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(و  DFTدر سه فاز مکعبی، تتراگونال و اورتورومبیک در چهارچوب نظریه تابعی چگالی) 3PbI3NH3CHخواص اپتیکی بلور پروسکایت -چکیده 

ب جذب ( بررسی شده است. قسمت حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک، ضریب شکست و ضریGGAبا استفاده از تقریب شیب تعمیم یافته)

یک  ،بلور پروسکایت در فازهای اورتورومبیک و تتراگونال از لحاظ اپتیکی، نتایج به دست آمده نشان می دهد که مورد محاسبه قرارگرفته اند.

فاز مکعبی در ناحیه نور مرئی ضریب جذب بهتری  که خاصیت ضریب شکست مضاعف از خود نشان می دهند. می باشدحیط ناهمسانگرد م

 از دیگر دارد.و فنسبت به د

 پروسکایت، تابع دی الکتریک ، خصوصيات اپتيکی، ناهمسانگردی -كليد واژه

Anisotropy of optical properties in the CH3NH3PbI3 perovskite crystals 

Mohaddeseh Saffari Khomeirani, Meysam Bagheri Tajani, Hamid Rahimpour Soleimani 

Computational Nanophysics Laboratory (CNL), Department of Physics, 

University of Guilan, Rasht, Iran 

Abstract- Optical properties of perovskite CH3NH3PbI3 are investigated in three cubic, tetragonal and orthorhombic phases.  

Using density functional theory and with GGA approximation, the real and imaginary parts of dielectric function, refractive index 

and absorption coefficient are computed. The results show that optically the perovskite is an anisotropic material in two 

orthorhombic and tetragonal phases that show birefringence property. Cubic phase has a better absorption coefficient than the two 

other phases in visible region. 
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 مقدمه

غيرآلی امروزه در زمينه ی -پروسکایت های هيبریدی آلی

اند. سلول های فتوولتایيک بسيار مورد توجه قرار گرفته 

به دليل فرایند ساخت آسان، قيمت  خورشيدی پروسکایتی

با سرعت بالایی در صنعت انرژی  پایين و انعطاف پذیر بودن

این سلول ها نسل سوم  خورشيدی در حال رشد هستند.

سلول های خورشيدی را شامل می شوند كه می توانند بهره 

این  [1]سلول های خورشيدی رنگدانه ای را افزایش دهند

ماده به عنوان جاذب نور در سلول های خورشيدی استفاده 

می شود كه در آن اكسيتون ها توليد شده و می توان از آن 

به عنوان ماده انتقال دهنده الکترون و حفره استفاده نمود. 

 1یک تركيب نيمه هادی دو حامله   3PbI3NH3CHدرواقع

دی از جمله نحصر بفردارای خواص م . پروسکایت ها[2]است

و انتقال دهندگی مناسب حامل های بار جذب اپتيکی بالا 

می باشند. بازده این سلول ها به سرعت افزایش چشمگيری 

، سال [3]% 8/3بازده  ۲009یافت به طوری كه در سال 

و سرانجام  [4] %3/19، ۲01۴، سال [4]%۲/16مقدار  ۲013

يشينه . از لحاظ نظری ب[5]بازده گزارش شد 1/۲0مقدار 

می  %۲6بازده این نوع از سلول ها با ضخامت یک ميکرون 

باشد كه نشان دهنده ی قابليت بالای تجاری سازی آنها 

این بازده بالا به مواردی مربوط می شود كه عبارتند از:  است.

ساختار باند و انرژی گاف مناسب كه موجب می شود طيف 

، [6,7]ط این ماده جذب شودسوسيعی از نور خورشيد تو

طول نفوذ نسبتا بالای اكسيتون ها كه بيشتر از یک 

، تحرک پذیری نسبتا بالای حامل [8]ميکرومتر می باشد

 .[6,10]و حساسيت كم به نقص های موجود [6,9]های بار

توسط  1978اولين بار در سال  3PbI3NH3CHپروسکایت 

 I-توسط شش آنيون  2Pb+. هر كاتيون ]11[سنتز شد ۲وبر

( را بسازد. هر 6PbI)ctahedralOاحاطه شده است تا یک 

قرار گرفته و با  6PbIدر مركز چهار  3NH3CH+كاتيون 

                                                           
 

 

 

 

 

 

 
1 mbipolarA 

۲ eberW 

یون منفی برهم كنش می كند. نتایج نشان می دهد كه 1۲

 تقارن و ساختار پروسکایت به شدت به دما وابسته است

، pnmaدر دماهای كم فاز اورتورومبيک با گروه تقارنی [11].

