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 تقدیر و تشکر

دانم از تمامی كسانی كه در این راه یاور من بودند صميمانه بر خود لازم می   

 قدردانی كنم.

فرد و جناب آقای دكتر محمد از اساتيد بزرگوارم جناب آقای دكتر مرتضی ایزدی    

داشت مرا از بيراهه رفتن باز میدریغشان های بیابراهيم قاضی كه راهنمایی

و اگر موجبات رنجش این  سپاسگزارم و آرزوی سلامتی برای این دو بزرگوار را دارم

            .                      طلبموزش میدو بزرگوار را فراهم نمودم از محضرشان پ

نصتتتيری كه در این راه به بنده بستتتيار كم  از دوستتتت خوبم آقای مهدی ف يه   

                               .برای ایشان آرزوی كاميابی دارم كنم ونمودند تشکر می

  و ستتاستتان  در آخر از دوستتتان یزیزم آقایان مهدی كلهریم مصتتپوی پوركرمی   

شدند و حضورشان را در كنارم احساس كه همواره بایث قوت قلب من میسلپانی 

                                                                           سپاسگزارم.كردم می
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 و اصالت برخوردار است. تح ي ات در این پایان نامه توسط اینجانب انجام شده است و از صحت 

 .در استواده از نتایج پژوهشهای مح  ان دیگر به مرجع مورد استواده استناد شده است 

  مپالب مندرج در پایان نامه تاكنون توستتط خود یا فرد دیگری برای دریافت هين نوم مدرک یا امتيازی در هين جا ارائه نشتتده

 است.

   و  «دانشگاه صنعتی شاهرود » م شاهرود می باشد و م الات مستخرج با ناصنعتی كليه ح وق معنوی این اثر متعلق به دانشگاه

 به چاپ خواهد رسيد.« Shahrood  University of Technology»  یا

  یایت ر پایان نامهح وق معنوی تمام افرادی كه در به دست آمدن نتایح اصلی پایان نامه تأثيرگذار بوده اند در م الات مستخرج از

 می گردد.

  در كليه مراحل انجام این پایان نامه م در مواردی كه از موجود زنده ) یا بافتهای آنها ( استواده شده است ضوابط و اصول اخلاقی

 ه است.ریایت شد

  در كليه مراحل انجام این پایان نامهم در مواردی كه به حوزه اطلایات شخصی افراد دسترسی یافته یا استواده شده است اصل

                                                                                  . رازداری م ضوابط و اصول اخلاق انسانی ریایت شده است

 تاریخ                                                                       .

 امضای دانشجو                

 

 

 

 

 

 

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

  كليه ح وق معنوی این اثر و محصولات آن )م الات مستخرجم كتابم برنامه های رایانه ایم نرم

شاهرود می باشد. این مپلب صنعتی افزار ها و تجهيزات ساخته شده است ( متعلق به دانشگاه 

 در توليدات یلمی مربوطه ذكر شود.باید به نحو م تضی 

 بدون ذكر مرجع مجاز نمی باشد یان نامهاستواده از اطلایات و نتایج موجود در پا. 
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Article I.  

Article II.  

Article III.  

Article IV.  

Article V.  

Article VI.  

Article VII.    

 

 

 

 

 

 



 

 

 ز

 چکيده

Vیکی از تركيبات نيمرستتانای گروه  (CdSe)ستتلنيدكادميم    باشتتد. این تركيب به دو شتتکل می

فاز ورتزایت دارای گافی در  درست يم بوده بلند وجود دارد. گاف نواری این تركيب از نوم مورتزایت و زین 

باشتتتد. در این پژوهش ستتتاختار می eV 717/1بلند دارای گافی در حدود و در فاز زین  eV 797/1حدود 

بلند و نيز ساختار در فاز زین  Znو  Beآلایيده با یناصر و خواص اپتيکی سلنيد كادميم خالصم الکترونی 

سبات مربوط به ست. محا شده ا سی  ستواده از هر دو ت ریب  نانوورقه آن برر ساختار خالص و نانوورقه با ا

GGA  وLDA از ت ریب  های آلایيده با استتتوادهو محاستتبات مربوط به نمونهGGA  .انجام شتتده استتت

پرسو بسته محاسباتی كوانتوم اس سيل و بسط امواج تخت و با كم پتانمحاسبات با استواده از رهيافت شبه

های كلی و جزیی ستتاختار الکترونی نمونهم ستتاختار نواری و چگالی حالت در بررستتیانجام گرفته استتت. 

سی تابع دی شامل برر سبه گردید. مپالعه خواص اپتيکی نيز  شیم محا ست و خامو شک ضرایب  الکتری م 

ی سلنيد هاباشد. بررسی چگالی حالتبازتابندگیم ضریب جذبم رسانندگی اپتيکی و تابع اتلاف انرژی می

شان می كادميم خالص  pو  s هایحالتنهی برهماز  دهد كه ناحيه بالای نوار ظرفيت )نزدی  تراز فرمی(ن

 p و sهای ربيتالونهی احاصتتل برهمكمينه نوار رستتانش نيز  شتتوند.ناشتتی می  Seاتم pو حالت  Cd اتم

دهد كه آلایش ستتلنيد نتایج محاستتبات مربوط به ستتاختار آلایيده نشتتان می. باشتتدمی Seو  Cdهای اتم

صی جایگزین اتم  Znو  Beكادميم با  شود ها میبایث افزایش گاف نواری نمونهشودم می Cdكه اتم ناخال

به طوریکه با افزایش غلظت ناخالصتتی برای هر دو آلاینده گاف نواری روندی افزایشتتی دارد . این پدیده به 

شتينليل اثر جابهد سلنيد كادميم موس رخ می-جایی بر شده برای نانوورقه  سبه  ساختار نواری محا دهد. 

شان می ست. م دار ن ست يم ا سانای با گاف نواری م شکل نانو ورقه خود نيز ی  نيمر دهد كه این ماده در 

دهد دكادميم نشان میهای نانوورقه سلنيچگالی حالتباشد. می eV1گاف نواری به دست آمده  در حدود 



 ح

 Seاتم  pواربيتال Cdهای اتمs ,p ,d های اوربيتالنهی یمدتا حاصتتتل برهم ناحيه بالای نوار ظرفيتكه 

. كمينه اندک استدر ناحيه بالای نوار ظرفيت كادميم اتم  dسلنيم و اوربيتال اتم  sربيتال و. سهم اهستند

در محاسبات  باشند.می Cd اتم s , pهای وحالت Se اتم s ,pهای نهی حالتهمحاصل برنوار رسانش نيز 

شتتود كه در نمودار قستتمت موهومی تابع خالص و آلایيده مشتتاهده می هایمربوط به خواص اپتيکی نمونه

سمت انرژی Znو  Beآلایندهم  هایالکتری  با ورود اتمدی شود كه با جا میهای بالاتر جابهم لبه جذب به 

 به دليل اثرستتلنيد كادميم خواص اپتيکی ستتاختار نانوورقه  روند افزایشتتی گاف نواری در توافق استتت.

ستخوش تغييرات زیادی می سمت شود. لبه جذب نانوورقهمحدودیت كوانتومی د سلنيد كادميم به  های 

 شود.  ا میجهای بالاتر جابهانرژی

نانوورقهم نظریه تابعی چگالیم ساختار الکترونیم خواص بریليمم رویم كلمات كليدی: سلنيدكادميمم آلایشم 

 اپتيکی.
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 نامهلیست مقالات مستخرج از پایان

مپالعه نظری خواص  "( 1991م مرتضی؛ قاضیم محمدابراهيم. )فردسلپانیم نوذر؛ ایزدی .1

گاه خواجه ایم دانشذرههای بسم كنورانس سيستم"نيمرسانای سلنيد كادميم الکترونی و اپتيکی

 نصيرالدین طوسی تهرانم ایران.

 

ی نظری ساختار مپالعه "( 1991سلپانیم نوذر؛ ایزدی فردم مرتضی؛ قاضیم محمدابراهيم. ) .7

بيت دبير رم كنورانس فيزی  محاسباتی ایرانم دانشگاه ت "سلنایدی كادميمالکترونی نانوورقه

 شهيد رجایی تهرانم ایران.
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ای از بازتابندگی امواج الکترومغناطيستتتی در برخورد قائم به فصتتتل مشتتتترک طرحواره 16-1شتتتکل  

 90 ............................................................................................................... .دومحيط

ساده 1-7شکل   سط)الف( و تاثير انتخاب انرژی قپع بر طرح  شده در ب ای برای نمایش امواج تخت ظاهر 

 16 ....................................................................................... .كاهش تعداد امواج تخت)ب(

 APW    ..................................................... 12طرحواره پتانسيل و تابع موج در روش 7-7شکل 

ه نه كه توستط الکترون دیدوپتانستيل)الف(پتانستيل واقعی و تابع موج مربوطه آنگموهوم شتبه 9-7شتکل 

 50 ....................................................................... تابع متناظرپتانسيل و شبهشود )ب(شبهمی

 GGA ........................... 55بهينه سازی انرژی قپع برای سلنيدكادميم خالص در ت ریب  1-9شکل 

 GGA ................................ 55برای سلنيدكادميم خالص در ت ریب  kبهينه تعداد ن اط  7-9شکل 

 ………شده برای محاسبات مربوط به ساختار خالص سلنيدكادميم سلول واحد در نظر گرفته 9-9شکل 

 .......................................................................................................................... 56 

 LDAالف(ثابت شتتبکه بهينه شتتده برای ستتاختار خالص ستتلنيدكادميم با استتتواده از ت ریب 1-9شتتکل 

 GGA………………………………………………………………… ……..56ب(

  57……..….…………بلندگيری در منپ ه اول بریلوئن برای ساختار زین مسير انتگرال 5-9شکل 

 GGA ...... 52ب(  LDAساختار نواری سلنيد كادميم خالص با استواده از ت ریب الف( ت ریب  6-9 شکل

ستواده از ت ریب چگالی حالت 7-9شکل  سلنيدكادميم با ا ساختار خالص  شده برای  سبه  های كلی محا

 59…….………………. تصاویر ضميمه ناحيه نزدی  به انرژی فرمی استLDAب(  GGAالف( 

 GGA 60محاسبه شده در تقریبهای  سلنید)الف( و کادمیم)ب( های جزیی اتمچگالی حالت 2-9 شکل

ستای نمودارهای تابع دی 9-9شکل  سب انرژی در دو را سلنيدكادميم بر ح م  [010] و [100]الکتری  



 

 

 ف

 61………………….………………………)الف و ب(بخش موهومی. )ج و د( بخش ح ي ی

الکتری  محاسبه شده برای سلنيدكادميم خالص با استواده بخش ح ي ی و موهومی تابع دی 10-9شکل  

 LDA ……………………………………………..……………67و  GGAهای از ت ریب

های ضرایب شکست و خاموشی محاسبه شده برای سلنيدكادميم خالص با استواده از ت ریب 11-9شکل

 LDA…………………………………….……………………….69ب(   GGAالف(

ستواده از ت ریب الف(  17-9شکل   سلنيدكادميم  خالص با ا شده برای  سبه  ضریب جذب محا  نمودار 

GGA )بLDA…………………………………………..…..…………………61 

م محاسبه شده برای سلنيدكادميم خالص با استواده از ت ریب L(ω)تابع اتلاف انرژی الکترونم 19-9شکل 

 LDA  65...…………………………………………….……………ب(  GGAالف( 

سلنيدكادميم خالص  R(ω)طيف باز تابندگی 11-9 شکل شده برای  سبه  ستواده از ت ریبمحا های با ا

 LDA………………………………………………….………….66ب(   GGAالف(

  GGAنمودار رسانندگی اپتيکی محاسبه شده  سلنيدكادميم خالص با استواده از ت ریب الف(  15-9شکل 

 LDA……………………………………………………………...…..…….66ب(

روی با استواده از ت ریب  % 75/6بریليم و ب( % 75نمودار بهينه انرژی قپع برای آلایش: الف(    1-1 شکل

GGA ................................................................................................................. 71 

 75/6ج(روی  % 5/17روی م ب( % 75شبکه وارون برای آلایش الف(  kنمودار بهينه تعداد ن اط    7-1 شکل

 GGA77……………...……………………واده از ت ریب بریليمم با است % 5/17بریليم و د( %

 Zn79.……………………………ب(  Beبهينه سازی ثابت شبکه برای آلایش الف( 9-1شکل 

 71............% 75/6ج( % 5/17ب( %75های: الف(های در نظر گرفته شده برای غلظتابرسلول 1-1شکل 

ب(  % 75های الف(برای غلظت Beهای آلایش یافته با ساختار نواری محاسبه شده برای نمونه 5-1شکل 

 75 ..........................................................................….....................% 75/6ج(  % 5/17



 ص

های كلی آلياژهای چگالی حالت 6-1شکل 
1x xBe Cd Se

  GGAمحاسبه شده با استواده از ت ریب  

باشد. . تصاویر ضميمه ناحيه نزدی  انرژی فرمی می x = 0675/0ج( x = 175/0ب(   x =  75/0الف(

 77……………………………….…………ولت اختيار شده استتراز فرمی در صور الکترون

0.25برای آلياژ  محاسبه شدههای جزیی چگالی حالت 7-1 شکل 0.75Be Cd Se  استواده از ت ریببا GGA  

 Se ……………………………………………... 72ج(   Cd ب(   Be های الف(برای اتم

0.125برای آلياژ  محاسبه شدههای جزیی چگالی حالت 2-1 شکل 0.875Be Cd Se  استواده از ت ریببا GGA  

 Be ........................................................................ 79ج(   Cd ب(   Se های الف(برای اتم

0.0625های جزیی محاسبه شده آلياژهای چگالی حالت 9-1شکل  0.9375Be Cd Se با استواده از ت ریب GGA  

 Be . ……………....………………………………20م  ج(Seم  ب(Cdهای: الف(برای اتم

 175/0م  Sex-1CdxBe  (75/0الکتری  محاسبه شده برای آلياژهای بخش موهومی تابع دی 10-1شکل 

 GGA ..................................................................... 21( با استواده از ت ریب x = 0675/0م 

 27 .............................................. موس -جایی برشتينای برای نمایش جابهطرحواره 11-1شکل 

 GGA ……….29الکتری  محاسبه شده برای با استواده از ت ریب بخش ح ي ی تابع دی 17-1شکل 

و ساختار خالص با استواده از  Sex-1CdxBeبه شده برای آلياژهای ضریب شکست محاس  19-1شکل 

 GGA ………...………………………………………………………….21ت ریب 

استواده  Beخالص و آلایيده با  CdSeهای نمونهنمودار ضریب خاموشی محاسبه شده برای  11-1شکل 

 GGA ...................................................................................................... 25از ت ریب 

با  CdSeو ساختار خالص  Sex-1CdxBeنمودار بازتابندگی محاسبه شده برای آلياژهای  15-1شکل 

 GGA ............................................................................................ 26استواده از ت ریب 

 … GGAبا استواده از ت ریب  Sex-1CdxBeضریب جذب محاسبه شده برای آلياژهای  16-1شکل 

 .......................................................................................................................... 27 

و ساختار خالص با استواده از ت ریب  Sex-1CdxBeطيف اتلاف انرژی برای آلياژهای  17-1شکل 



 

 

 ق

GGA ................................................................................................................. 22 

 CdSeو نمونه خالص  Sex-1CdxBeهای آلایيده نمودار رسانندگی محاسبه شده برای نمونه 12-1شکل 

 GGA .......................................................................................... 29با استواده از ت ریب 

 75های الف(برای غلظت Znآلایش یافته با  CdSeهای ساختار نواری محاسبه شده برای نمونه 19-1شکل 

 90 ............................................................................................. %75/6ج( % 5/17ب(  %

ب( % 75الف(  GGAبا استواده از ت ریب   Se x-1CdxZn های كلی آلياژهای چگالی حالت 70-1شکل 

دهد. تراز فرمی در صور . تصاویر ضميمه ناحيه نزدی  انرژی فرمی را نشان می% 75/6ج( % 5/17

 97…..….…………………………………………………ولت اختيار شده استالکترون

 % 75با غلظت ناخالصی    Sex-1CdxZnبرای آلياژ  محاسبه شدههای جزیی چگالی حالت 71-1 شکل

 Se ……………….....….…39ج(   Cd ب(   Zn های الف(برای اتم  GGA استواده از ت ریببا

  % 5/17با غلظت ناخالصی    Sex-1CdxZn برای آلياژ  محاسبه شدههای جزیی چگالی حالت 77-1 شکل

 Se…………………...……91ج(   Cd ب(   Zn های الف(برای اتم  GGA استواده از ت ریببا

  GGA با استواده از ت ریب  Sex-1CdxZnهای جزیی محاسبه شده آلياژهای چگالی حالت 79-1شکل 

 Se…………………....………95ج( م Cd م ب( Znهای الف(بریليم برای اتم % 75/6با غلظت  

با استواده از  Sex-1CdxZnالکتری  محاسبه شده برای آلياژهای بخش موهومی تابع دی 71-1شکل 

 GGA …………………………………………………….………..……..96ت ریب 

با استواده از ت ریب  Sex-1CdxZnالکتری  محاسبه شده برای آلياژهای بخش ح ي ی تابع دی 75-1شکل 

GGA………………………………………………………………….…..…...97 

و ساختار خالص با استواده از  Sex-1CdxZnضریب شکست محاسبه شده برای آلياژهای   76-1شکل 

 GGA…………………………………………………………………….92ت ریب 

و ساختار خالص با استواده  Sex-1CdxBeنمودار ضریب خاموشی محاسبه شده برای آلياژهای  77-1شکل 

 GGA………………………………………………………..…..……...99از ت ریب 



 ر

و ساختار خالص با استواده از  Sex-1CdxZnنمودار بازتابندگی محاسبه شده برای آلياژهای  72-1شکل 

 GGA………………………………………………...……...………….100ت ریب 

با استواده از ت ریب  Sex-1CdxZnضریب جذب محاسبه شده برای آلياژهای  79-1شکل 

GGA……………………………………………………………………..….101 

و ساختار خالص با استواده از ت ریب  Sex-1CdxZnطيف اتلاف انرژی برای آلياژهای  90-1شکل 

GGA……..………………………………………………………………….107 

و نمونه خالص با استواده از  Sex-1CdxZnنمودار رسانندگی محاسبه شده برای آلياژهای  91-1شکل 

 GGA…………………………………………………………….……...107ت ریب 

 106...……در شکل نشان داده شده است . سلول واحدCdSeورقه ساختار نانوای از طرحواره 1-5 شکل

سازی انرژی قپع نانوورقه سلنيدكادميم با استواده از نمودارهای مربوط به بهينه  7-5شکل 

 GGA……………………………………….………….107ب(ت ریب  LDAالف(ت ریب

ب ریسازی ن اط شبکه وارون نانوورقه سلنيدكادميم با استواده از ت به بهينه  نمودار مربوط 9-5شکل 

 GGA...………………………………………….....……………107ب(  LDAالف(

 سازی پارامتر شبکه نانوورقه سلنيدكادميم با استواده از ت ریب الف(نمودارهای مربوط به بهينه 1-5شکل 

GGA   )بLDA……………………………………………………...………...102 

 109…………….………شبکه وارون و منپ ه بریلوئن متناظر با نانوورقه سلنيدكادميم  5-5شکل 

م  GGAبا استواده از ت ریب :الف(   CdSeطرح ساختار نواری محاسبه شده نانوورقه  6-5شکل 

 109.…………………….…………………اختيار شده است eV 0تراز فرمی در  LDA.ب(

. LDAو  GGAهای با استواده از ت ریب  CdSeی نمودارهای چگالی حالت های كلی نانوورقه 7-5شکل 

ی نزدی  انرژی ی ناحيههای ضميمه تصویر بزرگ شدهتراز فرمی در انرژی صور اختيار شده است. شکل

 110.………..…………………………………………………………باشندفرمی می

  GGAالف( ی سلنيد كادميم محاسبه شده در ت ریب های نانوورقههای جزیی اتمچگالی حالت 2-5 شکل



 

 

 ش

 LDA…………………………………………………………..………….111ب( 

با استواده از  كادميم الکتری  محاسبه شده نانوورقه سلنيدبخش ح ي ی و موهومی تابع دی 9-5شکل 

 LDA………………………………………………..……111ب(   GGAت ریب الف(

با استواده از ت ریب  كادميم ضریب خاموشی محاسبه شده نانوورقه سلنيدضریب شکست و  10-5شکل 

 LDA………………………………………………………..111ب(   GGAهای الف(

ب(  GGAهای سلنيدكادميم الف(ضریب جذب محاسبه شده برای نانوورقه 11-5شکل 

LDA………………………………………………………………..……...…111 

های سلنيدكادميم با استواده از ت ریب نانوورقهمحاسبه شده برای  R(ω)طيف های باز تابندگی  17-5شکل 

 LDA……………………………………………….………115ب(  GGAهای الف( 

های سلنيدكادميم با استواده از ت ریب نانوورقهمحاسبه شده برای  σ(ω)رسانندگی اپتيکی  19-5شکل 

 LDA…………………………………………….………….116ب(  GGAهای الف( 

های سلنيدكادميم با استواده از نانوورقهمحاسبه شده برای  L(ω) های اتلاف انرژی طيف 11-5شکل 

 LDA ………………………………………………….117ب( GGAت ریب های الف( 
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 فهرست جداول

 2 .................................................... بلندهای سلنيدكادميم در فاز زین برخی ویژگی 1-0جدول 

بلند و ورتزایت پارامترهای ساختاری و مدول حجمی محاسبه شده برای ساختار زین  7-1جدول 

 19 ................................. اندنتایج با م ادیر تجربی م ایسه شده  . CdTeم وCdSeم  CdSتركيبات

ZB-WZ   مواختلاف گاف نواری ZB-WZEΔاختلاف انرژی كل محاسبه شده  9-1  جدول
gEΔ  م برای تركيبات

CdS مCdSe  وCdTe ............................................................................................ 11 

با استواده از  CdTeم CdSeم CdS(برای GPaهای الاستيکی محاسبه شده)برحسبثابت 1-1جدول  

 GGA   ....................................................................................................... 15ت ریب 

 17 ................................ های مختلفگاف نواری سلنيد كادميمم محاسبه شده در ت ریب 5-1جدول 

و  GGAهای نتایج محاسبات پارامتر تعادلی شبکه سلنيدكادميم خالصم با استواده از ت ریب 1-9جدول 

LDA 57 ................................................................... و م ایسه آن با م ادیر تجربی و تئوری 

م ادیر گاف نواری محاسبه شده با استواده از هر دو ت ریب و م ایسه آن با م ادیر تجربی و  7-9جدول 

 52 ..…………………………………………………………………………تئوری

و م ایسه آن با   الکتری  استاتي  و ضریب شکست استاتي م ادیر محاسبه شده ثابت دی  9-9جدول 

 67………..……………………………………………………م ادیر تئوری و تجربی

با استواده از ت ریب  Znو  Be  % 75و  % 5/17م % 75/6انرژی قپع برای آلایش  1-1جدول 

GGA……………………………………………………………………..…...70 

 GGA……………………71برای ساختار آلایيده با استواده از ت ریب  kبهينه ن اط   7-1جدول 
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 ث
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 مقدمه  5-5

رفی خواص اپتيکیم مع معرفیدر این فصل به بررسی كلی نيمرساناهام آلایش نيمرساناهام نانوساختارهام 

نيمرسانای سلنيدكادميم و مروری بر مپالعات نظری و تجربی انجام شده بر روی این تركيب نيمرسانا 

و داشتن بررسی اثر آلایش در مورد كه  های بعدیبخشبرای ات بررسی این موضوی .خواهيم پرداخت

 بسيار مهم است. باشدساختاری با ابعاد نانو بر خواص الکترونی و اپتيکی ماده می

های یصر حجرم یصر برنز و یصر آهن گيرد. اصپلاحهزاران سال است كه بشر از مواد جامد بهره می    

ها و اغلب مواد معدنی موجود فلزهام نم دهد. مواد جامد را در توسعه تمدن نشان میبه كار گيری اهميت 

شناسدم اما در قرن ی چون نم  و كوارتز را مییرهاهاست كه بلواند. انسان قرندر زمين از بلور ساخته شده

را به كار   Xپرتوهای 1917. در سال ندها توصيف شدهایی منظم از اتمبيستم بود كه بلورها به صورت آرایه

ها گيریاست. اندازهم هاای بلورین از اتمبعدی میعنی شبکهتا نشان دهند كه هر بلور آرایش منظم سه گرفتند

است.  X آنها از یکدیگر در حدود طول موج پرتو فاصله و های بلور بسيار به هم نزدیکندكه اتم ندنشان داد

م یا به به بلور بتابد پراشيده شده Xهای ای از پرتودان آلمانیم دریافت اگر باریکهفيزی  1ماكس فون لاوئه

