد  ،یفرم یو انرژ یگاف انرژ یپهنا راتییبر تغ یخارج

 راتییدهد که تغ ینشان م جیمحاسبه قرار گرفته است. نتا

کننده  نییمحدود نقش تع اسیدر مق یحت یفشار خارج

خواهد داشت، به  ZnSe یدر کنترل خواص رسانندگ ،یا

 ی، پهنا گاپاسکالیگ ۳0 فشار تا شیکه با افزا یگونه ا

 نی. نحوه اابدی یم شیزااف eV 2/0 به اندازه  یگاف انرژ

 است و از فرم یخط ریغ رات،ییتغ

 gap = -9×10
-4 

P
2
 + 0.0565 P + 2.7025  

به  یکیتوابع اپت یتمام یوابستگ نیکند. همچن یم یرویپ

 یاز وابستگ یحاک ج،یفشار، محاسبه شده است و نتا

  است. یتوابع به عوامل تنش خارج نیمحسوس ا
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