فاز تتراگونال با گروه تقارنی  K ◦۴ /161دماهای بالاتر ازدر 

m/4I  و در دماهای بالاتر ازK330 فاز مکعبی ساده با گروه    

pm3m ارهای فازی این است ظاهر می گردد. علت این گذ

كه كاتيون متيل آمونيوم به صورت یک دوقطبی الکتریکی 

پروسکایت است كه برای جهتگيری و چرخش در داخل بلور 

در  .[12]ميلی الکترون ولت دارد 15نياز به انرژی حدود 

مولکول متيل آمونيوم  دماهای پایين در فاز اورتورومبيک

جهتگيری معينی دارد اما با افزایش دما و افزایش انرژی 

مولکول، به دليل اینکه مانعی درمقابل حركت و چرخش آن 

غيير نيروی شروع به چرخش كرده و به دليل توجود ندارد 

بين اتم ها و یون ها، زاویه هشت وجهی ها تغيير كرده و 

درنتيجه گذارهای فاز رخ می دهد. در دماهای بالا كه 

ساختار در فاز مکعبی قرار دارد چرخش متيل آمونيوم سریع 

است و نمی توان جهت مشخصی برای آن درنظر گرفت. از 

ورومبيک لحاظ تجربی فقط می توان بلور را در حالت اورت

یعنی دمای بسيار كم بررسی كرد. این تغييرات فاز موجب 

ثابت های شبکه و انرژی گاف و خواص الکتریکی و  تغيير در

ظور خواص اپتيکی این به همين من ،اپتيکی ماده می شود

بررسی و مکعبی، تتراگونال و اورتورومبيک سه فاز  تركيب در

 مطالعه شده است.

 روش انجام محاسبات

چگالی انجام شده است.  ارچوب نظریه تابعیمحاسبات در چ

ابتدا ساختارها به وسيله ی نرم  ،برای بررسی خواص اپتيکی

با درنظر گرفتن مش  ]13[افزار محاسباتی كوانتوم اسپرسو

بهينه شده و  86OB-DF-VDWو تقریب  k)8*8*8(فضای 

ثابت های  ساختار نواری و مقادیر گاف به دست آمده اند.

گاف انرژی مربوط به این سه فاز در بکه و مقادیر ش

 ( نشان داده شده است. محاسبه خصوصيات اپتيکی1جدول)

تقریب و با استفاده از  ا استساختار به وسيله ی نرم افزار سي

PBE-GGA  انجام شده است. با استفاده از قسمت حقيقی و

ضریب موهومی تابع دی الکتریک، ثابت های اپتيکی 

 به ترتيب طبق یب خاموشی و ضریب جذبشکست، ضر

 شده اند. محاسبه( 3( تا )1معادلات )

(1)                         2 2
1 1 2

1
( ) ( ( ) ( ) ( )

2
n         
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(۲) 

(3)  

1ɛ , 2ɛ يقی و موهومی تابع دی الکتریک، قسمت های حق  

 q ,c, ħE , به ترتيب انرژی، ثابت پلانک، سرعت نور و مقدار

 بار الکترون می باشند.

 ازابت های شبکه و گاف انرژی در سه فمقادیر ث-(1جدول)

 

 

 

 نتایج

 x,yسه راستای  ضریب جذب مربوط به سه فاز را در 1شکل 

نشان می دهد. در هر سه راستا با افزایش اترژی از انرژی  zو

ضریب جذب افزایش می یابد. جذب ناچيزی در انرژی  ،گاف

های كمتر از انرژی گاف دیده می شود كه قابل چشم پوشی 

ضریب جذب فازهای تتراگونال و  xاست. در راستای 

اورتورومبيک مشابه هم و متفاوت از فاز مکعبی است. در هر 

برای هر سه فاز، ماكزیمم مقدار ضریب جذب در سه راستا 

در انرژی های  مشاهده می شود، ev3.5حدود در انرژی 

كمتر از این مقدار كه ناحيه نور مرئی از طيف نور خورشيد 

می باشد فاز مکعبی ضریب جذب بهتری از دو فاز دیگر دارد 

اما در انرژی های بلاتر از آن كه طيف فرابنفش را شامل می 

در شود ضریب جذب فاز مکعبی كمتر از دو فاز دیگر است. 