دانشمندان انگليسیم  9س براگ و پسرش ویليام لارن 7شود. ویليام هنری براگای تجزیه میطرح مشخصه

. آن دو فرمول ریاضی چگونگی پراكندگی شدند X های پراش پرتولاوئه از طرحهای فونمجذوب یکس

يری گهای منظم را در ی  بلور به دست آوردند. سپسم با بهرههای اتمی مختلف با فاصلهاز لایه Xهای پرتو

 های ی  بلور را تعيينح پراش توانستند فاصله بين اتمدر ی  طرها از این فرمول  و تحليل طرح ن شه

 . ]1[كنند

ن ها جای گيرند. ایایم ی  یا گروهی از اتمگيرد كه در هر جایگاه شبکهساختار بلوری در صورتی شکل می

                                                 
1  Max Von Laue 
7  William Henry Bragg 

9  William Lawrence Bragg 
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تيب ه تربسته بنامند. بنابراین ی  بلور تركيبی از ی  پایه به یلاوه شبکه است. می  1ها را پایهگروه از اتم

تواند وجود داشته باشد كه داشتن اطلایاتی در مورد قرار گرفتن اتم در بلورم ساختارهای متعدد بلوری می

زیرا خواص فيزیکی جامدات معمولا متاثر از ساختار بلوری   ؛آنها در فيزی  حالت جامد مهم است

نوزدهم براوه و دیگران نشان داده بودند كه تنها چهارده شبکه یگانه بلور )یاشبکه  در اوایل سده .]7[هاستآن

توان در یکی از این چند رده جای وجود دارد و بنابر ت ارن تمامی ساختار بلورها را می در سه بعد براوه(

 شود.های ممکن به ف ط پنج یدد میتعداد شبکهلزوم ت ارن انت الی در دو بعد منجر به محدود كردن  .]1[داد

ی  ملاک ساده برای  ها.یایقنيمرساناها و شوند: فلزات و دسته یمده ت سيم می سهبه معمولا جامدات 

 كه ی  نوار كاملا است این اساس باشد. این ملاک بر انرژی می-سه دسته از جامداتم نظریه نوارتمایز این 

مد كند. در نتيجه ی  جسم جام هين جریان الکتریکی را هدایت نمیحتی در حضور ی  ميدان الکتریکی پر

ند كه بعضی از نوارها به طور جزیی اشغال شده باشند. موادی هستند كدر صورتی مانند ی  فلز رفتار می

اشدم كوچ  ب . اگر گاف بين نوار ظرفيت و نوار رسانشگيرندها جای میكه در موقعيتی بين فلزات و یایق

بنابراین  .جا شوندتوانند در اثربه تحری  گرمایی به راحتی از نوار ظرفيت به نوار رسانش جابهمیها الکترون

 .]7[. چنين موادی نيمرسانا نام دارندباشندمی سهيم پر هستند و هر دو در رسانایی الکتریکیدو نوار نيمههر 

دانانم فلزشناسان و متخصصان یلم موادم اكنون با شناخت اتم و استواده از آن هر روز مواد جدیدی شيمی  

ای و دیگر جامدات را كشف و آنها را به گونه مواد نيمرساناكنند. متخصصان فيزی  حالت جامد ابدام می

      .]1[دهند كه پاسخگوی ت اضاهای یصر اطلایات كنونی باشندشکل می

تنها به لذا در ادامه استم انجام شده  (CdSe)7كادميمنيمرسانای سلنيد  رویباتوجه به اینکه این پژوهش   

 .پرداخته شده استبررسی نيمرساناها 

                                                 
1  Basis 

7  Cadmium Selenide 
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 نیمرساناها   5-2

 ها )از خواصترین و مويدترین گروه جامدات هستند. این مواد طيف وسيعی از پدیدهنيمرساناها از جالب     

انوام مختلف دهند و كاربردهای فراوانی دارند. نيمرساناها در ها( را نشان میتا خواص یایق كاملا فلزی

و برای مدتی طولانی نيمرساناها  1970های . اگر چه از سالشوندقپعات و وسایل مورد نياز بشر استواده می

ترانزیستور  9م و براتين7باردین م1كه شاكلی  1910مورد مپالعه قرار گرفته بودندم در واقع بعد از اواخر دهه 

خترام كردندم نيمرساناها جایگاه واقعی خود را یافتند. به دليل این اخترام و نيز به دليل تکامل و توسعه را ا

د ها در فيزی  حالت جامترین موضومنيمرساناها از جالب توجهمپالعه روی خواص قپعات مرتبط به آنها 

هایی ياری از مواد با خواص فيزیکی و شيميایی متواوتند. این مواد در گروهنيمرساناها شامل تعداد بس. است

وبی ناها در جدول تبندی بر اساس موقعيت آنشوند. این طب هبندی میكه رفتارهای مشابهی دارند طب ه

یی نيمرساناها (Ge)و ژرمانيم (Si)ستند. سيليسيمه  IV ی گروهام نيمرساناهترین گروهیناصر است. معروف

و چون كاربردهای بسياری در قپعات الکترونيکی دارندم  هستند كه در ستون پنجم جدول تناوبی قرار دارند

وند. شساختار الماسی متبلور می همه نيمرساناهای ینصری در اند.به طور گسترده مورد مپالعه قرار گرفته

به طوریکه هر اتم  تشکيل شده استمن از دو اتم مشابه كه پایه آ است 1CCF شبکهی  ساختار الماسی 

ساختار الماسی در  دهند.توسط چهار اتم همسایه احاطه شده است و ی  چهاروجهی منتظم را تشکيل می

 .                                             ]7[داده شده است ( نشانالف-1-1شکل)

های ابزاراست سيليسيم نيز مناسب مهندسی مکاني   مناسبفولاد  آنچنان كهگوته شده است كه   

 يار بالاو الکتروني  با سریت بس اپتوالکتروني دیگری در  كنندهتعيينكاربردهای اما  است. یالکترونيک

 گستره وسيعی از نيمرساناهایالبته  برای استواده مناسب نيست.سيليسيم ینصر معمولا كه  وجود دارد

                                                 
1  Shockly 

7  Bardeen 
9  Bratten 
1  Face Centered Cubic 
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عنی ی . گاف نواری سيليسيم غير مست يم استمناسبتر هستندبرای این منظور كه  وجود دارند تركيبی

به ین اكه  بلوری همراه است ون در شبکهنحوره در گاف نواری با برهمکنش با ی  فو-بازتركيب الکترون

كند. بسياری از تركيبات نيمرسانای مهم گاف نواری شدت پتانسيل بازدهی گسيل نور از ماده را محدود می

ین در این موارد ا با فونون نيست.نيازی به برهمکنش ها یعنی در این بازتركيب هنددمست يم نشان می

گروه مهم   .]9[شوند ليزری دیودهایو  های نورگسيلدر دیود نور درخشانیمنجر به توليد توانند می تركيبات

اها از این نيمرسان این نامگذاری به خاطر این است كه هر كدام است. I-VVVدیگر نيمرساناهام تركيبات گروه 

از ارند. جای د پنجم جدول تناوبی  اند كه یکی در ستون سوم و دیگری در ستوناز دو ینصر تشکيل یافته

ساختار بلوری این موادم همان ساختار  اشاره كرد. 7InSbو  1GaAs توان بهمی گروه ترین ایضایمعروف

دهند ولی دو اتمی كه پایه را در شبکه تشکيل میروی است. این ساختار شبيه ساختار الماسی است سولويد

 (ب-1-1)بلند در شکل. ساختار زین گویندمی (ZB)9بلند. به این ساختار زین از دو نوم متواوت هستند

تركيبات نيمرسانا در كاربردهای الکتروني  با سریت بالا بسيار مويد هستند. ی   .]7[استنشان داده شده 

 سوقم سریتGaAsهای بار در نيمرسانا است. در كننده در سریت ی  ترانزیستور سریت حاملیامل تعيين

م GaAsاستم بنابراین ترانزیستورهای ساخته شده از   Siالکترون بسيار بالاتر از سریت سوق الکترون در

های سرب هستند كه . گروه مهمی از نم ]9[های به طور قابل توجهی بالاتر یمل كنندقادرند در فركانس

 .]7[دهندرا تشکيل می  VI-IVتركيبات نيمرسانای 

مانند   VI-VVاندم نيمرستتتاناهای طب ه دیگری از مواد كه اخيرا توجه بستتتياری را به خود معپوف كرده   

CdSم CdTeمCdSe    ،ZnSe ،ZnS م ZnO  .هستند     

                                                 
1  Gallium Arsenide 
7  Indium antimonide 

9  Zinc Blende 
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.بلندالماسی ب( زین ساختار  ای از ی  الف(طرحواره 1-1شکل   

 CdS و CdTe نظيرم (Cd)جذب بالا و گاف نواری مناسبم تركيبات بر پایه كادميمبه خاطر ضریب

هزینه و با بازده بالا كم 7خورشيدیهایسلولساخت برای  دسترس در 1ترین مواد فوتوولتایي محتمل

ساخت ی برا  CdZnTeو  CdTeیلاوه به خاطر یدد اتمی  بزرگ تركيبات بر پایه كادميم نظيربه هستند.

بلورهای ت  سازی این مواد به شکلهای آمادهاند. به این دليل روشبه كار برده شده آشکارسازهای نوری

در قپعات برای ساخت این قپعاتم به طور قابل توجهی در دهه اخير  م از9بلوریهای چندو لایه حجمی

 VI-IIتركيبات بر پایه كادميم مواد نيمرسانای بسيار مهمی در گروه  .استواده شده است اپتوالکتروني 

های خورشيدیم آشکارسازهای تایی از احتمال كاربرد آنها در سلولجاذبه تركيبات دوتایی و سههستند. 

ترین مواد برای قپعات از حياتی VI-IIرسد كه تركيبات ه نظر میب. شودناشی میγو پرتو Xپرتو

اپتوالکترونيکی با كارایی بالا نظير دیودهای نورگسيل و دیودهای ليزری یمل كننده در گستره طيوی 

های كنندهوتبرای جمناسبی  آنها را به كاندیداهای به یلاوه یونش بالای این تركيباتفرابنوش یا آبی باشند. 

حجمی  برای رشد بلورهای های تح ي اتی زیادیكار الکترواپتيکی و الکترومکانيکی بالام مبدل كرده است.

روی بلورهای بزرگ با خلوص بالا و  هاآن تمركز انجام شده است كه، VI-VVتركيبات با گاف نواری پهن 

                                                 
1  Photovoltaic 
7  Solar cells 

9  Polycrystalline films 
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IIتركيبات با گاف نواری پهن  هایولایههای رشد بلورهای حجمی كيويت بالا بوده است. روش VI  ، در

 .]9[خلاصه شده است 7-1 شکل

 

 .VI-VV [9] های رشد بلورحجمی و لایه تركيبات گاف پهنشيوه  7-1شکل 

بلند در هر دو ساختار زین  م CdX(X=S, Se, Te)تركيبات  ،VI-VVو   I-VVVبرخلاف اغلب نيمرساناهای 

(ZB) 1و ورتزایت (WZ) م یا در ی  فاز تركيبیZB/WZ شوند. بسته به شرایط رشدم كرنشمتبلور می 

ان . محاسبات نشتواند پایدار باشدهای ميانیم یا با كنترل دمای رشد هر یکی از دو ساختار بلوری میلایه

 .]1[ندبلند پایدارساختار زین در  CdTeو  CdSe و در ساختار ورتزایت CdSدهد كه در دماهای پایين می

 باشد به توصيل بررسی خواهد شد.در ادامه نيمرسانای سلنيد كادميم كه موضوم پژوهش حاضر نيز می

 سلنیدکادمیم 1-7-1

CdSe   گروه ی  نيمرسانای معروف VI-VV ،م كه باتوجه به گاف نواری آنم با گاف نواری مست يم است

ای نویدبخش برای كاربرد در تواند مادهكند. بنابراین میمیگستره وسيعی از طيف نور مریی را جذب 

های های ميدانم سلولم گسيلندهنوریم ترانزیستورهای اثر ميدانهایی از قبيل آشکارسازهایزمينه

فاز ورتزایت   . سلنيدكادميم درحافظه وغيره باشدتزیستیم قپعانوردهم حسگرهایخورشيدیم دیودهای

باشد. در حالت می eV 717/1بلند دارای گافی در حدود و در فاز زین  eV 797/1 دارای گافی در حدود

سلنيدكادميم  pهای نوم رشد لایه تواند بامی pناخالصی نوم لایه با است.  nی  نيمرسانای نوم  CdSeیادی 

                                                 
1  Wurtzite 
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ده با استوا مولکولیپرتو روش روآراستی م با به كارگيری  cm 1710×1-3ه  بلند و غلظت حوربا ساختار زین 

بلند در های سلنيدكادميم در فاز زین برخی از ویژگی .]5[آیدی  چشمه پلاسما نيتروژن به دست از 

بلند و ساختار نواری شکل منپ ه اول بریلوئن برای ساختار زین  شده است.گزارش  1-1جدول 

ساختار نواری نشان داده شده است.  5-1و  1-1های بلند به ترتيب در شکلسلنيدكادميم در فاز زین 

 .]9[دهد كه این ماده نيمرسانایی با گاف نواری مست يم استمحاسبه شده برای سلنيدكادميم نشان می

 .]9[بلندهای سلنيدكادميم در فاز زین برخی ویژگی 1-1جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 .]9[بلندمنپ ه اول بریلوئن در فضای وارون برای ساختار زین ای از طرحواره 9-1شکل 

 Fcc سيستم بلور

 Zinc blende نوم ساختار

43F گروه فضایی md            
2T 

 07/6 (Ắ)ثابت شبکه

 g/Cm 21/5)3(چگالی

 1597 (K)ذوبن په
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 .]9[ساختار نواری سلنيدكادميم در فاز مکعبی 1-1شکل 

 آلایش نیمرساناها  5-9

به ی   ورود ناخالصی و یا بریکس است.م -pنوم م به-nنوم یکی از دلایل آلایش تبدیل ی  نيمرسانای    

این  و شودای میپتانسيل دوره ی  اختلال در منجر به كندم بلکهجا میبلور نه تنها تراز فرمی آن را جابه

. ]6[شودظاهر میكه معمولا در گاف نواری نيمرساناها  جاد ترازهای ناخالصی م يدی گرددبایث ای تواندمی

د. در شونها توليد میهای اضافی توسط ناخالصیها و حورهترونهنگامی كه ماده ناخالصی داشته باشدم الک

و م دار هر كدام به چگالی و نوم ناخالصی  ها مساوی نبودهها و حورهالکترون این صورت  دیگر چگالی

ها مساوی باشندم ماده نيمرسانای ها و حورهبستگی دارد. اگر ماده آن در خالص باشد كه چگالی الکترون

گردند. وقتی ماده شامل م دار ها توسط خواص ذاتی نيمرسانا تعيين میشود. یعنی چگالیده میذاتی خوان

باشندم ماده نيمرسانای غيرذاتی  هاناشی از حضور ناخالصیها كه اغلب حامل زیادی ناخالصی باشد به طوری

ل ایی به دست آورد كه ف ط شامهتوان نمونههای مناسبم میشود. با آلایيدن نيمرسانا به ناخالصیناميده می

اینکه اختلال بزرگ یا كوچکی  ها در نيمرساناها را بر اساسو ن صها . ناخالصی]7[دنالکترون یا حوره باش

واوت ای بایث تبندی كرد. هر  اختلالی در پتانسيل دورهتوان طب هكنندم میای ایجاد میدر پتانسيل دوره

 انيمرسان یشود. هر چند این ترازها درون گاف نواریيب(م میبلور كامل)بیترازهای انرژی از ترازهای انرژی 
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يز بر ها نناخالصیهستند. تشخيص در طيف اپتيکی نمونه قابل اغلب به سادگی  دهندم امایا یایق رخ می

 بندیدهند دستهم را نتيجه می(های حوره)پذیرندهم یا حامل(های الکترون)دهندهطبق اینکه آیام حامل

  .]6[شوندمی

 نانوساختارها  5-4

ياتم های حشناسی شروم شد. كوچکترین صورتنخستين توجه به فناوری نانو از ارتباط آن با زیست      

هایی در گستره نانومتر شناسی دارای اندازههای زنده زیستها و اجزای فعال یاختههام یاختهباكتری

ها باشيد كه چرا مواد مختلف با هم متواوتند؟ چرا برخی از آنشاید تابه حال از خود پرسيده  .]7[هستند

 تواند از بعضی موادتر از سایرین هستند؟ چرا برخی از مواد رسانا و برخی نارسانا هستند؟ چرا نور میمحکم

 .دكنهای مواد از نظر خواص مییبور كند و از بعضی دیگر نه؟ سوالاتی از این قبيلم ذهن را متوجه تواوت

های موجود در مواد های موجود در یناصرم شاید گمان شود كه تواوتا توجه به ساختمان یناصر و تواوتب

ست. با این توکر مواد تنها متاثر از تنوم یناصر تشکيل ا هاهای یناصر تشکيل دهنده آنمختلف حاصل تواوت

ها روشن تشکيل دهنده آن رفتاری مواد با شناخت یناصرهای دهنده خود خواهند بود و تمامی ویژگی

خواهد شد. بر این اساس مشخص شدن یناصر تشکيل دهنده  یعنی تركيب شيمياییم همه اسرار مربوط به 

كند. به راستی با دانستن تركيب شيمياییم خواص مواد معلوم خواهد شد؟ با خصوصيات مواد را آشکار می

د ها با وجوتوان دریافت كه بسياری از آنمی مواد پيرامون خودكمی دقت و توجه به تركيبات شيميایی 

اینکه در رفتار و خواص با یکدیگر بسيار متواوتندم دارای یناصر تشکيل دهنده و تركيب شيميایی یکسان 

هستند و برخی دیگر از مواد با داشتن یناصر تشکيل دهنده و تركيب شيميایی متواوت با یکدیگرم دارای 

شود؟ پس چه چيزی به جز تركيب شيميایی موجب تواوت در رفتار مواد می خواص و رفتار مشابهی هستند.

دانشمندان دریافتند كه خواص مواد نظير  1970از دهه  .]2[پاسخ این پرسش به ساختار مواد ارتباط دارد

فوق  شود. بعدها دانشها تعيين میاستحکام و قابليت هدایت الکتریکی توسط ساختار اتمی و مولکولی آن
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ر و با های اخيشد كه پایه و اساس صنعت الکتروني  كنونی است. در سال ییر به ساخت مواد نيمرسانامنج

توان ارتباط بين ساختار مواد و ای رسيده است كه توسط آن میابدام ابزار فناوری نانوم یلم مواد به ن په

 دست موادتری از ساختار اتمی و مولکولی ها را توصيف كرد. دانشمندان روز به روز به فهم دقيقخواص آن

 . منظوركندهای خاص توانمندتر میهای مورد نظر و دستيابی به هدفها را در ایجاد آرایشمی یابند كه آن

های تشکيل دهنده آن در م ياس نانومتر قرار داشته باشند. نانوساختارم جامدی است كه بلورکاز ی  ماده 

ساختار اتمیم جهات  اند كه از لحاظتشکيل شدههای نانومتری ها یا دانهیبارت دیگرم این مواد از بلورک به

و یا تركيب شيميایی ممکن است با یکدیگر متواوت باشند. معمولا خواص این مواد متواوت از  بلورشناسی

توان از ابعاد هندسی جسم نيز كم  . برای تعریف مواد نانوساختار میجامداتی با ساختار ميکرومتری است

معمولا از لوظ نانوذره  محدود شده باشدرد نظر در سه بعد در م ياس نانو گرفت. در صورتی كه ماده مو

ها و نسبت سپح به حجم بالام فعاليت سپحی زیادی دارند. نانوميلهشود. این ذرات به دليل استواده می

 های. استواده از پوششاندو بعد در م ياس نانومتری محدود شدهها مواد جامدی هستند كه در دنانولوله

نانومتری نيز مزایای فراوانی دارد. این مواد كه ف ط در ی  بعد در م ياس نانومتر هستندم م اومت سایشی 

( 1ا كه در پژوهش حاضر ی  ساختار دو بعدی)نانوورقهاز آنج .]9[دهندبسيار خوبی از خود نشان می

  .بحث كنيمتارهای دوبعدی در مورد ساخ سلنيدكادميم مورد بررسی قرار گرفته استم در ادامه قصد داریم

های نازک به مشترک و لایه فيزی  سپحم فصل به بعدم مپالعه و پژوهش در زمينه 1960از اوایل سال 

ار های بسيمنجر به پيشرفت فيزی  ماده چگال و سپوح جامد كههای ترین شاخهینوان یکی از با اهميت

یافته است. بررسی بنيادی و درک فيزی  این  یشبه طور چشمگيری افزادر زمينه نانوتکنولوژی شدهم 

 هایگرافن كه ی  لایه از اتم .]10[شونددر واقع به فيزی  حالت جامد مربوط میها ساختارها و خواص آن

های دهدم كه ممکن است به ویژگیهای استثنایی را نشان میاستم ویژگی 7زنبوریكربن با ساختار لانه

                                                 
1  Nanosheet 

7  Honeycomb 
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هایش ها و حورهفلزی است و الکترونهای مختلف منجر شود. معمولا گرافن دو بعدی شبهمهمی در زمينه

 ، V-IIIم دوبعدی گروه (BN)1نيترید -كنند. در حاليکه بورونمانند ی  فرميون دیراک بدون جرم رفتار می

امعی محاسبات ج واری پهن است.در م ایسه با گرافن در ساختار لانه زنبوری یونی ی  نيمرسانای با گاف ن

م OZn تركيب یونی لایه و نانوروبان و ساختار حجمیلایهم دواز خصوصيات اتمیم الکترونی و مغناطيسی ت 

IIگروه  VIلایه و برای ت  كه ساختار نواری محاسبه شده مزنبوری انجام شده استدر ساختارهای لانه

نتایج ذكر م نشان داده شده است.  5-1 منپ ه بریلوئن شبکه وارون در شکلو نيز  بلند آنساختار زین 

  5-1 با توجه به شکلباشد. می در انجام محاسبات ،1GGAت ریب  استواده از شده در اینجا مربوط به

 .]11[بلند آن بزرگتر استاز گاف نواری ساختار زین  مZnOختار نانوورقه شود كه گاف نواری ساملاحظه می

م نيز انجام (Cu)م آلایش شده با مس ZnOای نيز برای محاسبه خواص اپتيکی و مغناطيسی نانوورقهمپالعه

الکتری  و هم طيف جذبم دهد با افزایش غلظت مسم هم بخش موهومی تابع دی. كه نشان میگرفته است

  .]17[دهند كه توافق خوبی با نتایج تجربی اخير داردجایی قرمز نشان میجابه

 

نمایش داده شده  برای ساختار دوبعدی منپ ه بریلوئن نيز نانوورقهمالف( ZnOساختار نواری محاسبه شده برای  5-1شکل 

 .]17[بلندساختار زین ب( استم

کترونی ال هدایت خواص مکانيکی مناسبم قابليت ساختارهای دو بعدی نظير گرافن به دليل ضخامت اتمیم

                                                 
1 Boron-Nitride 

7 Generalized gradient approximations 
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مپالعه و  در حال حاضر. ]19[اندو گرمایی خوب آنها توجه زیادی را در مجامع یلمی به خود جلب كرده

آورند افزایش یافته بررسی مواد جدیدی كه احتمال یافتن فازهای الکترونی دیگری از گرافن را فراهم می

 .]11[است

 مروری بر کارهای تئوری و عملی انجام شده بر روی سلنیدکادمیم  5-1

در این بخش مروری بر برخی از مپالعات تئوری و تجربی انجام شده بر روی ساختارهای مختلف 

 پردازیم.ابتدا به بررسی چند م اله تئوری و سپس به بررسی م الات تجربی می سلنيدكادميم خواهيم داشت.

،  ,Te) CdX(X=S, Seپایداری ساختاری نيمرساناهای و همکاران به بررسی 1آقای سو هووای وی

 CdSeر حاليکه تر استم ددر ساختار ورتزایت پایدار CdSنتایج این بررسی نشان داده است كهم . اندپرداخته

م در ساختار ورتزایت CdXباشند. همچنين این نتيجه نيز كه می تربلند پایداردر ساختار زین   CdTeو

. پارامترهای ساختاری محاسبه شده برای باشد نيز به دست آمده استدارای گاف نواری بزرگتری می

  آورده شده است.  7-1 در جدول CdS, CdSe, CdTeبلند و ورتزایت ساختارهای زین 

م  CdSركيباتتت بلند و ورتزایپارامترهای ساختاری و مدول حجمی محاسبه شده برای ساختار زین  7-1 جدول

CdSeم وCdTe .   1[اندتجربی م ایسه شده م ادیرنتایج با[. 