در ناحيه نور مرئی ضریب جدب فاز اورتورومبيک  yای راست

اما از تتراگونال بيشتر و در ناحيه فرابنفش كمتر از آن است 

عکس این قضيه صادق است. همانطور كه از  zدر راستای 

شکل مشخص است ضریب جذب در راستاهای مختلف در 

بلور  فاز اورتورومبيک و تتراگونال متفاوت می باشد درنتيجه

سکایت در این دو فاز ناهمسانگردی در خصوصيات پرو

اپتيکی از خود نشان می دهد اما فاز مکعبی در هر سه راستا 

ضریب جذب مشابهی دارد كه نشان دهنده ی یک محيط 

  همسانگرد است.

 

 

 رحسب انرژی در سه فاز مختلفضریب جذب ب-1شکل

سه فاز را نشان می دهد با  ضریب شکست مربوط به ۲شکل 

ز مکعبی از دو توجه به نتایج به دست آمده ضریب شکست فا

فاز دیگر بيشتر بوده و در هر سه راستا یکسان است اما در 

فازهای تتراگونال و اورتورومبيک در جهت های مختلف 

متفاوت و وابسته به جهت می باشد كه نشان دهنده ی 

 دو فاز است.خاصيت ضریب شکست مضاعف در این 

 ۲.۲ماكزیمم ضریب شکست در فاز مکعبی در انرژی حدود 

الکترون ولت واقع شده است كه مکان و مقدار آن در توافق با 

ضریب  .است ]15[و نتایج تجربی ]14[كارهای نظری قبلی

كه كمی  می باشد 1.85در انرژی صفر فاز مکعبی شکست 

 دارند. 51. نزدیک فازهای دیگر است كه مقدارمتفاوت از 

دليل پایين بودن ضریب شکست در تركيبات پروسکایت 

نتایج به  پایين بودن ظرفيت شيميایی اتم هاليد می باشد.

پيک  ]14[دست آمده در توافق خوبی با نتایج تجربی است

نتایج تجربی در انرژی های ضریب جذب در هایی كه در 

صورت  ترون ولت دیده شده اما در این مقاله بهالک ۲.5حدود 

دليل اثرات و سهم اكسيتون  برآمدگی مشخص شده است به

كه ما آن را درنظر نگرفته ایم. دليل بالا بودن ها می باشد 

غيرآلی گاف -جذب لبه باند در پروسکایت های هيبریدی آلی

2 2
1 1 2

1
( ) ( ( ) ( ) ( )

2
k         
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 نواری مستقيمی است كه این تركيبات دارند.

 
 ختلفضریب شکست برحسب انرژی در سه فاز م -۲شکل

 

ی دهندهنشان ،بر حسب انرژی nنمودارهای  ۲در شکل

ميزان شکست مضاعف در فازهای تتراگونال و اورتورومبيک 

و بودن فاز تتراگونال د، كه نمایانگر دوشکستینباشمی

 همچنينبودن فاز اورتورومبيک است. شکستیسه

های مثبت و منفی شکست مضاعف در نمودار نشان قسمت

 داده شده است.

 گیرینتیجه
غيرآلی به -به دليل اهميت تركيبات پروسکایت هيبریدی آلی

عنوان ماده جاذب در سلول های خورشيدی برای توليد 

سلول های با بازده بالا و هزینه كم، خصوصيات اپتيکی این 

در سه فاز مختلف  عی چگالیدر چارچوب نظریه تاب ساختارها

نتایج نشان می دهد كه فاز مکعبی در بررسی شده است. 

ناحيه نور مرئی جذب بهتری نسبت به فازهای تتراگونال و 

مکعبی از خود نشان می دهد و یک محيط همسانگرد 

اپتيکی است. فازهای تتراگونال و اورتورومبيک خاصيت 

ه د كضریب شکست مضاعف از خود نشان می دهن

 می باشد.وابسته  جهت خصوصيات اپتيکی در این فازها به
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