 
 

                                                 
      1 Su-Huai Wei 
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ZB-WZ   اختلاف گاف نواری و  ZB-WZEΔاختلاف انرژی كل محاسبه شده 
gEΔ  م برای تركيباتCdS مCdSe 

 .]1[آمده است 9-1نيز در جدول  CdTeو 

ZB-WZ   مواختلاف گاف نواری ZB-WZEΔاختلاف انرژی كل محاسبه شده  9-1  جدول
gEΔ  م برای تركيباتCdS م

CdSe  وCdTe ]1[. 

      

سن دیگر م اله در  سباتی  1حاج ح ستواده از كد محا ساختار  و GGAو ت ریب  Wien2kو همکارانش با ا

مورد بررستتتی قرار  را بلندزین در فاز  CdTeو  CdSeم CdSو خصتتتوصتتتيات الکترونی و گرمایی  بلوری

شدهثابت .]15[اندداده سبه  شده   1-1اند كه نتایج در جدول های الاستيکی این تركيبات محا شان داده  ن

ست شتر از . ا ستي   %70ناهمخوانی بين نتایج مختلف بي سه ثابت الا ساختار مکعبی ف ط  ست. ی   ني

 ها به دستگاهی متشکل از سه معادله نيازم زیرا برای تعيين همه ثابت(C11, C12, C44)مست ل دارد

 باشد:م می(B)7است. معادله اول شامل محاسبه مدول حجمی

B = (1/3)(C11 + 2C12)                                                                                          )1-1( 

 باشند: شرایط پایداری مکانيکی در ثابت الاستي  برای بلورمکعبی به صورت زیر می

C11- C12 > 0  ,  C11 + 2C12 > 0  ,  C11> 0  ,  C44> 0                                                    )7-1( 

  .]51[كنداین شرایط پایداری را تایيد می 1-1نتایج ارائه شده در جدول 

 

 

                                                 
1  Haj Hassan 

7  Bulk modulus 
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 .]GGA  ]15با استواده از ت ریب  CdTeم CdSeم CdS(برای GPaهای الاستيکی محاسبه شده)برحسبثابت 1-1جدول 

 

مورد بررسی م CdX(X = S, Se, Te)بلند تركيبات در م اله دیگری خواص الکترونی و اپتيکی شبکه زین 

و با  م 1PW)-(PPپتانسيل موج تختدر این م اله محاسبات با استواده از روش شبه .]16[گرفته است قرار

ستواده از ت ریب ستواده از ت م7LDAم GGA ا ست، )LDA/B3LYP)-sX 9ابع هيبریدیوو ا شده ا  .انجام 

های استتتتواده از توابع هيبریدی بایث شتتتده استتتت كه خصتتتوصتتتيات الکترونی در م ایستتته با رهيافت

GGA/LDAساختار نواری در این كار  ای بهبود یابند.م به طور قابل ملاحظهCdSe در امتداد مسيرهای م

با توجه    .نشان داده شده است 6-1در شکل اول بریلوئن محاسبه شده است. كه  با ت ارن بالا در منپ ه

شود كه م دار گاف نواری محاسبه شده با استواده از توابع هيبریدی به م ادیر تجربی به این شکل دیده می

كند. م ادیر محاسبه شده برای م معمولا گاف نواری را كم براورد میGGAنزدیکتر استم در حاليکه ت ریب 

 اندفهرستتت شتتده 5-1های مختلف در جدول م با استتتواده از ت ریبCdSeبلند ستتاختار زین گاف نواری 

فاز زین .]16[ يدكادميم در  گاف نواری ستتتلن جایيکه م دار تجربی  ند از آن تاق بل  در حدود در دمای ا

eV717/1ف های جدیدترم م دار گابينيم كه ت ریبر تجربی میدیابا م ایسه م ادیر فوق با م  .]5[شدبام می

 زنند.نواری را بهتر تخمين می

                                                 
1 Pseudopotential-Plane Wave 

1  Local density approximation 
9  Hybrid functionals 
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-sX)ناحيه سایه زده شده( و  GGAم با استواده از ت ریبCdSeساختار نواری محاسبه شده  6-1  شکل

LDA/B3LYP 16[دهنده تراز فرمی است)خپوط پر(. خط ن په چين نشان[. 

 CdTeم CdSeم CdSهای مختلف كه برای محاسبه گاف نواری تركيبات ای بين ت ریبم ایسه  7-1 در شکل

در برای گاف نواری   LDAو GGAهای م نشان داده شده است. یلت برآورد كم ت ریببه كار گرفته شده

های ها در ساختار نواریم چگالی حالتبرای روشن شدن سهم اصلی اربيتال شد.فصل دوم بررسی خواهد 

 شکل نشان داده شده است.   2-1 كلی و جزئی نيز محاسبه شده استم كه نتایج این محاسبات در شکل

سلنيم  pكادميم و اربيتال  pو  sهای دهد كه سهم یمده در نوار ظرفيت مربوط به اربيتالنشان می 1-2

ساختار الکترونی جامدات كادميم و سلنيم دخالت دارند.  pو  sهای اشد. در نوار رسانش نيز اربيتالبمی

های تابع م درحاليکه مولوهدهدنواری مختلف را نشان می نواری و بينمجاز اپتيکی درون گذارهای

گذارهای معمولا  ناهامتوانند برای شناسایی این گذارها مويد باشند. در نيمرسامختلط می 1الکتری دی

 .]61[ نداز اهميت بيشتری برخوردار 9نواریمست يم و غيرمست يم در م ایسه با گذارهای درون 7نواریبين

 

                                                 
1  Dielectric function 
7  Interband transitions 

      9  Intraband transitions 
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 .]16[های مختلفگاف نواری سلنيد كادميمم محاسبه شده در ت ریب 5-1جدول 

 ت ریب [eV]گاف نواری 

971/0 LDA 

575/0 GGA 

191/1 sX-LDA 

097/7 B3LYP 

 

 .]CdX(X=S, Se, Te) ]16های مختلف به كار رفته برای محاسبه گاف نواری تركيبات م ایسه بين ت ریب 7-1شکل 

 

 .]16[های كلی و جزیی سلنيد كادميمنمودار چگالی حالت 2-1شکل 

-9-1) شکلاند.شدهنشان داده  9-1 در شکلم CdXهای اپتيکی محاسبه شده برای تركيبات كميتبرخی 

 الکتری بخش موهومی تابع دی الف( 2  ، را برایCdS مCdSe  وCdTe دهد. بررسی نمودار نشان می

 eVم eV50/7 الکتری  در دهد كه اولين ن په بحرانی تابع دیالکتری  نشان میبخش موهومی تابع دی
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این ن اط آستانه گذارهای اپتيکی دهند. رخ می CdTeو  CdSeم CdSبه ترتيب برای  eV 52/1و  92/1

دهند. كه لبه جذب م را نشان می(CBM)7م و كمينه نوار رسانش(VBM)1مست يم بين بيشينه نوار ظرفيت

 الکتری نتایج محاسبات برای بخش ح ي ی تابع دیشوند. ناميده می  بنيادی 1  ، ب( -9-1) درشکل

م دار مهم براینشان داده شده است. ی   1   ،در محدوده فركانس صور 1  باشد كه پاسخ می

دهد. م ادیر محاسبه شده الکتری  به ميدان الکتریکی استاتي  را نشان میدی 1  ، برایCdS مCdSe 

. م دار ]61[دارندباشندم كه توافق خوبی با م ادیر تجربی می 991/7و  799/6م  959/1 ترتيببه  CdTeو 

تجربی  1  ، برایCdSe طيف بازتابندگی .باشدمی 2/5م)𝜔R(  نشان داده شده ج( -9-1) شکلدر

شان ن های پایين بازتابندگی كوچکی راتركيبات در انرژی توان گوت كه این است. باتوجه به شکل می

شوند. دانستن ضریب شکست ی  ماده ها به  سریت زیاد میهای بالاتر بازتابندگی آندهند و در انرژیمی

 1ضریب شکست مهم است. 9هااپتيکی برای كاربرد آن در قپعات اپتيکی نظير بلورهای فوتونی و  موجبر

های ظاهر شده نشان داده شده است. تمام قلهد( -9-1در شکل ) CdXم برای تركيبات 𝑛(𝜔)محاسبه شده 

های الکتری  است. در انرژیهای ظاهر شده در بخش موهومی تابع دیدر طيف ضریب شکست مربوط به قله

های بالا متغير است و در انرژی 9حدود  تا 7بين  CdS, CdSe, CdTeپایينم ضریب شکست برای تركيبات 

 .]16[دهدكيب رخ میكاهش سریعی در ضریب شکست هر سه تر

های پتانسيل كامل به یلاوه اوربيتال -مپالعاتی را بر مبنای امواج تخت ت ویت شده خپی 5گروه نور

CdS, CdSe ,برای محاسبه ساختار الکترونی و خصوصيات اپتيکی تركيبات  6LAPW+lo)-(FPموضعی

                                                 
1  Valence band maximum 
1  Conduction band minimum 
9 Wave guides 
1 Refractive indices 
5 N.A.Noor 

6 Full-potential linearized augmented plane wave plus local orbitals 
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CdTe  آلایيده باBe شود كه این آلياژهای مشاهده میدرصد انجام دادند.  75 ,50 ,75 ,0هایبا غلظت

 .]17[ابدیتایی موادی با گاف نواری مست يم هستند و با افزایش غلظت ناخالصی گاف نواری افزایش میسه

 

 .]CdX ]16های اپتيکی محاسبه شده برای تركيبات برخی از كميت 9-1شکل 

 50/0م  75/0های ناخالصی برای غلظت EV-GGAم دار گاف نواری محاسبه شده با استواده از ت ریب     

 یرای هر غلظتی چگاله دست آمده است. بب eV 70/1و  eV 75/1م  eV70/9به ترتيب برابر   75/0 و

تواند در تشخيص خصوصيت ساختار نواری مويد باشد. های كلی و جزیی محاسبه گردیده است كه میحالت

دهد. با مشاهده را نشان می  Se0.75 Cd 0.25 Beنه های كلی و جزیی  برای نموچگالی حالت 01-1شکل 

های ظرفيت هستند در حاليکه الکترون sو  pهای های حالتبينيم كه در سلنيم الکترونمی 10-1شکل 

سه زیر نوار  Se0.75Cd0.25Beها بخشی از مغزه هستند. ساختار نوارهای ظرفيت برای آلياژ سایر الکترون

A,B,C توان دید كه زیر نوار دهد. میرا نشان میA4های م از حالتd است. زیر نواركادميم تشکيل شدهB 

 pهای باشد. به یلاوه حالتم بریليم می2sهای هيبرید شده كادميم و حالت 5sهای یمدتا شامل حالت

ها های مشابه برای سایر غلظتهای چگالی حالتنمودار اند.اشغال كرده سلنيم ناحيه زیر تراز فرمی را كاملا

باشد كه تنها در جزئيات كوچکی با هم اختلاف دارند. ساختار نشان دهنده رفتار كاملا مشابه این آلياژها می
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 هایداردم در حاليکه مولوهنواری مختلف را مجاز مینواری و بينالکترونی جامدات گذارهای اپتيکی درون

توانند برای شناسایی این گذارها مويد باشند. معمولا در نيمرساناها تنها یالکتری  مختلط متانسور تابع دی

شوند و گذارهای درون نواری نادیده گرفته نواری مست يم و غيرمست يم به حساب آورده میهای بينگذار

 .]17[شوندمی

 

 .]Se0.75Cd0.25Be ]71برای آلياژ )ب( و جزیی )الف( های كلیچگالی حات 01-1شکل 

الکتری م بخش غيرمست يم كه مربوط به تابع دینواری مست يم و غيرمست يم در ميان گذارهای بين

وند. بخش شدیده گرفته میالکتری  ناشود به دليل سهم كوچ  در تابع دیها را شامل میپراكندگی فونون

با بریليم  آلایش  75/0 م50/0 م75/0 هایبرای غلظتسلنيدكادميم الکتری  محاسبه شده تابع دیموهومی 

  نشان داده شده است. 11-1 در شکل

 

آلایش با   75/0, 50/0 م75/0 هایالکتری  محاسبه شده سلنيدكادميم برای غلظتبخش موهومی تابع دی 11-1شکل 

 .]17[بریليم
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اولين ن په بحرانی كه به آستانه گذار اپتيکی مست يم بين بيشينه نوار ظرفيت و كمينه نوار رسانش نسبت 

دهد. اولين قله به دليل گذارهای الکترونی بين رخ می eV 22/0شود برای سلنيدكادميم در حدود داده می

های تایی قلههای آلياژی سهمشود. در مورد سيستسلنيم ظاهر می pو sبریليمم  pكادميمم  dهای حالت

الکتری  دهند كه جزئيات ساختار قسمت موهومی تابع دیم رخ میeV11-5برجسته در محدوده انرژی 

اهر های جدیدی ظهای بالاتر قلهكند و در محدوده انرژییابد تغيير میآنگونه كه غلظت بریليم افزایش می

 .]17[شودمی

ساختارهای مختلف سلنيدكادميم خی مپالعات تجربی انجام شده بر روی در ادامه قصد داریم مروری بر بر

 داشته باشيم.

مورد  ایبا ساختار ورتزایت به طور گسترده ساختار نواری سلنيد كادميم حجمیخصوصيات اپتيکی و 

م یمل Se/ZnSe(Zn,Cd)هایآبی كه روی سيستم-اما بعد از كشف ليزر سبز  مپالعه قرار گرفته است.

م ضروری Se x-1CdxZnبلند سلنيدكادميم و آلياژهاید مپالعه روی خصوصيات اپتيکی ساختار زین كنمی

گشته است. مپالعه خصوصيات اپتيکی آلياژهای نيمرسانا در آناليز تغييرات ساختار نواری از ی  نيمرسانا 

الکتری  هایی را روی تابع دیگيریو همکارانش اندازه 1گروه كيم .به نيمرسانای دیگر بسيار مويد است

-eV 6در ناحيه انرژی  GaAs(001)رشد یافته روی بلند با ساختار زین م Sex-1CdxZnی های ت  بلورلایه

 GaAsروی  Sex-1CdxZnهای تمام لایهدر این كار  در دمای اتاق انجام دادند. 1تا   0  از x م و محدوده5/1

رشد داده شده  GaAsروی  ZnTeخالصم كه روی ی  لایه ميانی  CdSeاند به استثنای رشد داده شده

 ارذاتی نمونه الکتری  ها برای به دست آوردن پاسخ دیدانيم كه وجود هر لایه روی سپحم تلاشاست. می

گيری دازهها قبل از انهكند. بنابراین نمونپيچيده می سنجی به دليل حساسيت سپحی با استواده از بيضی

العه ی مپهالایه ضخامت بلافاصله حکاكی شدند. برای حکاكی از حکاكی شيميایی مرطوب استواده شد.

                                                 
1  Y.D. Kim 
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الکتری  در دمای اتاق با استواده از آناليزور چرخشی طيوی خودكار . طيف تابع دیبود 1μmدر حدود  شده

به  1كوارتز-روكنشود و سپس به وسيله ی  منشور زنون متورق می W75نور از ی  لامپ  گيری شد.اندازه

تصويه شده در آن جریان یافته تا آلودگی  2Nنمونه در ی  سلول بدون روزنه كه . شودطور خپی قپبيده می

ها یموما در زاویه گيریاندازه .هم سپح شدند He-Neنصب شده و با ی  ليزر سپح را به حداقل برساندم 

قبل و بعد از حکاكی نشان را  CdSeالکتری  لایه تابع دی 17-1 شکل .انجام شدنددرجه  1/62برخورد 

بسيار بزرگتر از ضخامت بحرانی برای پایدارسازی تنش استم پاسخ  CdSeاز آنجایيکه ضخامت لایه  دهد.می

های ح ي ی و موهومی بخش 19-1حجمی انتظار داریم. در شکل  CdSeالکتری  این لایه را واقعا برای دی

 .]12[بلند نشان داده شده استبا ساختار زین  Se x-1CdxZnهای آلياژیالکتری  برای لایهتابع دی

 

های تو خالی كه با های پر و دایرهلوزیچين(و بعد)قبل)خپوط پر و ن په CdSeالکتری  لایه تابع دی 17-1 شکل

 .]12[شيمياییاند(از حکاكی خپوط پر به هم وصل شده

های نمودار بخش موهومی قله  Znب( نشان داده شده است با افزایش غلظت-19-1) همانگونه كه در شکل

1الف( كاهشی در بالاترین م دار -91-1شوند. در شکل بخش ح ي ی )جا میبه سمت راست جابه   رخ

برسد. سپس این شکل به آرامی تا زمانيکه غلظت به غلظت متناظر  x=  5/0دهد تا زمانيکه غلظت به  می

 .  ]12[شودبرسد ظاهر می  ZnSeبا 

                                                 
      1  Rochon-quartz prism 
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بلند برای با ساختار زین  Se x-1CdxZnالکتری  لایه آلياژ تابع دی )ب( م و موهومی)الف( بخش ح ي ی 91-1شکل 

 .]12[چندین غلظت مختلف

 ای و كاربردهای تکنيکینانوساختارهای نيمرسانای معدنیم به دليل ن ش متمایز آنها در مپالعات پایه

اند. های اخير مورد توجه قرار گرفتهكه یمدتا ناشی از خصوصيات وابسته به شکل و اندازه آنهاستم در سال

 به اندازه جالبی از خود نشاناین دسته از مواد به دليل محدودیت كوانتومیم خصوصيات فيزیکی وابسته 

سلنيدكادميمم  1مربوطه دارند. به ینوان مثال برای ن اط كوانتومی ای با مواد حجمیكه تواوت یمده دهندمی

تا  ی بزرگ و سپسبا افزایش اندازه ن اط كوانتومیم از ن اط كوانتومی كوچ  تا ن اط كوانتومگاف انرژی 

م دارای گاف انرژی nm1/7وان مثال ی  ن په كوانتومی به شعام یابد. به ینكاهش می نيمرسانای حجمی

م دارد. eV7/7م گافی در حدود nm 9/0باشد در حاليکه ی  ن په كوانتومی به شعام م می eV7در حدود 

توانند دم میانهای شيميایی و الکتروشيميایی سنتز شدهسلنيدكادميم كه به روش هایها و نانوسيمنانولوله

های خورشيدی به كار برده شوند. ثابت شده است كه بازده وسایل اپتوالکتروني  مانند سلولدر ساخت 

های زیادی برای سنتز نانوساختارهای امروزه روش ها از ن اط كوانتومی بالاتر است.تبدیل انرژی نانوميله

 هایستواده از روشسلنيدكادميم توسعه داده شده است. به طور مرسوم نانوساختارهای سلنيدكادميم با ا

                                                 
1  Quantum dots 
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های و روش 1انباشت فيزیکی بخار م 9انباشت شيميایی بخارم  7م فرایندهای انباشت الکتروشيميایی  1گرما آبی

به روش اند نانوساختار سلنيدكادميم ورتزایت را و همکارانش موفق شده 5پنگشوند. سنتز می كلویيدی

 را كنترل كرد. CdSeهای توان فاز و مورفولوژی نانوبلوربا تغيير شرایط واكنش می .]5[شيميایی سنتز كنند

م در قالب (DC)جریان مست يمالکتروانباشت  م را باCdSeهای و همکارانش نانوسيم Xuم 7000در سال 

و قپر  گوش بودهدارای فاز ششها . این نانوسيم]5[توليد كردندم متخلخل (AAO)اكسيد آلومينيم آندی

نانوساختارهای سلنيدكادميم كه به  نزدیکی با قپر منوذ دارد. داشته كه ارتباط nm70یکنواختی در حدود 

و همکارانش پودر سلنيدكادميم  6ونگ شوند مورفولوژی جدیدی دارند.سنتز می CVDو  PVDهای روش

. پودر خالص ]5[م به كار بردندPVDهای سلنيدكادميم به روش اره ها و نانونانوكمربندرا برای توليد 

تحت گاز نيتروژن كه به ینوان گاز حامل برای انت ال بخار متصاید شده به ناحيه  750℃ سلنيدكادميم در 

های سلنيدكادميم اره م نانوSEMتصویر  11-1در شکل شود. كندم بخار میتر برای انباشت یمل میخن 

 نشان داده شده است.

 

 .]5[سلنيدكادميماره  نانو SEMیکس  11-1شکل 

                                                 
      1  Hydrothermal/solvothermal 

7  Electrochemical deposition processes 

     9  Chemical Vapor Deposition 

     1  Physical Vapor Deposition 
5  Peng 

6  Wang 
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م و با به CVDآن را به روش  7بلوری و نانوورقههای سلنيدكادميم ت و همکارانش نانوكمربند 1ونگوپال

ها در ضخامت آنو  mμ5-7های سلنيدكادميم از ند. گستره پهنای ورقهسنتز كرد 9ذوب ليزریكارگيری 

با  .]5[نشان داده شده است  15-1نانوورقه سلنيد كادميم در شکل  SEM. تصویر بود nm 50-10حدود

های سلنيدكادميم با ضخامت های سنتز نانوساختارهام سنتز نانوورقهتوسعه امکانات آزمایشگاهی و روش

 CdSeهای گروه تح ي اتی سان و همکاران با موف يت نانوورقه 7009در سال  پذیر شده است.كمتر امکان

بلوری بسيار نازک  ت   CdSeهای مح  ان نانوورقه 7017در سال  .]19[را سنتز كردندnm 1/1با ضخامت 

مپالعات تجربی بسياری در مورد ساختارهای مختلف سلنيد كادميم انجام شده است  .]70[را سنتز كردند

 كنيم.و به ناچار از ذكر آنها در اینجا خودداری می  گنجدها در این مجال نمیكه شرح آن

 

 .]5[نانوورقه سلنيدكادميم SEMتصویر  15-1شکل 

 خصوصیات اپتیکی جامدات  5-6

 های اپتیکیمرور روابط اساسی برای پدیده - 5-6-5

م 1هابرای مپالعه ساختار نوار انرژی ترازهای ناخالصیم اكسيتونخصوصيات اپتيکی جامدات ابزار مهمی 

 تجربياتی بعضی ينآورند. در این چناطيسی فراهم میهای موضعیم ارتعاشات شبکه و تحری  مغنن ص

م. از این گيریسنجی پراكندگی نور را اندازه میكميات قابل مشاهده نظير بازتابندگیم یبورم جذب و بيضی

                                                 
1  Venugopal 

7  Nanosheet 
9  Laser ablation 

1  Excitons 
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های برانگيختگی بنيادی را به م یا فركانسσ(ω) 1یم رسانندگی اپتيکε(ω)الکتری هام تابع دیگيریاندازه

م مست يما σ(ω)م یا رسانندگی مختلطε(ω) فركانسالکتری  مختلط وابسته به آوریم. تابع دیدست می

    .]6[هستند به ساختار نواری جامدات مرتبط

 الکتریک مختلط و رسانندگی اپتیکی مختلط     تابع دی 5-6-2

. با وندشالکتری  مختلط و رسانندگی اپتيکی مختلط از طریق معادلات ماكسول معرفی میتابع دی

 شوند:تشکيل دهنده به شکل زیر نوشته میفرض صور بودن چگالی بار معادلات 

D E                                                                                                                                    )9-1( 

B H                                                                                                                             )1-1(   

 Bشدت ميدان مغناطيسی و   Hشدت ميدان الکتریکیم Eالکتریکیم  جاییبردار جابه Dدر این روابط 

 كنيم این معادلات باید تعميموقتی در مورد اپتي  غير خپی بحث میباشند. چگالی شار مغناطيسی می

ماكسول ی  اه معادلات ت به همرل شود. با استواده از این معادلاراتب بالاتر را شاممتا جملات  داده شوند

  :آوریمبه دست می  معادله موج

(1-5)                                                                                  
2

2

2 2 2

4E E
E

c t c t

   
  

 
 

2

2

2 2 2

4H H
H

c t c t

   
  

 
                                                                                            )6-1( 

 

برای باشند. سریت نور می cرسانندگی و  σگذردهی مغناطيسیم  μالکتری م ثابت دی Ɛدر این روابط 

 های اپتيکی باید ی  حل سينوسی برای معادلات موج بيابيم:ميدان

( . )

0

i K r t
E E e 
                                                                                                                 )7-1( 

 

                                                 
1  Optical conductivity 
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فركانس نور است. با قرار دادن حل موج تخت در معادلات موج نتيجه زیر  ωمختلط و  1م ثابت انتشارKكه 

 :آیدبه دست می

2 42
2 2

K i
c c

 
                                                                                       )2-1(                                                                    

 شود كه ی  كميت ح ي ی است.با رابپه زیر داده تواند می Kم اگر هين اتلافی یا ميرایی وجود نداشته باشد

K0 = 
𝜔

𝑐 √𝜀𝜇                                                                                                                                                             )9-1(             

    :نویسيماز آنجایيکه اتلاف وجود دارد میاما 

K = 
𝜔

𝑐
√𝜀𝑐𝑜𝑚𝑝𝑙𝑒𝑥𝜇                                                                                                                                            )10-1(     

 ایم:الکتری  مختلط را به صورت زیر تعریف كردهكه در اینجا تابع دی

(1-11)                                               1 2

4
complex

i
i


       



از دهند. نشان می 2و  1الکتری  را به ترتيب باهای ح ي ی وموهومی تابع دیمرسوم است كه بخش

 توان نتيجه گرفت:می( 11-1) معادله

4 4
[ ]

4
complex complex

i i

i

 




    

 
                                                                    )17-1(       

 :شودی  موج تخت حاصل می( 9-1) م در معادلهKبعد از جانشانی 

0

4
( , ) exp[ 1 ]

i t z i
E z t E e i

c

   
  


                                                               )19-1( 

یابدم به ی  حل موج تخت ساده كاهش می( 19-1)معادله  (ε = 1, μ = 1, σ = 0) موج در خلا انتشار برای

شود دامنه موج به طور نمایی با ی   منتشرهر چند اگر موج در ی  محيط با رسانندگی الکنریکی محدود 

 شود كه رابپه آن به صورت زیر است:م تضعيف میδه فاصله مشخص

                                                 
1  Propagation constant 
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𝛿 =
𝑐

𝜔𝑁̃2(𝜔)
=  

𝑐

𝜔𝑘(𝜔)̃
                                                                               (1-11)           

م بخش موهومی ضریب شکست مختلط است)همچنين 𝑘̃و  شودناميده می 1م یمق پوسته اپتيکیδ كه

 شود(.نيز ناميده می 7خاموشیضریب

4
( ) (1 ) ( (complex

i
N n ik


        


                                                 )15-1( 

/1 م در ی  فاصله   2گيریم كه شدت ميدان الکتریکیبنابر آنچه گوته شد نتيجه می abs  1به/e م

 است. ωجامد در فركانس  9ضریب جذبم  absدر این رابپهكند. م دارش در سپح افت می

1/ / 2
abs

c k                                                                                                     )16-1( 

در ی  صوحه  Eاز آنجایيکه نور به وسيله ی  موج یرضی توصيف شده استم دو جهت متعامد برای بردار

 ضریبكنند. برای مواد مکعبی ها قپبش نور را معين مییمود بر راستای پراكندگی وجود دارد. این جهت

های ناهمسانگردم ضریب شکست حال برای محيط. با اینشکست در امتداد دو جهت یرضی یکسان است

 .]6[ممکن است برای دو جهت قپبش متواوت باشد

 پذیرهاختلط با مشاهدهالکتریک مرابطه تابع دی   5-6-9

ب پذیرها بهتر است كه ضریالکتری  مختلط و رسانندگی مختلط با مشاهدهبرای بيان رابپه تابع دی    

های تعریف گردد. كه معمولا ضریب شکست مختلط بر حسب بخش (17-1) مپابق رابپه 1شکست مختلط

 :شوداش نوشته میح ي ی و موهومی

(1-17)                                                                             
1 2

( ) ( (N n ik N iN       

شوند. كه به ترتيب ضریب شکست و های اپتيکی جامد ناميده میمجمویا ثابت 𝑘̃ و  𝑛̃های كه كميت

                                                 
1 Optical skin depth 
7   Extinction coefficient 
9  Absorption coefficient 

      1  Complex index of refraction 
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 یلامت مد بالای این دو ثابت اپتيکی به دليل تمایز آنها از چگالی حامل شوند.ضریب خاموشی ناميده می

n ج و بردار موk 1توانيم بنویسيم است. برای مواد غير مغناطيسی می=μ  بنابراین برای مواد غيرمغناطيسی .

 داریم: 

(1-12)                                                                                 2

1 2 ( )complex i n ik       

 بنابراین به معادلات مهم زیر خواهيم رسيد:

(1-19)     

(1-70) 

  :روابطتوان . از این دو معادله میهمگی وابسته به فركانس هستند ،1 ،2 ،𝑛̃ ،𝑘̃توجه كنيد كه  

(1-71)                                                                                 
1 1

2 2 2 2
1 2 1

1
{ [( ) ]}

2
n       

 (1-77)                                                                                         
1 1

2 2 2 2
1 2 1

1
{ [( ) ]}

2
k       

 .]6[آوردرا به دست 

 بازتابندگی 5-6-4

توانيم می . حال اگر بازتابندگی را بدانيمم آیاتوانيم بازتابندگی را بيابيمهای اپتيکی را بدانيم میاگر ثابت

ه ای كبه گونه مگيری مستتت لاز آنجایيکه دو ثابت اپتيکی وجود داردم دو اندازه های اپتيکی را بيابيم؟ثابت

رود گيری بازتابندگی فمورد نياز است. اگر خودمان را به اندازهبازتابندگی در دو زاویه مختلف داشته باشيم 

های گيریرا بيابيمم مشتتتروط بر اینکه اندازه 𝑘̃و 𝑛̃توانيم هر دو ثابت اپتيکی قائم محدود كنيم باز هم می

های ح ي ی و موهومی ی  هيم. این كار ممکن استم زیرا بخشها انجام دبازتابندگی را برای همه فركانس

2 2

1 n k  

2 2nk 
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م به هم مربوطند كه در 1كروني  -از طریق رابپه كرامرز 𝑘̃و  𝑛̃. تابع فيزیکی مختلط مستتتت ل نيستتتتند

ترند یمودی در یمل ستتتاده های فرودگيریآنجایيکه اندازه بخش بعدی در مورد آن بحث خواهد شتتتد. از

 -های فرود یمودی و ستتپس با ی  آناليز كرامرزگيریمپالعه خصتتوصتتيات اپتيکی جامدات تنها با اندازه

2الکتری  های بازتابندگیم برای به دستتتت آوردن وابستتتتگی به فركانس توابع دیدادهكروني   ( ) و 

1( )  بستتتگی به فركانس یا وا𝑛̃  و𝑘̃ .های خصتتوصتتيات اپتيکی گيریبيشتتتر اندازه  كاملا ممکن استتت

 نشان داده شده است. 16-1 شود. كه در شکلجامداتم بازتابندگی برخورد قائم را شامل می

 

 . ]6[م به فصل مشترک دومحيطبرخورد قائ امواج الکترومغناطيسی در بازتابندگی ای ازطرحواره 16-1 شکل

كنيم كه جامد آن در ضتتخيم استتت كه بتوان در داخل جامد موج ضتتعيف خواهد شتتد. در اینجا فرض می

ساله بازتاب شتی را نادیده گرفت. بنابراین برای این م سپح پ شار ی  بعدیم میها از  درون  توانيم موجانت

 جامد را به صورت زیر بنویسيم: 

( )

0

i Kz t

xE E e                                                                                            )79-1( 

)كه ثابت انتشار برای نور با  ) complexK c N دی و ی  موج شود. در فضای آزاد ی  موج فروم داده می

E 0كند كه در سپح جامد ایجاب میم xEشرط پيوستگی  را ببينيد. 71-1 شکلبازتابيده وجود دارد. 

2+E1=E.    0دومين رابپه بينE 1مE 2 مE  از شرط پيوستگی مولوه مماسیyH در سرتاسر مرز جامد به م

 آید.دست می

                                                 
1  Kramers-Kronig relation  
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( ) ( )

1 2

z z
i t i t

c c
xE E e E e

 
  

                                                                                 )71-1( 

 :معادله ماكسول داریماز 

(1-75  )                                                                 H i
E H

c t c

  
   


 

x

y

E
i H

z c

 



                                                                                               )76-1(    

xEبه ی  رابپه پيوستگی برای   yHشرط پيوستگی 

z




 شود به طوریکهمنجر میم 

(1-77  )          0 1 2 0
complexE K E E E N

c c c

  
   

 شود:م به صورت زیر نوشته میR فرود قائمدر بازتابندگی 

(1-72)                                                                                                   2

2 1
R E                   

 آید:بنابراین از شرایط پيوستگی نتایج زیر به دست می

2 0

1
(1 )

2
complexE E N                                                                                      )79-1(

1 0

1
(1 )

2
complexE E N                                                                                    )90-1( 

بود: فرود یمودی به صورت زیر خواهددر راین بازتابندگی بناب  
2

2

2

2
2

1 (1 )

1 (1 )

N k n
R

N k n

  
  

  
                                                                              )91-1( 

 است. های اپتيکی مربوط شدهپذیر فيزیکی به ثابتبا این تعریفم ی  مشاهده

 تابع اتلاف انرژی 5-6-1

های مشاهده الکترون یاملی مهم برای توضيح اتلاف انرژی الکترونی در ماده است. قله 1تابع اتلاف انرژی

                                                 
1 Energy loss function 
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. رابپه تابع های پلاسما( هستند)فركانس1های پلاسماهای مربوط به نوسانشده در طيف اتلاف مشخصه

 :]17[الکتری  به صورت زیر استهای ح ي ی و موهومی تابع دیاتلاف انرژی با قسمت

(1-97)                                                                                                
 

 

   
2

2 2

1 2

L
 


   




 

شبهدر فركانس ساناها ی  رفتار  صيات اپتيکی نيمر صو شان میهای پایين خ در  دهندم در حاليکهفلزی ن

سيار بالا فركانس باشد. ی  فركانس مشخصه كه مواد از می هاها مشابه یایقآن خصوصيات اپتيکیهای ب

كانسی است و  فر شودنند فركانس پلاسما ناميده میكالکتری  تغيير میی  پاسخ فلزی به ی  پاسخ دی

رسدمالکتری  به صور میكه قسمت ح ي ی تابع دی
1
( ) 0

P
   .]6[ 

 کرونیک-رابطه کرامرز  5-6-6

در حاليکه  دهدموهومی ضریب شکست مختلط را به دست میگيری ضریب جذبم بخش اندازه    

. بنابراین از الکتری  استهای ح ي ی و موهومی تابع دیز بخشای ابازتابندگی تركيب پيچيده

های ح ي ی و موهومی گيری ضریب جذب اطلایات كافی برای تعيين بخشهایی نظير اندازهگيریاندازه

را در ی  گستره فركانسی وسيع   2ε(ω)یا  1ε(ω) خواهيم داشت. اما اگرالکتری  به طور مست ل نتابع دی

 كروني  تعيين كنيم: -را از رابپه كرامرز   2ε(ω)یا   1ε(ω) توانيم بدانيمم می

(1-99  )                                          2

1 2 2

0

( )2
( ) 1 d



  





 
     

 
  

(1-91)                                                                                              1

2 2 2

0

( )2
( ) d



  





 
     

 
   

ای به را به گونه  2ε(ω)و   1ε (ω)كروني   -كند. رابپه كرامرزبرم دار اصتتتلی انتگرال دلالت می Pكه 

توانيم كه اگر یکی از این توابع را به صتتتورت تابعی از فركانس بدانيم دیگری را می كندیکدیگر مرتبط می

  .]6[كاملا تعيين كنيم

                                                 
1 Plasma oscillations 
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 چگالی چیست؟ یریه تابعظن  2-5

سازی مواد در شيمیم مدل ی  ابزار استاندارد در مساله به سریت به (DFT)1نظریه تابعی چگالی     

 تابعی چگالی ی  رهيافت . نظریههای گوناگون مهندسی مبدل شده استفيزی م یلم موادم و شاخه

كندم معادله شرودینگرم ها را توصيف میها و مولکولای كه رفتار اتمموفق برای حل معادله پایه

ی و مشاهدات تجرب كوانتومی  های قرن بيستم ظهور مکاني ترین پيشرفتیکی از ژرف .باشدمی

ا دقت كنيم بدنيایی را كه در آن زندگی می مكند كه این نظریه برای مادهمکرری است كه تایيد می

 مسائلبرای تنها مکاني  كوانتومی است كه  ینادر  یاصلاما مشکل . ]71[كندانگيزی توصيف میحيرت

 يشب با ییهايستمس یبررس یبرادر حالت كلی و  باشدمی يقدق يلیحل تحل یدارا یاو دو ذره یات  ذره

بهره گرفت. نظریه تابعی چگالی یکی از این  ی توسعه یافتههایبها و ت ریهنظر از یدبا دو ذره زا

  .]77[هاستروش

 معادله شرودینگر 2-5-5

ها را توصيف تعریف از اتمای خوشهای مجمویهاجازه دهيد موقعيتی را تصور كنيم كه بخواهيم ویژگی

پرسش  دهند. بنابراینها واكنش نشان میعتر از هستهها برای تغيير در اطرافشان بسيار سریالکترونكنيم. 

كنندم ف میها را توصيحركت الکترون ابتدا معادلاتی را كه توانيم به دو بخش ت سيم كنيم.مان را میفيزیکی

ای از ها كه در ميدان مجمویهای از الکترونكنيم. برای مجمویههای اتمی حل میبرای موقعيت ثابت هسته

ن حالت تریپایين یابيم.ها را میترین پيکربندی انرژیم یا حالتم الکترونكنند پایينها حركت میهسته

ضی ریا هئلدو مسها به ها و هستهالکترون بررسیو  شودناميده میها الکترونها حالت پایه انرژی الکترون

داشته باشيم  M,…,R1Rهای هسته در موقعيت Mشود. اگر ناميده می 7اپنهایمر-جداگانهم ت ریب بورن

                                                 
1  Density Functional Theory 
1  Born Oppenheimer approximation 
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 ی  شکل .MR1,…,E(R(ها بيان كنيمرا به صورت تابعی از موقعيت این هسته مEنيم انرژی حالت پایهتوامی

 :ساده معادله شرودینگر كه مست ل از زمان و غيرنسبيتی است به شکل زیر است

 H E                                                                                                                         )1-7( 

د. هر ی  نباشهای هاميلتونی میی  مجمویه جواب یا ویژه حالت یملگر هاميلتونیم  Hدر این معادله 

مكه ی  یدد ح ي ی استتتت و در معادله ویژه  nEی  ویژه م دار مرتبط با آنم و nی   هاماز این حل

 در این مورد معادله شرودینگر به صورت زیر است: .م داردكندصدق میم داری 

 (7-7                                          )   
2

1 1

2

1
, ֽ

2

N N N

i i ji i i j ii
V r U r r

m

ћ
   

           

كنش الکترونم انرژی برهمخل براكت به ترتيب انرژی جنبشی م جرم الکترون است. سه یبارت داmدر آن  كه

های مختلف است. برای كنش بين الکترونو انرژی برهمهای اتمیم بين هر الکترون و مجمویه هسته

الکترون  Nتایع موج الکترونی است كه تابعی از مختصات فضایی هری  از  ایممانتخاب كرده هاميلتونی كه

,...,1است. بنابراین  )Nr r  و E توان . میها استایه الکترونانرژی حالت پ  را به صورت

1حاصلضرب توابع موج متعلق به هر الکترون  2( ) ( ).... ( )Nr r r   م ت ریب زد. این بيان برای تابع موج

ای بزرگتر از تعداد به طور قابل ملاحظه مNها الکترون تعداد معروف است. توجه كنيد كه  به ضرب هارتری

كنش در هاميلتونی یبارتی كه برهمباشد زیرا هر اتم ی  هسته و تعداد زیادی الکترون دارد.  می M هامهسته

شکل این سهم به این معناست كندم برای حل معادله مهمترین بخش است. الکترون را تعریف می-الکترون

)كه تابع موج متعلق به الکترون كه در بالا تعریف شد )i r زمان توابع موج بدون در نظر گرفتن همم

ای به یبارت دیگر معادله شرودینگر ی  معادله بس ذرهشود. هام پيدا نمیالکترون همبسته با سایر الکترون

 ترین مسائل مکاني  كوانتومی باشدم اما تابعتواند یکی از اساسیهر چند كه حل معادله شرودینگر می است.

 گيریتواند اندازهتواند مست يما مشاهده شود. كميتی كه میموج برای هر مجمویه خاص از مختصات نمی
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,1م مجمویه خاصی از مختصات در الکترون Nشودم احتمال این است كه  ..., Nr r م باشند. این احتمال

*متناسب با 

1 1( ,..., ) ( ,..., )N Nr r r r دهنده هميوغ مختلط است.ستاره نشان یلامتباشد كه م می 

م 1كه كدام الکترون در ماده با الکترون  دانيمست كه دریمل نمیای كه ذكر آن ضروری است این انکته

اند. به یلاوه حتی اگر بتوانيم این كار را انجام دهيم دهم و به همين ترتيب برچسب گذاری ش7الکترون

ها را تعيين كنيم. این بدان معنی است كه كميتی كه به لحاظ فيزیکی واقعا مورد توانيم این برچسبنمی

,...,1 ای مختصاتالکترون در هر دسته Nتوجه است احتمال این است كه ی  مجمویه از  Nr r رند. دا

)ها در ی  موقعيت ویژه از فضاترین كميت چگالی الکترونمرتبط )n rتواند بر حسب باشد. كه میم می

 نوشته شود:به صورت زیر توابع موج متعلق به الکترون 

( ) 2 ( ) ( )ii
n r r r                                                                                                   )9-7( 

د. انها اشغال شدهشود كه توسط الکترونجمع روی همه توابع موج الکترونی گرفته میدر این رابپه كه 

)یبارت داخل جمع احتمال این است كه ی  الکترون با تابع موج )i r م در موقعيتr جایگزیده شود .

 كند كه هر تابعها اسپين دارند و اصل طرد پاولی بيان میشود كه الکترونبه این دليل ظاهر می 7یامل 

کانيکی م این ی  اثر كاملا كوانتوم تواند توسط دو الکترون با اسپين مخالف اشغال شود.موج الکترون می

)ماست و هين مشابه كلاسيکی ندارد. نکته این بحث چگالی الکترون )n rت كه تنها تابعی از سه اس  م

واقع به طور فيزیکی از حل تابع موج كل معادله و در در بر دارنده اطلایات زیادی است  مختصه است و

 . ]71[باشدمیمختصه است قابل مشاهده  3Nشرودینگر كه تابعی از 

 از توابع موج تا چگالی الکترون  -نظریه تابعی چگالی - 2-5-2

ساس دو نظریه پایه       سط كوهنتمام نظریه تابعی چگالی بر ا ستم كه تو شده ا ستوار  ضی ا و  1ای ریا

                                                 
1  Kohn 
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ثابت شد. اولين نظریه  1960در اواسط  7و استنتاج ی  مجمویه معادلات توسط كوهن و شم 1هوهنبرگ

انرژی حالت پایه حاصله از معادله شرودینگر كه توسط كوهن و هوهنبرگ اثبات شد بدین شرح است كه: 

های نظری ی  نگاشتتت ی  به ی  بين تابع دراین حالت .تابع منحصتتر به فردی از چگالی الکترون استتت

نيد بدارک اهميت این نتيجه نياز دارید كه موج حالت پایه و چگالی الکترون حالت پایه وجود دارد. برای د

ست. "تابعی" شيدم تابعی به  چي ست از نام آن حدس زده با شابههمانگونه كه ممکن ا  ترین موهوم از ی م

گيرد و ی  ت  یدد از آن میدر بر تابع مربوط استتتت. ی  تابع ی  م دار از ی  متغير یا متغيرهایی را 

سمتغيرها تعریف می سته به ی  متغير  اده از ی  تابع شود. ی  مثال  شد. ی  تابعی ی  تابمی واب ع را با

                                                                                                 كتتنتتد. بتترای متتثتتال:و یتت  تتت  یتتدد از تتتابتتع را تتتعتتریتتف متتی گتتيتتردمتتیدر بتتر 

2( ) 1f x x  

 
1

1

[ ] ( )F f f x dx


                                                                                                  )1-7(                                                                                      

[ ]F f  ی  تابعی از تابع( )f x 2اگر این تابعی را با استواده از  است.م( ) 1f x x ارزیابی كنيمم داریم 

[ ] 8 / 3F f . هوهنبرگ را اینگونه بازگو كنيم كهم انرژی حالت پایه-توانيم نتيجه كوهنبنابراین میE  به

]صورت  ( )]E n r بيان شود كه( )n r .به همين یلت این زمينه نظریه تابعی چگالی  چگالی الکترون است

شود. راه دیگری برای بازگو كردن نتيجه كوهن و هوهنبرگ این است كهم چگالی الکترون حالت ناميده می

را كند. چت پایه را تعيين میهمه خصوصيات از جمله تابع موج و انرژی حال پایه به طور منحصر به فردی

توانيم در مورد حل معادله شرودینگر با تعریف ی  تابع از این بدان معناست كه می ؟این نتيجه مهم است

-قضيه دوم هوهنبرگ. مبع موج فکر كنيتا متغيره 3Nی  تابع  به جایسه متغير فضاییم چگالی الکترونم 

كندم چگالی الکترونی كه انرژی همه تابعی را كمينه میكند: كوهن ی  خصوصيت مهم تابعی را تعریف می

                                                 
1  Hohenberg 
7  sham 
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شناخته  "صحيح". اگر شکل تابعی باشدچگالی الکترونی صحيح متناظر با حل كامل معادله شرودینگر می

مينه شده ك زمانی كه انرژی حاصله از تابعی توانيم چگالی الکترونی را تغيير دهيم تاشده باشدم سپس می

ی تابعی های ت ریبگالی الکترونی مناسب داده شود. اصول تغييرات در یمل با شکلو دستوری برای یافتن چ

وهنم برحسب ك-ی  راه مويد برای نوشتن تابعی توصيف شده به وسيله قضيه هوهنبرگ شود.به كار برده مي

)توابع موج ت  الکترونی  )i r.( به یاد داریم كه این توابع مجمویا چگالی الکترون9-7از معادله)  است

( )n r تواند به شکل ریر نوشته شود:انرژی تابعی می كنند.را تعریف می 

[{ }] [{ }] [{ }]
known XC

E i E i E i                                                                              )5-7( 

 م شامل چهار سهم است:   knownEیبارت 

2 2

2 3 3 3 3( ) ( )
[{ }] ( ) ( )

2
known i i i ion

i

h e n r n r
E d r V r n r d r d rd r E

m r r



 


       

  
                      )6-7(  

هام ستهها و هكنش كولنی بين الکترونهای جنبشی الکترونم برهمهای سمت راستم به ترتيبم انرژییبارت

یبارت دیگر در باشند. ها میهای هستهكنش بين جوتها و برهمهای الکترونهای بين جوتكنشبرهم

}]تابعی انرژی كامل  }]XCE iشود كه تمام و به این دليل تعریف می تبادل استم-م تابعی همبستگی

های كمينه انرژی تابعی یافتن حل گيرند شامل شود.در بر نمیم knownEهای اثرات كوانتومی را كه یبارت

تر از هرحال سادهژی كلم چه چيزی را در بر دارد؟ تا كنون چيزی كه واقعا تضمين كند كه این كار بهران

م مشکل توسط كوهن و شایم. این باشد ارائه نکردهر حل كامل معادله شرودینگر برای تابع موج میكار دشوا

ای كه شامل حل ی  مجمویه از تواند به شيوهدهد یافتن چگالی الکترونی صحيح مینشان میكه  حل شد

شم به شکل زیر -كوهنمعادلات باشدم بيان شود. معادلاتم كه هر معادله تنها شامل ی  ت  الکترون می

 هستند:

 (7-7)                                           2
2

( ( ( ( ) ( )
2

H XC i i iV r V r V r
ћ

r r
m

           
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هایی كه در باشد. تواوت اصلی در این است كه مجموم( می7-7این معادلات به طور ظاهری مشابه معادله)

شود. این به این دليل شم ظاهر نمی-كوهن(م وجود دارد در معادلات 1-1معادله كامل شرودینگرممعادله)

) شم توابع موج ت  الکترونی-های معادلات كوهناست كه حل )i rكه تنها به سه متغير فضایی  هستندم

V اولين پتانسيل .XCV H,V,V شمم سه پتانسيل وجود دارد-وابسته هستند. در طرف چپ معادلات كوهن

شود. (م ظاهر می6-7تابعی انرژی كلم معادله)   knownE (م و بخش1-1شرودینگرم معادله)در معادله كلی  م

م  HV   دهد. دومين پتانسيلهای اتمی نشان میای از هستهكنش الکترون را با مجمویهاین پتانسيل برهم

 شود:شود و به صورت زیر تعریف میپتانسيل هارتری ناميده می

(7-2)                                                                              2 3( )
( eH

n r
V r d r

r r




 

  
   

گالی شم در نظر گرفته شده است و چ-این پتانسيل دافعه كولنی بين الکترونی كه در یکی از معادلات كوهن

ارتری دهد. پتانسيل هتعریف شده استم را توضيح میهای مساله الکترونی كلم كه به وسيله تمام الکترون

ی ایمم بخششم توضيح داده-م زیرا الکترونی كه در معادله كوهنشودكنشی را شامل میبرهم-ی  سهم خود

الکترون با  كنش كولنیباشد. بنابراین بخشی از پتانسيل هارتری شامل برهماز چگالی الکترونی كل نيز می

كنشی غيرفيزیکی است و تصحيح آن یکی از چندین اثری است كه با هم در همشود. خود برخودش می

های همبستگی و تبادل را برای سهم  XCVشوند. می جمعم  XCVشم -پتانسيل نهایی معادلات كوهن

-تواند رسما به شکل ی  مشتق تابعی از انرژی همبستگیمی XCVكند. معادلات ت  الکترونی تعریف می

 ود:تبادل تعریف ش

 (7-9)                                                                                          ( )
(

( )

XC

XC

E r
V r

n r




           

نوشته شده است تا بر این نکته تاكيد كند كه مشتق تابعی با مشتق معمولی  با dمشتق تابعی به جای 

 . ]71[دقي ا یکسان نيست
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 تبادل-تابعی همبستگی  2-5-9

 خواهيم انرژی حالت پایه معادلهداشته باشيم. میآنچه كه تا كنون گوته شده است بهتر است مروری بر 

وهنبرگم ای است. نتایج یالی هشرودینگر را بيابيم. اما این كار بسيار مشکل استم زیرا این ی  مساله بس ذره

توان با كمينه كردن ای كه در صدد یافتن آن هستيم را میدهد كه حالت زمينهما نشان میكوهن و شم به 

ای قابل سازگار برای ی  مجمویه از معادلات ت  ذره-انرژی ی  تابعی انرژیم كه با یافتن ی  حل خود

ی تابعبندی زیبا وجود دارد و آن تعيين تنها ی  مشکل اساسی در این فرمولدستيابی استم یافت. 

})تبادل -همبستگی })XCE i .نتيجه شود (6-7) و (5-7) همانگونه كه ممکن است از معادلات است 

})تعریف  })XCE i  .(م آن را صراحتا به صورت 6-7البته از قبل با توجه به معادله )بسيار مشکل است

يه م كه وجود آن به وسيله قضیتبادل-ح تابعی همبستگیدر ح ي ت شکل صحي ایم.های ساده نوشتهبخش

ردی وجود دارد كه این تابعی دقي ا به دست اخوشبختانه موشودم معلوم نيست. كوهن تضمين می-هوهنبرگ

= ثابت)آید: گاز الکترون یکنواخت. در این وضعيت چگالی الکترونی در تمام ن اط در فضا ثابت استم می

( )n r). كند. برای انجام شم فراهم می-گاز الکترون آزاد ی  راه یملی برای كاربرد واقعی معادلات كوهن

ناشی از  یلتباد-تا پتانسيل همبستگی دهيمرا در هر موقعيت قرار می یتبادل-این امرم پتانسيل همبستگی

 وم شود:گاز الکترون یکنواخت در چگالی الکترون مشاهده شده در آن موقعيتم معل

(7-10                                                                              )  ( ) ( )electron gas

XC XCV r V n r  
 

ردم بنابراین ت ریب بت ریبی به كار می یتبادل-این ت ریب تنها چگالی موضعی را برای تعریف تابعی همبستگی

شم در -امل معادلات كوهنچگالی موضعی راهی برای تعریف كشود. ت ریب ناميده میم چگالی موضعی

اما لازم است به یاد داشته باشيم كه نتایج حاصل از این معادلاتم معادله شرودینگر  مدهدقرار میاختيار 

الی موضعی ت ریب چگ بریم.صحيح را به كار نمی یتبادل-كنند زیرا تابعی همبستگیواقعی را دقي ا حل نمی

به  هایی كه طبيعت راه شده نيست. توسعه تابعیكه در محاسبات نظریه تابعی چگالی آزمود تنها تابعی
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تعدادی از های شيمی كوانتومی است. انجمنهای فعال تح ي ات در دهند یکی از حوزهدرستی نشان می

د و به طور نافتن نتایج درست در مسائل متنوم فيزیکیم یافت شدههای ت ریبی وجود دارد كه برای گرتابع

های شناخته شده بعد از ت ریب چگالی موضعی بهترین دسته تابعیاند. گسترده مورد پذیرش واقع شده

 افت این رهيبرند. اطلایاتی در مورد چگالی الکترون موضعی و شيب موضعی در چگالی الکترون به كار می

یافته ست كه چون ت ریب شيب تعميماین طرز فکر فریبنده ا كند.را تعریف می یافتهت ریب شيب تعميم

وانه این نکته متاس تر باشد.اطلایات فيزیکی بيشتری نسبت به ت ریب چگالی موضعی است باید دقيقحاوی 

های بسياری وجود دارد تا اطلایات شيب چگالی الکترون در تابعی ت ریب چون راههمواره درست نيست. 

د. دو یافته متمایز وجود دارنهای ت ریب  شيب تعميماز تابعی یافته گنجانده شودم شمار زیادیشيب تعميم

-بورک-و تابعی ارنزرهف م(PW91) 1پردو-ها در محاسبات جامداتم تابعی ونگتا از پركاربردترین تابعی

ز تابعی تعریومان ایافته هستند. های ت ریب شيب تعميمهام تابعیهستند. هری  از این تابعیم (PBE) 7پردو

باشدم شامل اطلایاتی در مورد چگالی الکترونی و شيب این چگالی می آنگونه كهیافته ت ریب شيب تعميم

توان ساخت كه اطلایات فيزیکی دیگری را به كار تری را میهای پيچيدهتابعیبر این نکته دلالت دارد كه 

خت كه به تدریج اطلایات فيزیکی جزیی بيشتر و های دیگری ساتوان تابعیگرفته باشند. در واقع می

ی  یدم دقت معروف نظریه تابعی چگالی كم برآورد كردن گاف نواری محاسبه  بيشتری را شامل شوند.

های تکی در های كه برای الکترونهای منزویم انرژیباشد. در مولکولشده در مواد نيمرسانا و یایق می

ل شود(را تشکيهای اتمی توصيف میمعمولا بر حسب اربيتال دسترس هستند ی  مجمویه گسسته)كه

يح اند توضبه وسيله توابع پيوسته كه به نوارهای انرژی معروفها باید دهند. در مواد بلوری این انرژیمی

 های نواریهای موجود دقت محدودی برای گافبا تابعی محاسبات نظریه تابعی چگالی استاندارد داده شود.

های ذكر ت ریب .]71[دارندم eV1شوند خپایی بزرگتر از های تجربی م ایسه میزمانی كه با دادهدارند و 

                                                 
1  Perdew–Wang 
1  Perdew–Burke–Ernzerhof 



17 

به  یادلتب-ای دارند كه برای باز توليد صحيح و دقيق مشتق بار و انرژی همبستگیشده معمولا شکل ساده

پتانسيل هارتری را تعریف شمم لازم است كه -برای حل معادلات كوهن  .]15[اندازه كافی قابل تغيير نيستند

كنيم و برای تعریف چگالی باید توابع موج ت  الکترونی را بدانيم و برای دانستن این توابع موج باید معادلات 

 شم را حل كنيم.-كوهن

 شم-کوهنای تک ذرههای حل معادلات وشر  2-2

 شده است:شودم كه در الگوریتم زیر خلاصه مساله به ی  شيوه تکراری مورد بحث واقع می

)تعریف ی  چگالی الکترونی آزمایشی اوليه .1 )n r. 

نی آزمایشیم برای به دست آوردن توابع وشم با استواده از تعریف چگالی الکتر-حل معادلات كوهن .7

)ایمموج ت  ذره )i r. 

شم از گام دوم-ای كوهنموج ت  ذراهمحاسبه چگالی الکترونی تعریف شده با استواده از توابع  .9

( ) 2 ( ) ( )KS ii
n r r r  . 

)م ایستته چگالی الکترونی محاستتبه شتتده .1 )KSn r م با چگالی الکترونی به كار برده شتتده برای حل

)شم-معادلات كوهن )n r شندم این چگالی الکترونی حالت سان با ست و . اگر دو چگالی یک پایه ا

 تواند برای م ایستته انرژی كل مورد استتتواده قرار گيرد. اگر دو چگالی متواوت باشتتند باید درمی

چگالی الکترونی آزمایشتتی به طری ی تجدید نظر صتتورت پذیرد. زمانی كه این كار صتتورت گرفت 

 شود. فرآیند از گام دو تکرار می

چگالی الکترونی آزمایشتتی به طری ی تجدید نظر صتتورت پذیرد. زمانی كه این كار صتتورت گرفت   .5

 شود.     فرآیند از گام دو تکرار می

ها در مورد اتم . ]71[شود روش خودسازگار استشم منجر می-این روش تکرار كه به حل معادلات كوهن
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ولی در مورد ساختارهای پذیر است. های یددی امکان(م با استواده از روش7-7شمممعادله)-حل معادله كوهن

 .از حل معادله ضرایب بسط را یافت پسبلوری ابتدا باید تابع موج را بر حسب تعدادی امواج پایه بسط داد و 

پذیر است كه تواوت آنها در نحوه گزینش امواج ای به سه شيوه كلی امکاندر مجموم حل معادلات ت  ذره

 .]71م79[باشداین سه روش به شرح زیر می. ]79[باشدپایه می

د. دهنها بيشتر رفتار اتمی از خود نشان میهای اتمی جایگزیدهم كه در این روش پایهروش اربيتال .1

 بر این اساس استوار است. SIESTAكد 

 كند.                                             كه بسته محاسباتی كوانتوم اسپرسو بر این اساس كار میم (PW)1روش امواج تخت  .7

یت شتتتتده خپی روش كره .9 خت ت و ند موج ت مان مافين تين (LAPW)7های اتمی  تال  م اوربي

گيرند و پایه را در درون های فرضی)كره مافين تين(در نظر می. در این روش كره (LMTO)9خپی

د كنند. كها پایه را به شکل امواج تخت اختيار میهای اتمی و در خارج كرهها به شکل اوربيتالكره

WIEN2k دهد.بر این مبنا محاسبات را انجام می      

محاسباتی كوانتوم اسپرسو انجام شده استم در ادامه در مورد  از آنجا كه پژوهش حاضر با استواده از بسته

 این بسته و روش امواج تخت به اختصار بحث خواهد شد.

 امواج تخت 2-2-5

برای بستتط  نحوه گزینش مجمویه پایههای مختلفم یموما مربوط به تواوت استتاستتی بين كدها و روش

شده همچنين ت ریب وشم -توابع موج كوهن ست هادر آنهای به كار گرفته  كه معمولا ی  موازنه بين  ا

سریت در این كدها وجود دارد.  شرودینگر -برای حل معادلات كوهندقت و  شم كه در واقع همان معادله 

ستهای غيربرهمبرای الکترون شی ا سط توابع موج میكن سب برای ب شد. م مهمترین گام انتخاب پایه منا با

                                                 
1  Plane wave 
1  Linearized augmented plane wave 
9  Linearized Muffin-Tin Orbitals 
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   باشتتدها  در بلور نزدیید به رفتار الکترونرفتار توابع پایه با. شتتدتر بابرای اینکه نتایج محاستتبات دقيق

شتن نتایج دقيق سبات تمام می)البته دا سيل صورتی كه پتادر . شود(تر به قيمت بيشتر شدن حجم محا ن

بر الکترون در بلور ضعيف باشد بسط تابع موج بر حسب امواج تخت انتخاب مناسبی است و با تركيب  وارد

باشد ساخت. حتی توان تابع موج الکترون را كه در این حالت نسبتا هموار میتعداد معدودی موج تخت می

واحی صی از بلور را كه به آن نتوان خوااگر در بعضی نواحی از بلور پتانسيل وارد بر الکترون قویتر باشدم می

يل به جای استواده از پتانسگونه موارد بستگی چندانی ندارند با استواده از موج تخت بررسی نمود. در این

هایی را بررستتی كنيم كه در اگر بخواهيم رفتار الکترون .]75[گرددواقعی از شتتبه پتانستتيل استتتواده می

سيل قوی ضعيت تغييرات تابع موج زیاد ترونتری قرار دارند)مانند الکپتان های مغزی(م از آنجایيکه در این و

                                  باید از تعداد بيشتری امواج تخت برای بسط تابع موج استواده كنيم كه در نتيجه آن حجم محاسبات است

سيار زیاد می ستگی قویب ستواده از مدل همب های اتمی ربيتالوه در آن از ام ك1شود. در این گونه موارد ا

  در مدل بستگی قوی فرض براین است كه .]76[تر خواهد بودمناسب مشودبرای بسط تابع موج استواده می

تيجه های یونی قوی هستند. از این فرض نلپتانسيل بلور قوی باشدم كه مانند این است كه بگویيم پتانسي

 افتدم قبل ازشتتود كه وقتی ی  الکترون در خلال حركتش در درون شتتبکه توستتط ی  یون به دام میمی

بل طور قاماند)انرژی الکترون به اینکه به یون دیگری تونل بزند مدت زیادی در اطراف یون اول باقی می

در خلال مدت زمانی كه الکترون در دام اتم یا یون استم یمدتا در  سد پتانسيل است(. ای كمتر ازملاحظه

های ربيتال اتمی است و از اتمومربوط به ی  ا زند. یعنی تابع حالت آن اساسااطراف آن یون منورد دور می

ست سياری از الکترون  .]7[دیگر متاثر ني سيل ای رفتار میهای ظرفيت به گونهب  كنند كه تابع موج و پتان

ها در نزدیکی هستتته مشتتابه اتم منزوی استتت و ت ریبا كروی هستتتند و در فواصتتل بين اتمی وارد بر آن

و بنابراین اگر امواج پایه بر حستتب امواج تخت ت ویت شتتده یا پتانستتيل و تابع موج هر دو هموار هستتتند 

                                                 
1  Strongly correlated model 
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شند نتایج مناسب (OPW) 1امواج تخت متعامد صل میبا سخ 7بلاخ. ]67[شودتری حا های ثابت كرد كه پا

 ای به شکل زیر هستند:معادله شرودینگر برای ی  پتانسيل دوره

(7-11      )                                                                            ( ).

,

1
( ) i k G r

k k G

G

r C e  

 

باشد. م ادیر بریلوئن می لدر منپ ه او برداری   kبردار شبکه وارون و  Gبردار موج الکترونم k در آن كه

بسيار زیاد  kشود. در ی  بلور معمولی تعداد م ادیر مجازبنابر شرایط مرزی مساله تعيين می kمجاز

 ای امواج تختی كه در این بسطبرای ی  سيستم دوره ات بسيار زیاد خواهد شد.. بنابراین حجم محاسباست

نمایش داد. در ح ي ت تعداد نامتناهی از امواج  k-ای از فضایتوان به صورت شبکهشوند را میظاهر می

وابع تتوان د با ت ریب خوبی میناما زمانی كه امواج تخت به ینوان پایه انتخاب گرد تخت مورد نياز است.

را به ازای  توان این توابعهایی را كه به یکدیگر نزدی  هستند یکسان در نظر گرفت. بدین ترتيب میkموج

ستواده از های مناسب در منپ ه اول بریلوئن با ا k اسبه كرد. نحوه انتخابحم kم ادیر محدودی از

در بسته محاسباتی كوانتوم  .]767م7[پذیر استامکان  9پ -های مختلوی از جمله روش منخورستروش

برای محدود كردن  شود.اط شبکه وارون استواده مین  بندیپ  برای مش-اسپرسو از روش منخورست

انرژی  برای صوحات با GkC,(م باید توجه داشت كه ضرایب بسط 11-7تعداد امواج تخت پایه در رابپه بلاخ)

2 جنبشی زیادم
2

2
k G

m

ћ
  از ضرایب بسط برای صوحات با انرژی كم كوچکتر است. بنابراین در رابپه م 

ها از ی  م دار معين به نام انرژی شود كه انرژی آنانجام می Gی ازروی م ادیر مجازتنها جمع  (7-11)

                                                                                              كمتر باشد: قپع

(7-71)                                                                                        2
2

2
cutk G E

m

ћ
     

                                                 
1  Orthogonal plane wave 
7  Bloch 

9  Monkhorst-pack 
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طرح   1-7 شکل. ]76[یابده محدود شده و حجم محاسبات كاهش میبا این كار تعداد امواج تخت پای

و نيز تاثير انتخاب انرژی  kای از فضایای برای نمایش امواج تخت ظاهر شده در بسط به صورت شبکهساده

 .  ]72[دهدمینشان را   kقپع بر كاهش تعداد ن اط شبکه

 

تعداد امواج كاهش ای برای نمایش امواج تخت ظاهر شده در بسط)الف( و تاثير انتخاب انرژی قپع بر طرح ساده 1-7شکل 

 .]72[تخت)ب(

و افزایش تدریجی  cutEبا شروم از ی  م دار اوليه برای انتخاب انرژی قپع مناسب بدین صورت است كه 

گردد. زمانی كه تغييرات انرژی كل سيستم بسيار كوچ  انرژی كل سيستم محاسبه می مآن در هر مرحله

kگردد. باید توجه داشت كه بهينه كردن تعدادبه ینوان انرژی قپع انتخاب می cutE كمترین م دار شود 

ها را به ازای ی  انرژی قپع ثابت بهينه كرده و k. یعنی ابتدا گيردها و انرژی قپع همزمان صورت می

ی بهينه شده تا زمانی كه انرژی كل سيستم به ازای kسپس افزایش انرژی قپع از ی  م دار اوليه به ازای 

 .]76[آیدین ترتيب انرژی قپع بهينه به دست مییابد. بدی  انرژی قپع شروم به همگرا شدن كند ادامه می

از این مزایا و معایب  باشد. در ادامه به برخیواج تخت(دارای مزایا و معایبی میمهر روشی)از جمله روش ا

 .خواهد شداشاره 

 مزایا و معایب امواج تخت  2-2-2

ست آوردن نتایج دقيقب ست. همان یم انتخاب ی  پایهرای به د ضروری ا سب  كه در بالا ذكر طور منا

ایم های دورهباشتتتد. برای ستتتيستتتتمت میانتخابی ممکنم امواج تخ یپایه هایشتتتد یکی از مجمویه

سد. اما انتخاب هر پایهواج تخت انتخابی طبيعی به نظر میام یپایه هایمجمویه معایب و مزایای خاص  مر
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 امواج تخت :های استواده از پایه هایمزیت برخی از  .[79]داردخود را 

  (BSSE)1پایه  ینهی مجمویهیدم حضور خپای برهم .1

 توانایی كنترل دقت آن با افزایش تعداد امواج .7

برای  و قضيه بلاخ شودوبی در نظر گرفته میجا كه بلور ی  سيستم تنابکارگيری ساده آن و از آن .9

 ی بالایی برایدارای بهرهط مسئله سازگار است و گردد لذا موج تخت كاملاً با شرایآن استواده می

 باشد. می 7ی سریعاستواده از الگوریتم تبدیل فوریه

معایبی هم دارد كه از مهمترین م ایه برای بسط تابع موج كوهن ت شماستواده از امواج تخت به ینوان پ

به  دی های م يد و نزای توصيف و بسط تابع موج الکترونحجم زیاد محاسباتم بر -الف(توان به ها میآن

( ها نياز استيار زیادی موج تخت برای ساختن آنها جایگزیده استم به تعداد بستوابع موج آنهسته )چون 

 در تمام فضا و در كلبه دليل این كه امواج تخت در مركز هسته قرار ندارندم گستردگی و انتشار آن   -ب( .

 . یاختهم حتی اگر چگالی باری وجود نداشته باشدم اشاره كرد

    پتانسیلشبه 2-9

تانسيل با فرض پم آنجا كه پتانسيل موثر بلور در اغلب فضای باز بين مغزهای یونی ثابت است از

شود. آغاز می  (APW)سيل ی  یون آزاد در مغز یونی است روش موج تخت ت ویت شده كه پتان تين-مافين

برای   kموجتابع موج برای بردار شعام مغز یونی باشدم  srاگراین پتانسيلم خارج از مغز یونی صور است. 

2

2
[ ] ( )

2
k k

V E k
ћ

m
       1.به صورت i k r

e
V

srم و برای  r  شود. میبه صورت  تابع اتمی  تعریف

 طرحوارهم 7-7سيل ثابت است. در شکلنازیرا در آنجا پتموج تخت است به شکل  تابع در خارج از مغز یونیم

                                                 
1  Basis Set Superposition Error 

7  Fast Fourier Transform  
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 پتانسيل و تابع موج در روش موج تخت ت ویت شده نشان داده شده است.

 
 .]APW  ]7پتانسيل و تابع موج در روشطرحواره  7-7شکل 

 

د. آیاتمی است و از حل معادله شرودینگر برای اتم آزاد به دست میداخل مغز یونیم تابع ی  تابع شبه

ور دهد به طای كه مغز یونی را تشکيل میشود كه در سپح كرهای انتخاب میهمچنين تابع اتمی به گونه

ن با تواپيوسته به موج تخت بپيوندد. این شرط ی  شرط مرزی است. تابع شکل بلاخ را ندارد ولی می

 ی  ساختار بلوریبا توجه به اینکه یمده خواص  .]7[ساختن ی  تركيب خپی كمبود آن را جبران كرد

های ظرفيت در خارج از ناحيه هاست و یلت اصلی این پيوندها توابع موج الکترونناشی از پيوند بين اتم

های درون ناحيه مغزی)ایم از مغزی و ظرفيت(م یلاوه بر اینکه حجم مغزی استم بنابراین توابع موج الکترون

ی ها را به طری آن توانمید در خواص بلور نيز تاثير چندانی ندارند. بنابراین ندهمحاسبات را افزایش می

پتانسيل نحوه انتخاب تابع در روش شبه. ]79[دهدپتانسيل چنين كاری را انجام مینادیده گرفت. نظریه شبه

كه در داخل مغز  پتانسيل به دنبال تابعی هستيمكند. در روش شبهها متمایز میموج آن را از سایر روش

یونی سریعا نوسان كند ولی در باقيمانده فضا مانند ی  موج تخت حركت كند. چنين تابعی در روش موج 

شود. ولی این تابع تنها انتخاب ممکن نيست. فرض تخت ت ویت شدهم مپابق آنچه گوته شدم انتخاب می

 كنيد كه تابع موج را به صورت زیر انتخاب كنيم:

(7-19)                                                                                                      k k i i

i

a v     

های اتمی كه اشغال لایه همهروی  iرویی  تابع اتمی است. جمع  ivی  موج تخت و kكه 
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در خارج از  ivم تركيبی را دارد كه به دنبال آن بودیم: توابع اتمی kیابد. تابع اند گسترش میشده

kپوشی است و بنابراین مغز یونی قابل چشم k  قابل ی  موج تخت است. در مغز یونیم توابع اتمی  م

نشان داده شده است نوسانات سریعی  1-7 كنند كه مانند آنچه در شکلای یمل میملاحظه و به گونه

باشند و در آن ناحيه جایگزیده های مغزی محدود به ناحيه مغزی میتوابع موج الکترون .]7[داشته باشند

های ظرفيت هم در ناحيه مغزی و هم در ناحيه بين . اما توابع موج الکترونهستند و تغييراتشان زیاد است

 و های ظرفيت تنها در ناحيه مغزی قابل توجه استاند. تغييرات توابع موج الکترونجایگاهی گسترده شده

وابع ت در ناحيه بين جایگاهی نسبتا هموار است. یلت تغييرات زیاد توابع موج الکترونی در ناحيه مغزی وجود

را در معادله  kاكنون اگر .]97[ها)اصل پاولی(استنموج الکترونی متعدد و لزوم متعامد بودن آ

 شرودینگر جایگزین نمایيم داریم:

(7-11)                                                                             
2

2
[ ] ( )

2
k kV E k

ћ

m
      

توان به شکل زیر یابيم كه معادله را میپتانسيل موثر است. با مرتب كردن جملات در می V كه در آن 

 نوشت:

(7-15)                                                                             2

2

( )
2

k k
E k

m

ћ
V


    

 
 
 
 

(7-16)                                                                                                  
i i i

i

V V b v V v         

Vدهد كهنشتتان می (16-7) معادله  تر از ضتتعيفV (16-7) . زیرا جمله دوم طرف راستتت رابپهاستتت  

توستتط توابع اتمی معمولا قابل ملاحظه و اغلب جمله اول را دارد. این حذف پتانستتيل بلور تمایل به حذف 

ضعيف سيل خيلی  Vمنجر به پتان  شبهمی سيل  سيلشود. این پتان Vشود. از آنجا كهناميده می پتان
  

ست كه با ستم تابع موج ت ریبا موج تخت ا ضعيف ا سيار  شبهبيان می kب شود. ناميده می  تابعشود و 
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اند. توجه كنيد كه پتانسيل كاملا ضعيف است و تکينگی رسم شده 9-7 تابع در شکلپتانسيل و شبهشبه

که طوریهای سریع در تابع موج برطرف شده بهتکان به طور متناظرتماما برطرف شده است.  ییون هدر مغز

 .]7[موار استاین تابع شبيه ی  تابع موج تخت ه

 

د شونه كه توسط الکترون دیده میوپتانسيل)الف(پتانسيل واقعی و تابع موج مربوطه آنگموهوم شبه 9-7شکل 

 .]7[تابع متناظرپتانسيل و شبه)ب(شبه

  معرفی بسته محاسباتی کوانتوم اسپرسو 2-4

 مخوف یبارت  م(Espresso)واژه اسپرسو

opEn  Source Package for Research in Electronic Structure, Simulation and Optimization 

   اشد.بمی "سازیسازی و بهينهبسته منبع باز برای تح يق در ساختار الکترونیم شبيه"به معنای 

افزار با ستتازی اتمی مواد با تاكيد جدی روی توستتعه نرمبرای شتتبيهم  INFMمركز دموكریتوس ایتاليا

نوآوری دموكریتوس با همکاری چندین موستتستته يويت بالا دایر گردیده استتت. كوانتوم استتپرستتو نتيجه ك

باشد. كوانتوم (می…و MIT ,دانشگاه پرینستون ,  ICTP,  CINECA Bologna,  EPF Lausanneدیگر)

ریه تابعی از نظ سازی اتمی بر اساس ساختار الکترونیم با استوادهافزاری برای شبيهاسپرسو ی  توزیع نرم

توزیع شده است  1كوانتوم اسپرسو تحت گنوباشد. می (PP)پتانسيل و شبه م(PW) چگالیم امواج پایه تخت

                                                 
1  GNU 
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از در های مورد نيپتانسيلهای مختلف كوانتوم اسپرسو به همراه شبهنسخه باشد.افزار رایگان میو ی  نرم

برای محاسبات  7CPو  1PWscfسو شامل بسته . كوانتوم اسپر]72[باشدسایت رسمی آن در دسترس می

با استتتتواده از مجمویه امواج پایه تخت و  های ستتتاختار الکترونی در چارچوب نظریه تابعی چگالیویژگی

 ارد:دمانند موارد زیر برای محاسبات تخصصی بيشتر  های دیگریبستهاسپرسو . ]90[باشدپتانسيل میشبه

 Phonon چگالی                                             وسيله نظریه اختلال تابعیهای ارتعاشی به ویژگی  

 Atomic: پتانسيلمحاسبات اتمی و توليد شبه                                                          

 PWcond:                                                                              رسانایی بالستي     

 PlotPhon:                                                                        نمودار پراكندگی فونون 

 WanT:                                                       9خصوصيات ترابرد كوانتومی با توابع وانير 

 Yambo                                             ایذرهبساختلالدرنظریهالکترونیهایبرانگيختگی

 GWL:                                                       GWهای الکترونیبرانگيختگی ت ریب    

 های دیگر.و بسياری بسته

سپرسو ی  كپی از كتابخانه    سته كوانتوم ا ست.های خارجی مورد نياز نيز در ب يحات توض فراهم گردیده ا

    INPUT*.htmlو     INPUT *.txtدر ی  فایل   /Docها در مستتير های اغلب بستتتهمربوط به ورودی

ست.  شده ا شينكدفراهم  سو در انوام مختلف ما سپر صورت موازی و   1های یونيکسهای كوانتوم ا و به 

نيز  MSو  OS Xهای ویندوز نستتخه ستتری قابل اجرا هستتتند. همچنين اجرای كوانتوم استتپرستتو روی

خط و كوانتوم استتپرستتو قادر استتت محاستتبات قپبيده استتپينیم مغناطش غير هم .]91[پذیر استتتامکان

                                                 
      1  Plane-Wave Self-Consistent Field  

1  Car-Parrinello 
9  Wannier 

1  Unix 
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 به شرح زیر است: PWscfهای بسته برخی دیگر از قابليت .]72[مدار را نيز انجام دهد-كنش اسپينبرهم

  شم-م ادیر و ویژه توابع كوهنمحاسبه حالت پایه و انرژی كل سيستم و ویژه.  

 فاینمن-نيروی وارد بر هر اتم با استواده از قضيه هلمن. 

 هامحاسبه فركانس فونون. 

 الکتری محاسبه بار موثر و تانسور دی. 

 محاسبه سپح م پع رامان. 

دهند و هایی است كه هر ی  محاسبات خاصی را انجام میخود شامل زیربرنامه PWscfبسته 

 باشند:ها به شرح زیر میورودی خاص خود را دارند. بعضی از این زیر برنامههای فایل

1. Pw.xتعيين انرژی كل حالت پایه سيستمم ویژه توابع :.  

7. Dos.xمحاسبه چگالی حالات سيستم :. 

9. projwFc.x :محاسبه چگالی حالات جزیی. 

1. Band.xمحاسبه ساختار نواری :. 

 .]91[داده شده است حشركوانتوم اسپرسو  و راهنما هافایل مثالفایل ورودی هر ی  از این محاسبات در 
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 مقدمه  9-5

از كادميم خالص در فيدمپالعه ساختار الکترونی و خواص اپتيکی سلنحاصل از نتایج در این فصل به 

اری و جزیی و ساختار نوكلی  هایچگالی حالت م. در بررسی ساختار الکترونیاستبلندم پرداخته شده زین 

ی م الکترهای ح ي ی و موهومی تابع دی. بررسی خواص اپتيکی نيز شامل محاسبه قسمتمحاسبه شدند

با  باشد. محاسباتانرژی و رسانندگی اپتيکی میضریب جذبم ضریب خاموشیم بازتابندگیم تابع اتلاف

شيب  با استواده از ت ریبپتانسيل در چارچوب نظریه تابعی چگالی ه از روش امواج تخت و نظریه شبهاستواد

  .اتی كوانتوم اسپرسو انجام شدندو بسته محاسب (LDA)ت ریب چگالی موضعی  و (GGA)یافته تعميم

 بلندسازی پارامترهای ورودی سلنیدکادمیم خالص در فاز زینکبهینه 9-2

 در منطقه اول بریلوئن kنقاط سازی انرژی قطع و بهینه  9-2-5

سازی انرژی قپع برای محدود كردن ضرایب با توجه به نکاتی كه در فصل دوم به آن اشاره شدم بهينه

شود ضروری است. برای این منظور به ازای ی  بسط امواج تخت كه منجر به كاهش زمان محاسبات نيز می

k  ازای هر انرژی قپع انجام دادیم افزایش داده و محاسبات را بهمعينم انرژی قپع را . 

درمبدا  Cdاتم  .شودمتبلور می Seوچهار اتم غير فلزی   Cdدرفاز مکعبی با چهار اتم فلزیسلنيدكادميم 

م دار انرژی قپع برای ساختار خالص  .]16[قرار می گيرند (75/0م 75/0م 75/0)در موقعيت  Seواتم 

محاسبه شدند. م دار انرژی قپع در هر دو ت ریب  LDAو  GGAسلنيدكادميم با استواده از هر دو ت ریب 

GGA  وLDA مRy20  برای ت ریب  1-9 نمودار مربوط به این محاسبات در شکل .ندبه دست آمد

GGA  .ازی تعداد ن اط سپارامترهای ورودیم بهينهسازی گام دوم در بهينهنشان داده شده استk  در

ر هر د kبه ازای ی  انرژی قپع بهينه شده و ثابتم با افزایش تعداد ن اط  بنابراینمنپ ه اول بریلوئن است. 

 شود.م انرژی كل یاخته محاسبه شده و همگرایی آن  بررسی میراستا در منپ ه اول بریلوئن
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 .GGAانرژی قپع برای سلنيدكادميم خالص در ت ریب سازی بهينه  1-9شکل 

 kشبکه وارون ساختار خالص سلنيدكادميم در فاز مکعبی انجام شد. تعداد ن اط  kسازی تعداد ن اط بهينه

 10X10X10بندی بندی شبکه وارون با ی  ت سيمبه دست آمد. یعنی مش 10بهينه شده در هر راستا 

 نشان داده شده است. 7-9ت در شکل نتيجه محاسبا صورت گرفته است.

 

 .GGAبرای سلنيدكادميم خالص در ت ریب  kبهينه تعداد ن اط  7-9شکل 

 محاسبه ثابت شبکه    9-2-2

ر این باشد. دسازی ساختار میسازی انرژی قپع و تعداد ن اط شبکه وارونم گام بعدی بهينهبعد از بهينه

ها را محاسبه نمود. با توجه به اینکه ثابت شبکه روی خواص توان ثابت تعادلی شبکه و موقعيت اتممرحله می

 وری خواهد بود. به این منظور ی ماده بسيار تاثير گذار است بهينه سازی این كميت فيزیکی بسيار ضر

ای نزدی  به م ادیر تجربی در نظر گرفته و با بررسی تغييرات انرژی شبکه بر شبکه آزمون با ثابت شبکه
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شبکه  ابت تعادلیشود به ینوان ثای كه به ازای آن انرژی شبکه كمينه میحسب ثابت شبکهم ثابت شبکه

  A05/6c =  = a= b ای برابرتجربی کبلند دارای ثابت شبکهسلنيدكادميم در فاز زینگردد. انتخاب می

كادميم ی   .]16[قرار می گيرند (75/0م 75/0م 75/0)در موقعيت  Seدرمبدا واتم  Cdاتم . ]97[باشدمی

10ینصر واسپه با آرایش الکترونی  2[ ]4 5kr d s  و سلنيد ینصری غيرفلزی با آرایش الکترونی

10 2 4[ ]3 4 4Ar d s p نشان داده شده است. 9-9باشد. سلول واحد در نظر گرفته شده در شکل می 

 
 سلول واحد در نظر گرفته شده برای محاسبات مربوط به ساختار خالص سلنيدكادميم 9-9شکل 

شبکه نمودار تغييرات  ستواده از هر دو ت ریب كه انرژی كل برحسب ثابت  ساختار برای  LDAو  GGAبا ا

 نشان داده شده است.  1-9در شکل اند محاسبه شدهخالص 

  

 .GGAب( LDAثابت شبکه بهينه شده برای ساختار خالص سلنيدكادميم با استواده از ت ریب الف( 1-9شکل 

 ربا م ایسه م ادیر محاسبه شده برای پارامتر تعادلی شبکه با م ادیر تجربی و سایر كارهای محاسباتی دیگ 
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نتایج این محاسبات و م ایسه آن با  1-9كنيم كه نتایج توافق خوبی با یکدیگر دارند. در جدول مشاهده می

 م ادیر تجربی و تئوری ارائه شده است. 

و م ایسه  LDAو  GGAهای نتایج محاسبات پارامتر تعادلی شبکه سلنيدكادميم خالصم با استواده از ت ریب 1-9جدول 

 آن با م ادیر تجربی و تئوری

 )CdSe   )Åثابت شبکه

 در این پژوهشمحاسبات  ]16[محاسباتیسایركارهای ]97[م دارتجربی

05/6 GGA LDA GGA LDA 

11/6 01/6 17/6 019/6 

 

 محاسبه ساختار نواری 9-9

 كنيم. سپسمحاسبات خودسازگار انرژی فرمی را مشخص میبرای محاسبه ساختار نواری ابتدا با انجام    

گيری مناسب در در منپ ه كاهش ناپذیر بریلوئن محاسبات مربوط به ساختار نواری با انتخاب مسير انتگرال

 نشان داده شده است.  5-9بلند در شکل گيری مناسب برای ساختار زین شود. مسير انتگرالانجام می

 

 .بلندمنپ ه اول بریلوئن برای ساختار زین گيری در مسير انتگرال 5-9شکل 

   9در شکل محاسبه و نتایج آن  LDAو  GGAساختار نواری محاسبه شده با استواده از هر دو ت ریب 

 اختيار شده است.  eV0نشان داده شده است. تراز فرمی در   6-
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 GGAب(  LDAساختار نواری سلنيدكادميم خالص با استواده از الف(ت ریب  6-9شکل 

 م ادیر گاف نواری محاسبه شده با استواده از هر دو ت ریب و م ایسه آن با م ادیر تجربی و تئوری 7-9جدول 

 CdSe   [eV]گاف نواری

 در این پژوهشمحاسبات  ]16[محاسباتیسایركارهای ]5[م دارتجربی

717/1 GGA LDA GGA LDA 

57/0 97/0 550/0 950/0 

 

م ادیر گاف نواری محاسبه شده با استواده از هر دو ت ریب و م ایسه آن با م ادیر تجربی و  7-9در جدول 

 تئوری ارائه شده است.

گاف نواری محاسبه شده در این كار و همچنين كارهای دیگران با م ادیر تجربی گزارش شده اختلاف 

های مناسبی ی گاف نواری ت ریبی به كار رفته در محاسبهدهد ت ریب هادارد كه نشان میقابل توجهی 

دليل اختلاف قابل توجه گاف نواری با م ادیر تجربی به نوم ت ربی بستگی دارد كه در جمله . ]16[نيستند

و   LDAی م ادیر گاف به دست آمده با هردو ت ریب م ایسه. ]99م15[به كار رفته است یتبادل-همبستگی

GGA ت ریب دهد كه نشان میGGA دهند.م ادیر بزرگتری برای گاف نواری به دست می 
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   (PDOS)و جزئی   (DOSs)ی کلی هامحاسبه چگالی حالت  9-4

  .اندمحاسبه شده های كلی و جزئیدر ساختار نواری چگالی حالت ربيتالوبرای روشن شدن سهم هرا    

را نشتتتان های در دستتتترس در واحد حجم در واحد انرژی ی ی  ستتتيستتتتم تعداد حالتهاچگالی حالت

 هماز گاف انرژیبا  رستتانشو ظرفيت نوار مجاز های لتحا چگالینيمرستتاناهام  و هایایقدر  .]91[دهدمی

ستواده از هر دو  محاسبه شده های كلی. چگالی حالتشوندمیجدا  برای ساختار خالص سلنيدكادميم با ا

ی ی ناحيههای ضميمه تصویر بزرگ شدهشکلنشان داده شده است.  7-9در شکل  GGA, LDAت ریب 

شند.نزدی  انرژی فرمی می صور الکترون با ست.تراز فرمی در  شده ا ترازهای بالای تراز فرمی  ولت اختيار 

 باشد.ترازهای زیر آن مربوط به نوار ظرفيت میمربوط به نوار رسانش و 

 

ب(  GGAهای كلی محاسبه شده برای ساختار خالص سلنيدكادميم با استواده از ت ریب الف( چگالی حالت 7-9شکل 

LDA.تصاویر ضميمه ناحيه نزدی  به انرژی فرمی است . 

آید با م ادیر ها به دست میچگالی حالتم ادیر گاف نواری كه از روی نمودار همانپور كه انتظار داریم 

 محاسبه شده از روی ساختار نواری همخوانی دارد. نتایج حاصل از دو ت ریب بسيار مشابه یکدیگر هستند.
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محاسبه   LDAو  GGA هایبا استواده از ت ریبخالص های جزیی نيز برای سلنيدكادميم چگالی حالت

روی نمودار چگالی  نشان داده شده است.  2-9 ر شکلد GGAبرای ت ریب شده است كه نتایج محاسبات 

نهی قرار دارد از برهم -eV5/17 اولين قله از سمت چپ كه درموقعيت حدود  2-9  ها در شکلحالت

  ی دوم كه درموقعيت حدودهمچنين قله شود.ناشی می Cd اتمs,p,d های و حالت Se اتم sهای حالت

   

 GGAمحاسبه شده در ت ریب كادميم)ب( سلنيدو )الف( های  های جزیی اتمچگالی حالت 2-9 شکل

eV7-  تا eV2-  های قرار دارد از حالتs,p,d اتم Cd حالت های  ونيزs  وp اتم Se كه شتتتوند نتيجه می

ولت الکترونeV0تا  -eV1ی انرژیها بيشتر است. در محدودهربيتالواز سایر ا Cdاتم  dالبته سهم اربيتال 

 eV1شوند.  محدوده انرژی كمتر از ناشی می  Seاتم pو حالت  Cd اتم pو  sهای ها از برهم نهی حالتقله

  باشد.می Seو  Cdهای اتم p و sهای ربيتالونهی احاصل برهم eV2تا 

 های اپتیکیبررسی کمیت  9-1

 الکتریکتابع دی  9-1-5

است. بخش موهومی از یناصر  2 وهومیو ی  بخش م 1 الکتری  دارای ی  بخش ح ي یتابع دی

بخش ح ي ی و   های الکترونی اشغال شده واشغال نشده قابل محاسبه استماتریسی تکانه مرتبط  با حالت

برای محاسبه شده الکتری  تغييرات تابع دی 9-9در شکل  .آیدبه دست میتبدیل كرامرز كروني   نيز از
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نتایج  نشان داده شده است. eV70-0الکتری  در گستره انرژی هر دو بخش ح ي ی و موهومی تابع دی

باشد و خصوصيات كه سلنيدكادميم همسانگرد می انجام شده در راستاهای مختلف نشان دادندمحاسبات 

الکتری  نمودار بخش ح ي ی و موهومی تابع دیباشد. به ینوان نمونه اپتيکی آن در هر سه راستا یکسان می

 نشان داده شده است. 9-9در شکل ]010[ و ]100[ی در دو راستا LDAمحاسبه شده با استواده از ت ریب 

بنابراین در ادامه خواص اپتيکی تنها در ی  راستا آید. به دست می GGAنتایج مشابهی با استواده از ت ریب 

  .بررسی شد

 

 

م )الف و ب(بخش موهومی.  [010] و [100]الکتری  سلنيدكادميم بر حسب انرژی در دو راستای تابع دی  9-9شکل 

 )ج و د( بخش ح ي ی

ها با د همبسته است. با م ایسه موقعيت قلهالکتری  قویا با ساختار نواری موابخش موهومی تابع دی

از نواری  بينرا با ی  گذار   2ɛ(ω)توانيم هر قله در نمودار های ظرفيت ورسانش میاختلاف انرژی بين نوار
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با الکتری  محاسبه شده بخش ح ي ی و موهومی تابع دی 10-9شکل  .]19[كنيم ساختار نواری توصيف

دهد نشان می)بخش موهومی(   2ɛ(ω)بررسی نمودار. دهدرا نشان می LDAو  GGAهای استواده از ت ریب

واقع است. این ن په آستانه ی گذار  eV 5/0انرژی حدود الکتری  در ی بحرانی تابع دیاولين ن په كه

ی جذب دهد كه لبهی نوار رسانش را به دست میی نوار ظرفيت و كمينهاپتيکی مست يم بين بيشينه

الکتری  پاسخ دی دهندهدر محدوده فركانس صور نشان ω1ɛ))م دار  شود.)گاف نواری( ناميده می بنيادی

به ترتيب  LDAو  GGAهای برای ت ریب 1ɛ(ω)به ميدان الکتریکی استاتي  است كه با توجه به نمودار 

بلور تابش فرودی را جذب می  شوداكتری  منوی میكه ثابت دی نواحی در باشد.می 6و  26/6در حدود 

فركانسی كه قسمت ح ي ی تابع  انرژی است. در این ناحيهCdSe ار فلزی ی رفتدهندهكند كه نشان

  1ɛ(ω)با توجه به نمودار شود كه م دار آنفركانس پلاسما ناميده می شودالکتری  به ازای آن منوی میدی

گروه كار كه با  آیدبه دست می eV  6/5و eV  11/5به ترتيب در حدود  LDAو  GGAهای برای ت ریب

در هر دو ت ریبم الکتری  در نمودار مربوط به قسمت موهومی تابع دی. ]16[و همکاران در توافق استژنگ 

ها بيشتر شود؛ كه شدت آنها از شدت ب يه قلهدیده می  eV70/5 و   eV9  حدود هایدر انرژی قله هایی

    .دناولين نوار رسانش می باشتر به ظرفيت پایين نوارهای های بعدی مربوط به گذار الکترون ازقله .است

  

 هایبا استواده از ت ریبالکتری  محاسبه شده برای سلنيدكادميم خالص بخش ح ي ی و موهومی تابع دی 10-9شکل 

 GGA ب( LDA الف(
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 ضریب شکست و ضریب خاموشی   9-1-2

ساخت قپعات اپتيکی مهم        ست ی  ماده اپتيکی برای كاربرد آن در  شک ضریب  ستن  ستدان . ]95[ا

نمودار ضریب شکست بر حسب انرژی فوتون همان نمودار پاشندگی است. هرگاه ضریب شکست با افزایش 

ست با افزایش انرژی كم  شک ضریب  شواف خواهد بود و در مواردی كه  شود ماده  انرژی و فركانس زیاد 

های ظاهر به قله n(ω)های ظاهر شده در طيف ضریب شکست . تمام قله]96[افتدشود جذب اتواق میمی

سمت موهومی تابع دی ست الکتری  مربوطندشده در ق شک ضریب   .n(ω)   شی ضریب خامو   k(ω)و 

با استواده از منحنی ضریب شکست  نشان داده شده است. 11-9شده در هر دو ت ریب در شکل  محاسبه

دهد. م دار ضریب شکست های بالا كاهش سریعی در ضریب شکست رخ میشود كه در انرژیمشاهده می

صور در هر دو ت ریب  ستاتي  در انرژی  به دست آمدند  11/7و  67/7به ترتيب در حدود  LDAو  GGAا

ای كه ضریب شکست به طور سریع كاهش احی. در نو]16[كه با كار گروه ژنگ و همکاران در توافق است

 كنيم.یابد بيشترین ميزان جذب را مشاهده میمی

شی ضریب ست خامو شیهر چه . ]70[معياری از ميزان جذب فوتون در ماده ا تر كوچک ضریب خامو

شد  سی از درون مالکترو امواج یبوربا شی بزرگهر چه  واده راحتتر بوده مغناطي شد ترضریب خامو  به با

  .]97[دشوارتر استامواج به درون محيط  نووذ است كه معنیاین 

  
 LDAب(   GGAالف(های ضرایب شکست و خاموشی محاسبه شده برای سلنيدكادميم خالص با استواده از ت ریب 11-9شکل
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 ضریب جذب  9-1-9

شکل    سبه در  شد و نتایج این محا سبه  ضریب جذب نيز محا سی خواص اپتيکی  شان  17-9در برر ن

ست. شده ا شود كه با توجه به نمودار به دست آمده برای ضریب جذب در هر دو ت ریب مشاهده می داده 

ستانه كه لبه جذب ناميده می صورت نمیدر ناحيه اول نمودار یعنی تا انرژی آ ار گيرد. این رفتشود جذبی 

كند یعنی فرآیند افزایش میدر هر دو ت ریب مشهود است. بعد از گذار از لبه جذبم ضریب جذب شروم به 

ی انرژی محاستتبه شتتده رفتار منحنی جذب در ناحيه (12-1)ی با توجه به رابپه گيرد.جذب صتتورت می

های قستتمت دهد كه قلههایی رخ میهای اصتتلی نمودار در انرژی. قلهمشتتابه رفتارضتتریب خاموشتتی استتت

 شوند.الکتری  در آن واقع میموهومی تابع دی

  

 LDAب( GGA نمودار ضریب جذب محاسبه شده برای سلنيدكادميم  خالص با استواده از ت ریب الف(  17-9شکل  

  اتلاف انرژی  9-1-4

در این كار طيف  تابع اتلاف انرژی الکترون یاملی مهم برای توضيح اتلاف انرژی الکترونی در ماده است.

ستواده از هر دو ت ریب اتلاف انرژی  شد. حجمی  CdSeبرای  eV70-0ی انرژی  در محدودهبا ا سبه  محا

های های مشاهده شده در طيف اتلاف مشخصهنشان داده شده است. قله 19-9نتایج این محاسبه در شکل 

با استواده از هر دو ت ریب   بيشترین اتلاف .]95[های پلاسما( هستندهای پلاسما)فركانسمربوط به نوسان
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GGA   وLDA  انرژی حدود ترتيب در بهeV  07/17وeV 5 /16 كه در واقع همان انرژی   ؛رخ می دهد

ست . های حجمیمربوط به پلاسمون سه طيف اتلاف با نمودار ضریب خاموشیم مشاهده می ا شود با م ای

رش بيشترین م ادی زهای انرژی كه ضریب خاموشی بيشترین م ادیر خود را داردم اتلاف انرژی نيكه در بازه

 باشد. را دارا می

    
ب(  GGAم محاسبه شده برای سلنيدكادميم خالص با استواده از ت ریب الف( L(ω)تابع اتلاف انرژی الکترونم 19-9شکل 

LDA. 

  بازتابندگی 9-1-1

نشان داده شده است.  11-9ت ریب در شکل هر دو با استواده از محاسبه شده  R(ω)طيف باز تابندگی 

از  با استتتواده در انرژی صتتور بازتابندگیم دار شتتود كهم ملاحظه میبا توجه به نمودار طيف بازتابندگی 

با كار گروه ژنگ و همکارانش در كه  باشتتتدمی 12/0و  7/0در حدود به ترتيب  LDAو  GGAهای ت ریب

ها های نزدی  به لبه جذب بازتابندگی روند افزایشتتی دارد چرا كه در این انرژیتا انرژی .]16[استتتتوافق 

با جذبی صتتتورت نمی بازتابندگی در ت ریب رستتتيدن به گيرد.  به ترتيب در  LDAو  GGAبيشتتتينه 

برای ) نزدی  به فركانس پلاستتما های با رستتيدن به انرژی دهد.رخ می eV 71/2و  eV  57/9هایانرژی

( و نمود پيدا كردن خصتتتلت فلزی eV  6/5و eV  11/5به ترتيب در حدود  LDAو  GGAهای ت ریب

سریت افزایش می ابندگی ميزان بازتاز شود یابد. از آنجا كه خصلت فلزی به مرور كم میبازتابندگی نيز به 
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 نيز كاسته خواهد شد. 

  

 LDAب(   GGAالف(های با استواده از ت ریبمحاسبه شده برای سلنيدكادميم خالص  R(ω)طيف باز تابندگی 11-9 شکل

 رسانندگی اپتیکی   9-1-6

سانندگی        شده اپتيکی نمودار ر سبه  شکل برای محا شده  15-9سلنيدكادميم خالص در  شان داده  ن

ست.  ست آغاز میاز انرژینمودار این ا ضور قله  در ن اطیگردد. ای كه متناظر با گاف نواری ا شاهد ح كه 

شی الکترون ها وجود دارد. قله های موجود در این نمودار در توافق  سان شترین ميزان جریان ر ستيم , بي ه

شد. سانندگی در ت ریب   خوبی با قله های موجود در نمودار جذب اپتيکی می با شترین ميزان ر  GGAبي

  .دهدرخ می  eV 90/5و eV  17/5به ترتيب در حدود LDAو 

  

 LDAب(  GGAاز ت ریب الف(  نمودار رسانندگی اپتيکی محاسبه شده  سلنيدكادميم خالص با استواده 15-9شکل 
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 گیرینتیجه  9-6

د. در بلند بررسی  شدر این فصل ساختار الکترونی و خواص اپتيکی سلنيدكادميم خالص در فاز زین 

. بررسی خواص ندساختار نواری محاسبه شدهای كلی و جزیی و بررسی ساختار الکترونیم چگالی حالت

الکتری م ضریب جذبم ضریب خاموشیم های ح ي ی و موهومی تابع دیاپتيکی نيز شامل محاسبه قسمت

 (GGA)یافته ت ریب شيب تعميم. محاسبات با استواده انرژی و رسانندگی اپتيکی بودبازتابندگیم تابع اتلاف

 انجام شد. پتانسيل و رهيافت شبه (LDA)و ت ریب چگالی موضعی 

ها و ساختار نواری نشان دادند كه سلنيد كادميم خالص نيمرسانایی با محاسبات مربوط به چگالی حالت

 eV  55/0به ترتيب LDAو  GGAهای گاف نواری مست يم است. م دار گاف نواری با استواده از ت ریب

اختلاف قابل توجهی دارد. این خالص  CdSeرش شده برای گزاكه با م دار تجربی  به دست آمدم eV 95/0و

ست ستاتي  و ضریب شکالکتری  ام ادیر ثابت دی .شودرهای محاسباتی نيز دیده میاختلاف در سایر كا

 .اندگزارش شده  9-9جدول  استاتي  به دست آمده در

 12/0و  7/0در حدود به ترتيب  LDAو  GGAهای با استواده از ت ریب در انرژی صور بازتابندگیم دار    

 .به دست آمد

 و م ایسه آن با م ادیر تئوری و تجربی  الکتری  استاتي  و ضریب شکست استاتي م ادیر محاسبه شده ثابت دی  9-9جدول 

 الکتری  استاتي ثابت دی ضریب شکست استاتي 

م دار 

 ]92[تجربی

 

 سایر كارهای

 ]16[محاسباتی

حاسبات در این م

 پژوهش

م دار 

 ]99[تجربی

 

 سایر كارهای

 ]16[محاسباتی

در این محاسبات 

 پژوهش

5/7-1/7 PP-PW LDA GGA 2/5 PP-PW LDA GGA 

 509/7 11/7 67/7  799/6 6 26/6 
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لکترونی و خواص اپتیکی بررسی ساختار ا

 آلاییدهم سلنیدکادمی
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 مقدمه  4-5

 Mgو  Beا بساختار الکترونی و خواص اپتيکی سلنيدكادميم آلایيده  در این فصل نتایج حاصل از مپالعه

اختار ی و سهای كلی و جزیبررسی ساختار الکترونیم چگالی حالت بلندم ارائه شده است. برایدر فاز زین 

 الکتری م ضریب جذب و وهومی تابع دیهای ح ي ی و مقسمت ررسی خواص اپتيکی نيزب نواری و برای

با استواده نيز محاسبات  محاسبه شدند. CdSeانرژی و رسانندگی اپتيکی خاموشیم بازتابندگیم تابع اتلاف

پتانسيل در چارچوب نظریه تابعی چگالی با استواده از ت ریب شيب از روش امواج تخت و نظریه شبه

 .اتی كوانتوم اسپرسو انجام شدندو بسته محاسب (GGA)یافته تعميم

 سازی پارامترهای ورودیبهینه 4-2

 در منطقه اول بریلوئن kنقاط  تعداد سازی انرژی قطع وبهینه 4-2-5

برای  های مناسب هر آلایش انتخاب شدند.ابرسلول  Znو  Be درصدهای مختلفبا  CdSeبرای آلایش     

اتم سلنيم  1اتم كادميم و  1اتم در نظر گرفته شد كه حاوی  2بلند با ی  سلول زین  %75غلظت ناخالصی 

 Seاتم  2و  Cdاتم  2اتم  كه شامل  16بلند با ی  ابرسلول زین  % 5/17باشد. برای غلظت ناخالصی می

اتم در نظر گرفته شد كه شامل  97ی  ابرسلول با  % 75/6است در نظر گرفته شد. برای غلظت ناخالصی 

م % 75/6 هایآلایشمربوط به سازی انرژی قپع نتایج مربوط به بهينهباشد. می Seاتم  16و   Cd اتم 16

 .گزارش شده است  1-1 در جدول GGAبریليم و روی با استواده از ت ریب   % 75و  % 5/17

 . GGAبا استواده از ت ریب  Znو  Be  % 75و  % 5/17م % 75/6آلایش  انرژی قپع برای 1-1 جدول

 Znآلایش با غلظت  (Ry)انرژی قپع   Beآلایش باغلظت  (Ry)انرژی قپع

65 75/6 % 55 75/6 % 

90 5/17 % 20 5/17 % 

25 75 % 50 75 % 
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با روی  % 75/6 و بریليم  %75 به ازای آلایش CdSeسازی انرژی قپع مربوط به بهينه نتایجنمونه  به ینوان

 نشان داده شده است. 1-1در شکل GGAاستواده از ت ریب 

  

 . GGAروی با استواده از ت ریب  % 75/6بریليم و ب( % 75الف(  :نمودار بهينه انرژی قپع برای آلایش   1-1 شکل

شبکه وارون  kتعداد ن اط شبکه وارون برای ساختارهای آلایيده نيز انجام شد.  kسازی تعداد ن اط بهينه

 هاینيز در شکل آورده شده است. نمودارهای مربوط به هر آلایش 7-1در جدول مناسب به ازای هر آلایش 

 نشان داده شده است. ج -الف 1-7

 GGAبرای ساختار آلایيده با استواده از ت ریب  kبهينه ن اط   7-1جدول   

 Znآلایش با غلظت  kتعداد ن اط  Beآلایش با غلظت  kتعداد ن اط 

5 75/6 % 5 75/6 % 

9 5/17 % 6 5/17 % 

5 75% 7 75% 
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بریليم و  % 75/6روی م ج( % 5/17روی م ب( % 75شبکه وارون برای آلایش الف(  kنمودار بهينه تعداد ن اط    7-1 شکل

 GGAبریليمم با استواده از ت ریب  % 5/17د(

 ساختارسازی بهینه 4-2-2

غييرات تباشد. سازی ساختار میسازی انرژی قپع و تعداد ن اط شبکه وارونم گام بعدی بهينهاز بهينه پس     

شعام   9-1 در جدول های موجود در تركيب مورد نظر ارتباط مست يمی دارد.ثابت شبکهم به شعام یونی اتم

اخالصی ابت شبکه را در اثر ایمال نبرای اینکه چگونگی تغييرات ثیونی تركيبات مورد مپالعه ارائه شده است. 

بررسی كنيمم سلولی با هشت اتم در نظر گرفته و با جایگذاری اتم ناخالصی به جای اتم كادميم واقع در 

كنيم. روند تغييرات انرژی كل بر حسب ثابت شبکه مبدا و پایدارسازی ساختارم ثابت شبکه را محاسبه می

 گزارش شده است.  1-1در جدول نيز یج محاسبات نتا نشان داده شده است.  9-1در شکل  
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 .]10[شعام یونی تركيبات مورد مپالعه 9-1جدول 

 ینصر آرایش الکترونی (pmشعام یونی)

15 2+Be 2[He]2s Be1 

192 -2Se 44p24s10[Ar]3d Se91 

71 2+Zn 24s10[Ar]3d Zn90 

95 2+Cd 25s10[Kr]4d Cd12 

  

 Znب(  Beبهينه سازی ثابت شبکه برای آلایش الف( 9-1شکل 

 GGA قبل و بعد از آلایش با استواده از ت ریب شده م ایر ثابت شبکه محاسبه 1-1جدول 

 ثابت شبکه)آنگستروم( ساختار

 سایركارهای انجام شده محاسبات حاضر

 767/6 ]11[   ,07/6]17[ 17/6 بدون آلایش

 Be    97/5 ]17[97/5آلایيده با

  Zn 016/6  ]11[17/6آلایيده با 
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ونه های حاضر در تركيب رابپه مست يم دارد. همانگشعام یونی اتم ین نتایج روند تغيير ثابت شبکه بابنابرا

های ناخالصی از شعام یونی اتم كادميم كمتر شعام یونی اتمآید برمی  1-1كه از م ادیر ارائه شده در جدول 

از شعام یونی  Znاز طرفی چون شعام یونی رسد. است. بنابراین انتظار كاهش ثابت شبکه منپ ی به نظر می

Be ثابت شبکه هنگام آلایش با  ( است بنابراین ميزان كاهش% 61)حدودبيشترZn  از ميزان كمتر  % 7حدود

نيز  انكارهای محاسباتی دیگرروند در نوم این خواهد بود. ( % 1)حدود  Beکه با آلایش كاهش ثابت شب

با  كمينه كردن انرژی كل یاخته بر حسب ثابت شبکه ین بنابرادر ادامه  .]11م17[گزارش شده است

 در شکل Beآلایش با های مختلف . ساختارهای بهينه شده برای غلظتآمدندبهينه به دست  هایساختار

م   A 97/5 X 97/5 X 97/5)3(ل ی  سلو به ترتيب (م بم جالف-1-1)های شکل اند.نشان داده شده  1-1

 . دهندرا نشان می  A 17/6 X 71/17 X 71/17)3(ول و ی  ابر سل  A 59/2 X 59/2 X 59/2)3(ی  ابرسلول

 

 % 75/6ج( % 5/17ب( %75های: الف(های در نظر گرفته شده برای غلظتابرسلول 1-1شکل 

 A 016/6 X)3(های به ترتيب ابرسلول % 75/6و  % 5/17م % 75های غلظتنيز برای  Znبرای آلایش با 

016/6 X 016/6 3  (م(A 66/2 X 66/2 X 66/2 و )3(A 155/6 X 91/17 X 91/17 در   1-1 هایمانند شکل

 Beساختار الکترونی و خواص اپتيکی محاسبه شده برای ساختار آلایش یافته با  در ادامه .ندنظر گرفته شد

  .مورد بررسی قرار گرفته است Znو 
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 Be(Sex-1CdxBe)با  های آلایش یافتهنمونهمربوط به  اتمحاسب 4-9

 ساختار نواری   4-9-5

خودسازگار موقعيت تراز های آلایش یافتهم ابتدا با انجام محاسبات تار نواری نمونهبرای محاسبه ساخ

گيری در منپ ه بریلوئن و انجام محاسبات مربوطه فرمی مشخص شده و سپس با تعيين مسير انتگرال

های های آلایش یافته با غلظتگردد. ساختار نواری محاسبه شده برای نمونهساختار نواری محاسبه می

ولت صور الکترونانرژی از فرمی در تر نشان داده شده است.  5-1در شکل  % 75/6و  % 5/17م  75%

 اختيار شده است.

    

ج(  % 5/17ب(  % 75های الف(برای غلظت Beهای آلایش یافته با ساختار نواری محاسبه شده برای نمونه 5-1شکل 

75/6 % 

ی   Beشود كه سلنيدكادميم آلایيده با مشاهده می 5-1با توجه به ساختار نواری محاسبه شده در شکل 

ست. م ادیر گاف نواری  ست يم ا سانای با گاف نواری م ست يم نمونهنيمر ه ب های خالص و آلایيده با توجهم

شده در جدول  سبه  سه گاف 5-1ساختارهای نواری محا ست. م ای شان آمده ا ست آمده ن های نواری به د
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صی افزایش میمی سلنيد كادميم با افزایش غلظت ناخال شترین ميزان افزای یابد.دهد كه گاف نواری  ش بي

0.25 ( مربوط به نمونه% 150گاف نواری )حدود  0.75Be Cd Se گاف نواری محاستتبه  اگرچه م ادیر .باشتتدمی

باشتتد ولی افزایش گاف نواری با افزایش در شتتده با م ادیر به دستتت آمده در كارهای تجربی در توافق نمی

تجربی در توافق استتت. افزایش گاف نواری با افزایش غلظت آلایش صتتد آلایش با نتایج حاصتتل از كارهای 

ميزان افزایش گاف نواری برای  .(9-9-1)بخش  ]71[شتتودنستتبت داده می 1شتتتين موسرمعمولا به اثر ب

 باشد.می % 71م % 96م % 150به ترتيب در حدود  x=  0675/0م  175/0م  75/0غلظت ناخالصی 

آلياژهای محاسبه شده برای م ادیر گاف نواری   5-1جدول 
1x xBe Cd Se

 

Eg(eV) 
1x xBe Cd Se 

 X محاسبات حاضر ]17[سایر كارهای محاسباتی

77/0 55/0 0 

----- 62/0 0675/0 

----- 75/0 175/0 

70/1 92/1 75/0 

 

 های کلی و جزییمحاسبه چگالی حالت  4-9-2

تعداد باشتتتد. آرایش نواری در جامدات می وابستتتته به ناپذیرپيامد اجتناب ها ی موهوم چگالی حالت      

.  شتتتودبيان می هاها در ی  بازه انرژی معين از ی  نوار به ستتتادگی بر حستتتب  تابع چگالی حالتحالت

ستن تابع چگالی حالت ضروری دان شی از گذارهای درون نواری  سيل نا سبه طيف جذب و گ ها برای محا

1xدر ستتاختار نواری  اربيتال برای روشتتن شتتدن ستتهم هراین كار  در .]91[استتت xBe Cd Se  چگالی

شدهحالت سبه  شده برای نمونههای كلی چگالی حالت  .اندهای كلی و جزئی محا سبه  های آلایيده با محا

                                                 
1  Moss-Burstein 
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Be نشان داده شده است.   6-1  در شکل 

 

 

های كلی آلياژهای چگالی حالت 6-1شکل 
1x xBe Cd Se

  x  = 75/0الف(  GGAبا استواده از ت ریب محاسبه شده  

ولت تراز فرمی در صور الکترون باشد.. تصاویر ضميمه ناحيه نزدی  انرژی فرمی می x = 0675/0ج( x = 175/0 ب(

 اختيار شده است.

ها محاسبه شدند. م ادیر به دست نمونهگاف نواری محاسبه شده های كلی با توجه به نمودار چگالی حالت

سه گاف ست. م ای ساختار نواری یکی ا ست آمده از  شانآمده با م ادیر به د ست آمده ن  های نواری به د
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 یابد. دهد كه با افزایش درصد آلایش گاف نواری نيز افزایش میمی

1xآلياژهای های جزیی نيز برای چگالی حالت     xBe Cd Se ستواده از ت ریب شده   GGA با ا سبه  محا

 نشان داده شده است.  9-1و  2-1 م  7-1های به ترتيب در شکل این محاسباتنتایج  . است

 

 

0.25برای آلياژ  محاسبه شدههای جزیی چگالی حالت 7-1 شکل 0.75Be Cd Se استواده از ت ریب با GGA   برای

 Seج(  Cd ب(  Be های الف(اتم
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0.125برای آلياژ  محاسبه شدههای جزیی چگالی حالت 2-1 شکل 0.875Be Cd Se استواده از ت ریب با GGA   برای

 Beج(   Cd ب(   Se های الف(اتم
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0.0625های جزیی محاسبه شده آلياژهای چگالی حالت 9-1شکل  0.9375Be Cd Se با استواده از ت ریب GGA  برای 

 . Beج( م Seب( م Cdالف(های: اتم

سی چگالی حالت 1xهای جزیی آلياژهای برر xBe Cd Se 0م 0675/0م 175/0م 75/0های غلظت به ازای 

=  x  . ها در بازه چگالی حالت كند.مشتتخص میهای كلی در چگالی حالترا ها ربيتالواز ا ستتهم هر ی

و  Seهای اتم sم اربيتال Beهای اتم pو  s  هایربيتالونهی احاصتتتل برهم -eV17 تا  -eV19 انرژی 

نهی  ها از برهمچگالی حالت -eV7 تا  -eV2 باشد. در محدوده انرژی می Cdهای اتم dو  pم sهای ربيتالوا
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شتتتود. كه البته ستتتهم ناشتتتی می Cdهای اتم dو  pهای ربيتالوو ا Seو  Beهای اتم pو  sهای ربيتالوا

های ربيتالونهی اها از برهمچگالی حالت eV0تا   -eV5 در بازه انرژی  تر است.بيش Cdهای اتم dربيتال وا

s  وp های اتمCd  وBe ربيتال وو اp  اتمSe شی می كه مربوط به  eV9 تا  eV1در محدوده انرژی  شود.نا

سانش میچگالی حالت شدم های نوار ر صل برهمحالتچگالی با م Beهای اتم pو  sهای ربيتالونهی اها حا

Cd  وSe .هستند 

 محاسبه خواص اپتیکی  4-9-9

 الکتریکتابع دی الف(

2م الکتری تابع دیقسمت موهومی  ( ) محاسبه شده برای  مSex-1CdxBe 75/0 با ازای = x  175/0م 

= x 0675/0  و = x   و نيز ساختار خالصCdSe   ت ریب با استواده ازGGA   نشان داده  10-1در شکل

 . استشده

 

 0675/0م  175/0م  Sex-1CdxBe  (75/0الکتری  محاسبه شده برای آلياژهای بخش موهومی تابع دی 10-1شکل 

= xاستواده از ت ریب  ( باGGA. 

ه لب Beبا افزایش غلظت ناخالصی شود كه الکتری  مشاهده میتابع دی رفتار بخش موهومیبا توجه به 

سمت انرژی ست كه اینهای بالاتر جابهجذب به  شده ا سبه جا  شی گاف نواری محا شده در  با روند افزای
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 جاییبهجا همانگونه كه قبلا نيز اشتتتاره شتتتد به دليل اثرجایی ستتتاختار نواری همخوانی دارد. این جابه

شتين شد.موس می-بر ساس رابپه  با ساناهای با جرم موثر كم بر ا در نيمر
3

2

2

2
2

n

c
ћ

m kT
N




 
 
 

چگالی  

ها )حالت
c

N(در نزدیکی پایين لبه نوار رستتتانش )cEای كم باشتتتد كه حتی در حالت تواند به اندازه( می

ناخالصتتی پر های های دهنده این ترازهای نزدی  لبه رستتانش توستتط الکترونآلایش نه چندان زیاد با اتم

سانش جابه fEشده و تراز فرمی  سمت انرژیجا میبه درون نوار ر های شود. به این ترتيب لبه جذب به 

جا شده و گاف نواری )بزرگتری جابه
0gE )یابد: افزایش می

0
( )gB M g f cE E E E    

نشتتان داده شتتده  11-1در شتتکل به طور شتتماتي   موس-گاف نواری ناشتتی از اثر برشتتتينجایی جابه

 .] 11[است

 

 .]11[موس -برشتين جاییجابهای برای نمایش طرحواره 11-1شکل 

شتتود كه مشتتاهده میهای انرژی مختلف موقعيتهایی در الکتری  قلهنمودار قستتمت موهومی تابع دی در

ضی از این قله شده  6-1جدول  ها درموقعيت بع ست گزارش  شده  .ا سبه  ساختار نواری محا با توجه به 

سانش( هایی رخ میها در انرژیموقعيت قله دهد كه تغييرات انرژی جدایی بين دو نوار)نوار ظرفيت و نوار ر

سياری وجود دارند كه میهای آغازی و پایانی زیاد نيست. البته حالت kدر م ادیر مختلف  توانند با انرژی ب

 ارها به جوت شدگی نوارهای رسانش و ظرفيت بستگی دارند.فوتون یکسان جوت شوند. گذ
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 . Sex-1CdxBe و CdSe الکتری های ظاهر شده در نمودار بخش موهومی تابع دیقلهانرژی موقعيت   6-1جدول 

 Sex-1CdxBe هاموقعيت قله

 غلظت ناخالصی قله اول قله دوم قله سوم

eV 16/7 eV 15/5 eV 17/9 0  =x 

eV 12/6 eV 06/5 eV 17/9 0675/0  =x 

eV 69/6 eV 15/5 eV 06/9 175/0  =x 

eV 57/6 eV 96/1 eV9  75 /0  =x 

 

)1الکتری  قسمت ح ي ی تابع دی )   های نمونهمحاسبه شده برایCdSe  خالص وCdSe  آلایيده با

Be با استواده از ت ریب  % 75/6  و % 5/17م % 75ناخالصی های و غلظتGGA  نشان  17-1در شکل

كه  مدر فركانس صور ω1ɛ)(م دار الکتری  از نمودار مربوط به بخش ح ي ی تابع دی. استداده شده

 = 0 و 675/0م  175/0م  75/0به ميدان الکتریکی استاتي  استم به ازای الکتری  ی پاسخ دیدهندهنشان

x   بنابراین پاسخ نمونه خالص به . به دست آمدند 26/6و  19/6م 77/6م 19/6 برابربه ترتيب م ادیر مربوطه

بلور  شوداكتری  منوی میكه ثابت دیای نواحی درهای آلایيده است. ميدان الکتروستاتي  بزرگتر از نمونه

  ی انرژی است.در این ناحيهنمونه  ی رفتار فلزی دهندهنشاناین كه  تابش فرودی را جذب كرده

 

 .GGAالکتری  محاسبه شده برای با استواده از ت ریب بخش ح ي ی تابع دی 17-1شکل 
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 .شودفركانس پلاسما ناميده می شودالکتری  به ازای آن منوی میقسمت ح ي ی تابع دیكه فركانسی 

به ترتيب در   x = 0و  675/0م  175/0م   75/0برای   1ɛ(ω)با توجه به نمودار  ادیر فركانس پلاسمام 

 .باشدمی  eV11/5 و  eV9/5م eV11/6 م eV 99/5حدود 

 یب شکست و خاموشیاضر ب(

یب بخش ح ي ی ضر شود.با استواده از ضریب شکست مختلط سنجيده می هانمونهشار نور در تاننحوه 

نمودار ضریب شکست محاسبه شده برای   .]19[كندسریت نور در محيط را تعيين می n) (شکست مختلط

نشان داده شده  91-1در شکل  GGAو نيز ساختار خالص با استواده از ت ریب  Sex-1CdxBeآلياژهای 

 75/6م % 5/17م  % 75م ادیر ضریب شکست استاتي  برای درصد ناخالصی  19-1با توجه به شکل  است.

به دست آمدند. به این ترتيب ضریب  67/7و  17/7م 19/7م 55/7و همچنين ساختار خالص به ترتيب برابر  %

ر دهای آلایيده نسبت به نمونه خالص كمتر است. همانگونه كه انتظار داریم شکست استاتي  برای نمونه

م بنابراین ميزان فتاری افزایشی داردضریب شکست رها برای همه نمونهلبه جذبم  های نزدی انرژی

های بزرگتر از لبه جذب شاهد كاهش ضریب در انرژی یبوردهی نور )جذب نور( در این محدوده بيشتر است.

 ها هستيم. شکست به دليل افزایش ميزان جذب نور در نمونه

 
 .GGAاستواده از ت ریب  و ساختار خالص با Sex-1CdxBeضریب شکست محاسبه شده برای آلياژهای   91-1شکل 

رسد كه حاكی از یبور موج ها به بيشينه خود میضریب شکست برای همه نمونه eV5-9در محدوده انرژی 
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ها از ب يه نمونه % 75هاست. در این محدوده ميزان یبوردهی نمونه با آلایش الکترومغناطيسی از نمونه

 بيشتر است.

موج الکترومغناطيسی جذب  كه معرف ميزان م(k) خاموشیم ضریب بخش موهومی ضریب شکست مختلط 

ست در نمونه شخص میها ا شيوهاندازه كند.را م های گيریها برای اندازهگيری جذب نور یکی از مهمترین 

 k(ω). بنابراین به جذب با شدت نور سروكار داریم های مربوطگيریباشد. در اندازهاپتيکی در جامدات می

در  Sex-1CdxBeنمودار ضریب خاموشی محاسبه شده برای آلياژهای . ]6[اتلاف مرتبط است معمولا با توان

در اولين ناحيه انرژی یعنی در ناحيه نزدی   به لبه جذبم شاهد هين نشان داده شده است.   11-1شکل 

ها های خالص و آلایيده م جذب در نمونهها نيستيم. با رسيدن به لبه جذب در نمونهگونه جذبی برای نمونه

جایی لبه جذبم به ستتتمت ها روند جابهشتتتود. با آلایش افزایش غلظت ناخالصتتتی در نمونهنيز آغاز می

برای  eV6 های حدود شود. روند افزایشی جذب تا انرژیهای بيشتر مپابق با گاف نواری مشاهده میانرژی

یابد و ستتپس با افزایش بيشتتتر انرژی شتتاهد كاهش ميزان جذب هستتتيم. این رفتار ها ادامه میهمه نمونه

 باشد.متناظر با رفتار ضریب شکست در ناحيه انرژی محاسبه شده می

 
  GGAاستواده از ت ریب  Beو آلایيده با خالص  CdSeهای نمونهنمودار ضریب خاموشی محاسبه شده برای  11-1شکل 

 الکتری  است.  های ظاهر شده در بخش موهومی تابع دیهای ظاهر شده در طيف جذب متناظر با قلهقله



26 

 بازتابندگی (ج

ه نمودار بازتابندگی محاسبدهد. زیادی دارد بازتابندگی رخ میای كه ضریب شکست تغييرات در محدوده

 51-1در شکل  GGAبا استواده از ت ریب  CdSe و ساختار خالص Sex-1CdxBeشده برای آلياژهای 

 نشان داده شده است. 

 

با استواده از ت ریب  CdSeو ساختار خالص  Sex-1CdxBeنمودار بازتابندگی محاسبه شده برای آلياژهای  51-1شکل 

GGA. 

م % 5/17م % 75در انرژی صتتور برای غلظت ناخالصتتی با توجه به نمودار بازتابندگی م دار بازتابندگی 

ست آمدند. بنابراین بازتابندگی در انرژی  7/0و  12/0م 129/0م 19/0 حدود به ترتيب صورو  % 75/6 به د

كه فركانس  eV6-5 در محدوده انرژی الص استتتت.از نمونه خهای آلایش یافته كمتر نمونهصتتتور برای 

ها در این محدوده انرژی نمونهو  گيردآلایش یافته در این محدوده قرار میخالص و های پلاسما برای نمونه

ای كه در محدوده  بازتابندگی هستتتيم.قابل توجه دهندم شتتاهد افزایش خاصتتيت فلزی از خود نشتتان می

الکتری  قستتتمت ح ي ی تابع دیای كه محدودهدهند)ها همچنان رفتار فلزی از خود نشتتتان مینمونه

 بيشتتينه طيف بازتابندگی در محدوده انرژی . وقوم استتت(  بازتابندگی قابل توجه استتت همچنان منوی

eV11-2 توانند های فوق  میه نمونهباشتتتدم حاكی از آن استتتت كم كه محدوده انرژی امواج فرابنوش می
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  انتخاب مناسبی برای استواده در سپرهای تابش فرا بنوش باشند.

 ضریب جذب  (د

از ماده سروكار خواهيم داشت.  Zبعد از پيمایش ضخامت  I(z)های جذب با شدت نور گيریدر اندازه

مپابق رابپه از ماده شدت نور  Zبعد از طی ضخامت  1باشدم مپابق با قانون بير 0Iاگر شدت نور برخوردی 

 یابد:به صورت نمایی كاهش می( 1-1)

 (1-1 )                                                                                           α(ω)Z-e 0I(z) = I                                                                                                                                           

. ضریب جذب محاسبه شده برای آلياژهای ]91[شودجذب محيط جاذب ناميده میضریب  α(ω) در آن  كه

Sex-1CdxBe  و ساختار خالص با استواده از ت ریبGGA  از آنجا نشان داده شده است.  61-1در شکل

كه ضریب جذب متناسب با ضریب خاموشی است بنابراین منحنی تغييرات آن  مشابه رفتار ضریب خاموشی 

 ظتم برای غل eV79/7 م eV91/5 م eV67/9 م به ترتيب در % 75های جذب برای غلظت ناخالصی است. قله

 

 .GGAبا استواده از ت ریب  Sex-1CdxBeضریب جذب محاسبه شده برای آلياژهای  61-1شکل 

در م % 75/6لظت ناخالصی برای غم eV 19/7م eV 17/5م eV 77/9های م به ترتيب در موقعيت% 5/17ناخالصی 

به ترتيب در انرژی و برای eV57/7 م eV69/5  مeV20/9های انرژی  م eV27/9 های ستتتاختار خالص 

                                                 
1  Beer’s law 
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eV61/5 م eV76/7 حدود  از انرژیند. دهرخ می eV2  كاهش مانند ضتتریب خاموشتتی ضتتریب جذب به بعد

 یابد. می

  اتلاف انرژی  (ه

نشتتان  71-1خالص در شتتکل  CdSeو نيز  Sex-1CdxBeنتایج مربوط به اتلاف انرژی برای آلياژهای    

 های پلاسما هستند. های مربوط به نوسانهای مشاهده شده در طيف اتلاف مشخصهقلهداده شده است. 

 
 .GGAو ساختار خالص با استواده از ت ریب  Sex-1CdxBeطيف اتلاف انرژی برای آلياژهای  71-1شکل 

خالص به  نمونهو  % 75/6م % 5/17م % 75غلظت ناخالصتتی های آلایيده با نمونهبيشتتينه اتلاف انرژی برای 

انرژی مربوط به  همان دهند كهرخ می eV07/17 و  eV99/9 م eV 2/17م eV71/16 های ترتيب در انرژی

 های حجمی است.پلاسمون

 رسانندگی اپتیکی  (و

ودار بين نواری مرتبط است. نم هایشود و به گذاراپتيکی نتيحه میرسانندگی اپتيکی از برانگيختگی 

نشان داده شده  12-1های آلایيده و ساختار خالص در شکل رسانندگی اپتيکی محاسبه شده برای نمونه

الکتری  رابپه مست يم دارد بنابراین باید رفتاری مشابه چون رسانندگی با قسمت موهومی تابع دی است.

ای دهد كه انرژی آستانهد. نمودار رسانندگی نشان میالکتری  داشته باشرفتار قسمت موهومی تابع دی

های انرژی مشاهده های قلهبرای رسانندگی وجود دارد كه در واقع همان گاف نواری نمونه است. بعضی قله
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 گزارش شده است.   7-1شده در نمودار رسانندگی در جدول 

 
با استواده از  CdSeخالص  هو نمون Sex-1CdxBe ههای آلایيدنمونه نمودار رسانندگی محاسبه شده برای 12-1شکل 

 .GGAت ریب 

 .Znو آلایيده  CdSe های خالصنمونه های مشاهده شده در نمودار رسانندگیموقعيت قله 7-1جدول 

 Sex-1CdxZn هاموقعيت قله

 درصدغلظت ناخالصی قله اول قله دوم قله سوم

eV 79/6 eV17/5 eV71/9 0  =x 

eV51/6 eV 16/5 eV 99/9 75/6 %  =x 

eV 65/6 eV 59/5 eV 09/9 5/17 %  =x 

eV 69/6 eV 05/5 eV01/9 75 %  =x 

 

  Znبا  های آلایش یافتهمحاسبات مربوط به نمونه4-4

 ساختار نواری  4-4-5

موقعيت تراز فرمی  Znآلایش یافته با  CdSeهای برای نمونهانجام محاستتتبات خودستتتازگار از  پس

سپس با  شده و  شخص  سير انتگرالم ساختار تعيين م سبات مربوطه  گيری در منپ ه بریلوئن و انجام محا

سبه این نمونه نواری شده براید. گردها محا سبه  صدی نمونهساختار نواری محا  یهاهای آلایش یافته با در
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شکل % 75/6و  %5/17م  %75 آلایش صور الکترون  19-1در  ست. تراز فرمی در  شده ا شان داده  ولت ن

ی  نيمرسانای با  Znها نشان دادند كه سلنيدكادميم آلایيده با ساختارهای نواری نمونه تيار شده است.اخ

ها نشان داد كه گاف نواری سلنيد كادميم با افزایش غلظت گاف نواری مست يم است. ساختار نواری نمونه

صی افزایش می -1جدول  در  Sex-1CdxZn ای های نواری محاسبه شده برای آلياژهیابد. م ادیر گافناخال

با روی گاف نواری نمونه را  CdSeدهدكه آلایش گزارش شتتده استتت. م ادیر به دستتت آمده نشتتان می  2

یابد. افزایش گاف ها نيز افزایش میگاف نواری نمونهآلایش دهد. همچنين با افزایش درصتتتد افزایش می

تواند به دليل اثر م می Beآلایيده با  CdSeهای نواری با انجام آلایش و افزایش درصتتد آلایش م مانند نمونه

 موس باشد.-برشتين

   
ب(  % 75های الف(برای غلظت Znآلایش یافته با  CdSe هایساختار نواری محاسبه شده برای نمونه 19-1شکل 

 %75/6ج( % 5/17

 

 



 

 

91 

 . Sex-1CdxZnم ادیر گاف نواری محاسبه شده برای آلياژهای   2-1جدول 

Eg(eV) X 

55/0 0 

20/0 75/6 % 

21/0 5/17 % 

31/0 75% 

 

 های کلی و جزییمحاسبه چگالی حالت 4-4-2

های كلی و جزئی چگالی حالتهای آلایيده نمونهدر ستتاختار نواری  ربيتالوا برای روشتتن شتتدن ستتهم هر

 نشان داده شده است.  07-1  در شکل  Se x-1CdxZnهای كلی آلياژهای چگالی حالت  .اندمحاسبه شده

را   Sex-1CdxZn هایم ادیر گاف نواری نمونه  70-1 های كلی محاسبه شده در شکلنمودار چگالی حالت

محاستتبات مربوط به ستتاختار نواری دهد كه م ادیر به دستتت آمده مپابق با نتایج حاصتتل از به دستتت می

 دهد.ها با افزودن ناخالصی و افزایش آن ی  روند افزایشی را نشان میاست. گاف نواری نمونه

ستواده از ت ریب   Se x-1CdxZnآلياژهای های جزیی نيز برای چگالی حالت     شدند.  AGG با ا سبه   محا

سبات این نتایج  -1م  71-1های به ترتيب در شکل  x = 0675/0و  175/0 م   75/0های برای غلظتمحا

برای   Se x-1CdxZnهای جزیی آلياژهای با بررستتی چگالی حالت نشتتان داده شتتده استتت.  79-1و    77

شود. با های كلی مشخص میها در چگالی حالتسهم هر كدام از اوربيتالZn های مختلف آلایش با غلظت

شده چگالی حالتتوجه به چگالی حالت سبه  صل  -eV17 تا  -eV19 ها در بازه انرژی های جزیی محا حا

تالبرهم تال Znهای اتم dو  s  هاینهی اوربي تال Seهای اتم sم اوربي  Cdهای اتم dو  pم sهای و اوربي

م Seهای اتم pو  sهای نهی  اوربيتالها از برهمچگالی حالت -eV7 تا  -eV2 اشتد. در محدوده انرژی بمی

شی می Cdهای اتم dو  pهای و اوربيتال  Znهای اتم dو  sهای اربيتال سهم اوربيتال نا  dشود. كه البته 

های  نهی  اوربيتالها از برهمچگالی حالت -eV6 تا  -eV7 چشمگيرتر است. در محدوده انرژی  Cdهای اتم
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p های اتمSe م  و اوربيتالd های اتمZn  شود. كه البته سهم اوربيتال ناشی میd های اتمZn  .بيشتر است

و  Znو  Cdهای اتم dو  pو  sهای نهی اوربيتالها از برهمچگالی حالت eV0 تا   -eV5 در بازه انرژی 

های نوار كه مربوط به چگالی حالت eV9 تا  eV1 شتتتود. در محدوده انرژی ناشتتتی می Seاتم  pاربيتال 

 هستند. Znو  Cdم Seهای اتم pو  sهای نهی اوربيتالها حاصل برهمباشدم حالترسانش می

 

 

 
 % 5/17 ب(% 75الف(  GGAبا استواده از ت ریب   Se x-1CdxZn های كلی آلياژهای چگالی حالت 07-1شکل 

 است.ولت اختيار شده. تراز فرمی در صور الکتروندهدرا نشان می. تصاویر ضميمه ناحيه نزدی  انرژی فرمی % 75/6ج(
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استواده از با % 75 با غلظت ناخالصی   Sex-1CdxZnبرای آلياژ  محاسبه شدههای جزیی چگالی حالت 17-1 شکل

 . Seج(   Cd ب(   Zn های الف(برای اتم  GGA ت ریب
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استواده از با  % 5/17 با غلظت ناخالصی   Sex-1CdxZn برای آلياژ  محاسبه شدههای جزیی چگالی حالت 77-1 شکل

 . Seج(   Cd ب(   Zn های الف(برای اتم  GGA ت ریب
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 با غلظت   GGA با استواده از ت ریب  Sex-1CdxZnهای جزیی محاسبه شده آلياژهای چگالی حالت 97-1شکل 

 . Seج( م Cd م ب( Znالف( هایاتم برای بریليم % 75/6
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 بررسی خواص اپتیکی  4-4-9

 الکتریکتابع دی الف(

الکتری  پاسخ ساختار بلوری به ميدان الکترومغناطيسی ایمالی همانپور كه قبلا نيز اشاره شد تابع دی

با   Sex-1CdxZnهای نمونهالکتری  محاسبه شده برای قسمت موهومی تابع دیاست.   ћبا انرژی 

با استواده از ت ریب كه  CdSeو نيز ساختار خالص  % 75/6  و % 5/17م  % 75 روی برابر باهای غلظت

GGA  است.نشان داده شده  71-1در شکل محاسبه شده است 

 

 .GGAبا استواده از ت ریب  Sex-1CdxZnالکتری  محاسبه شده برای آلياژهای بخش موهومی تابع دی 17-1شکل 

شتتتود كه لبه جذب با افزایش غلظت الکتری  مشتتتاهده میتابع دی با توجه به نمودار بخش موهومی

شود كه با روند افزایشی گاف نواری مشاهده شده در جا میهای بالاتر جابهبه سمت انرژیقدری ناخالصی 

 اثربه دليل تواند میجایی این جابههمانگونه كه قبلا نيز اشتتتاره گردید ستتتاختار نواری همخوانی دارد. 

تری  در الکقستتمت موهومی تابع دی در نموداره  شتتدهای مشتتاهده قلهموقعيت  موس باشتتد. -برشتتتين

 .است گزارش شده  9-1جدول 
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 و ساختار خالص Sex-1CdxZnالکتری  آلياژهای های ظاهر شده در نمودار بخش موهومی تابع دیموقعيت قله  9-1جدول 

 Sex-1CdxZn هاموقعيت قله

 درصدغلظت ناخالصی قله اول قله دوم قله سوم

eV 16/7   eV 15/5  eV17/9 0  =x   

eV 62/6 eV 11/5 eV 77/9  75/6 %  =x 

------ eV 7/5 eV 12/9 5/17 %  =x 

eV 21/6 eV 17/5 eV 19/9 75 %  =x 

 

آلایش  % 75/6  و % 5/17م % 75های ناخالصی الکتری  محاسبه شده برای غلظتقسمت ح ي ی تابع دی

 است. نشان داده شده  75-1در شکل  GGAو نيز ساختار خالص با استواده از ت ریب  Znبا 

 

 .GGAبا استواده از ت ریب  Sex-1CdxZnالکتری  محاسبه شده برای آلياژهای بخش ح ي ی تابع دی 75-1شکل 

فركانس صور  در ω1ɛ))م دار شود الکتری  ملاحظه میبا بررسی نمودار مربوط به بخش ح ي ی تابع دی

و   % 75/6م % 5/17م % 75های ناخالصی غلظتبرای  (به ميدان الکتریکی استاتي الکتری  پاسخ دی)

 با نواحی درد.  نكنرا اختيار می 26/6و  96/6م 90/6م 71/7 برابربه ترتيب م ادیری   CdSeساختار خالص 
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از خود نشان رفتار فلزی ها در نتيجه نمونه بلور تابش فرودی را جذب كرده و اكتری  منویثابت دی

و ساختار  % 75/6م % 5/17م % 75های برای غلظتفركانس پلاسما م دار   1ɛ(ω)نموداربا توجه به  د.ندهمی

 .به دست آمد  eV11/5و  eV17/5 م eV79/5 م eV59/5 خالص به ترتيب در حدود 

 ضریب شکست و خاموشی (ب

و نيز ساختار خالص با استواده از  Sex-1CdxZnنمودار ضریب شکست محاسبه شده برای آلياژهای    

 نشان داده شده است.  76-1در شکل  GGAت ریب 

 

 GGAو ساختار خالص با استواده از ت ریب  Sex-1CdxZnضریب شکست محاسبه شده برای آلياژهای   67-1شکل 

و  % 75/6م % 5/17م  % 75م دار ضریب شکست استاتي  برای غلظت ناخالصی   76-1با توجه به شکل  

CdSe  كه رفتاری مشابه با  دهدبه خود اختصاص میرا  67/7و  61/7م 51/7م 69/7خالص به ترتيب م ادیر

نسبت  % 5/17برای غلظت ناخالصی الکتری  دارد و با ورود ناخالصی م دار آن رفتار بخش ح ي ی تابع دی

-1شکل  در بررسی نمودار ضریب شکستبا   شود.میها اضافه و برای دیگر غلظتبه حالت خالص كاسته 

. بنابراین ميزان )نمودار صعودی(یابدافزایش میهای در حدود لبه جذبم ضریب شکست تا انرژی 76

بعد از یبور از لبه جذب روند كاهش ضریب  .ها شواف هستندردهی نور در این محدوده بيشتر و نمونهیبو

باشد. در محدوده ها میكه نشان دهنده افزایش ميزان جذب در نمونه( )نمودار نزولیگردد شکست آغاز می
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یبور  هاموج الکترومغناطيسی از نمونهها ست برای همه نمونهضریب شکبا بيشينه شدن  eV5-9    انرژی 

0.25. در این محدوده ميزان یبوردهی نمونه كندمی 0.75Zn Cd Se هایانرژی در ها بيشتر است.از ب يه نمونه 

 یابد.ها افزایش میافزایشی ضریب شکستم مجددا ميزان یبوردهی نمونهت ریبا با شروم روند  eV9 بالاتر از 

نشان داده شده   77-1در شکل  Sex-1CdxZnنمودار ضریب خاموشی محاسبه شده برای آلياژهای  

 گيرد.ها صورت نمینمونههای كمتر از لبه جذبم هين گونه جذبی از طرف در انرژیاست. 

 

و ساختار خالص با استواده از ت ریب  Sex-1CdxZnنمودار ضریب خاموشی محاسبه شده برای آلياژهای  77-1شکل 

GGA 

شود. با افزایش غلظت ناخالصی روند افزایشی لبه ها نيز آغاز مینمونه در با رسيدن به لبه جذبم جذب

های كند. این روند افزایشی تا انرژیای تغيير نمیجذبم كه مپابق با گاف نواری استم به طور قابل ملاحظه

ب ی ضریدهنده جذب بالا در ان ناحيه و همچنين متناظر با رفتار كاهشیابد كه نشانادامه می eV6در حدود 

های ظاهر شده در نمودار بخش های ظاهر شده در طيف ضریب جذب متناظر با قلهباشد. قلهشکست نيز می

 الکتری  است.  موهومی تابع دی

    بازتابندگی (ج

با استواده از  CdSeو ساختار خالص  Sex-1CdxZnنمودار بازتابندگی محاسبه شده برای آلياژهای 

زیادی ای كه ضریب شکست تغييرات در محدودهنشان داده شده است.   72-1در شکل  GGAت ریب 
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ن اط كمينه روی نمودار بازتابندگی معرف فرآیند جذب و ن اط بيشينه معرف   دهد.دارد بازتابندگی رخ می

باشند. در نمودار بازتابندگی اولين كمينه معمولا مربوط به گذارهای درون نواری بيشترین بازتابندگی می

 خالص به  CdSeو  % 75/6م % 5/17م % 75م دار بازتابندگی در انرژی صور برای غلظت ناخالصی  .است

 

 GGAو ساختار خالص با استواده از ت ریب  Sex-1CdxZnنمودار بازتابندگی محاسبه شده برای آلياژهای  72-1شکل 

كه فركانس پلاسما برای  مeV6-5 آید. در محدوده انرژی به دست می 7/0و  709/0م 19/0م 71/0ترتيب  

 مها نمونهخاصيت فلزی با افزایش  مگيردهای آلایش یافته و نمونه خالص در این محدوده قرار مینمونه

نی دهند یعرفتار فلزی از خود نشان می ها همچنانای كه نمونهدر محدوده یابد.نيز افزایش میبازتابندگی 

لظت نمونه با غ بازتابندگی قابل توجه است.نوی است ميزان الکتری  همچنان متابع دیقسمت ح ي ی 

تر دهد اما گستره انرژی كه بازتابندگی آن بالاست وسيعبازتابندگی كمتری را از خود نشان می % 75آلایش 

با توجه به داشتن بيشينه بازتابندگی خصلت فلزی  % 5/17نمونه آلایش شده با غلظت ناخالصی است. 

 دهد.ان میبهتری از خود نش

 ضریب جذب  (د

 GGAخالص با استواده از ت ریب   CdSe و Sex-1CdxZnضریب جذب محاسبه شده برای آلياژهای 

از آنجا كه ضریب جذب متناسب با ضریب خاموشی است بنابراین نشان داده شده است.   79-1در شکل 

منحنی تغييرات آن مشابه منحنی ضریب خاموشی است. در منحنی ضریب جذب انرژی آستانه برای گذار 
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 نواری مشخص است.بين

 

 .GGAبا استواده از ت ریب  Sex-1CdxZnضریب جذب محاسبه شده برای آلياژهای  79-1شکل 

م برای غلظت  eV 26/7م eV 99/5م eV 69/9م به ترتيب در % 75های جذب برای غلظت ناخالصتتتی قله

صی  صی eV 51/7م eV 66/5م eV6/9های م به ترتيب در موقعيت% 5/17ناخال م % 75/6م برای غلظت ناخال

  eVهای به ترتيب در انرژی CdSeستتاختار خالص  و برای  eV 77/7م eV59/5 م eV 15/9های در انرژی

ضریب جذب نيز  eV2های در حدود دهد. بعد از انرژیرخ می eV 76/7 م eV61/5م 27/9 با همان به بعد 

 یابد. روند كاهش ضریب خاموشی كاهش می

  اتلاف انرژی (ه

های ت  انرژی در ماده و یا تحری  دسته جمعی طيف اتلاف ممکن است ناشی از تحری  الکترون     

ای هتوان به صورت قلهها را میشوند باشد. حضور پلاسمونهای ظرفيت كه پلاسمون ناميده میالکترون

1CdxZn- ياژهایاسبات اتلاف انرژی برای آلنتایج مربوط به محمتوالی در طيف اتلاف انرژی مشاهده كرد. 

Sex و نيز CdSe  75های بيشينه اتلاف انرژی به ازای غلظتنشان داده شده است.   09-1خالص در شکل 

 eV06/17 م eV75/9 م eV 79/16 های و همچنين در نمونه خالص به ترتيب در انرژی % 75/6م % 5/17م %

 است.های حجمی دهند كه انرژی مربوط به پلاسمونرخ می eV07/17 و 
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 .GGAو ساختار خالص با استواده از ت ریب  Sex-1CdxZnطيف اتلاف انرژی برای آلياژهای  90-1شکل 

  رسانندگی اپتیکی  (و

در شکل  CdSeو ساختار خالص  Sex-1CdxZnهای آلایيده رسانندگی اپتيکی محاسبه شده برای نمونه

ای شود كه نمودار از انرژی آستانهبا توجه به طيف رسانندگی اپتيکی دیده می نشان داده شده است.  1-91

های انرژی مشاهده شده در نمودار شود. موقعيت قلهها است آغاز میكه در واقع همان لبه جذب نمونه

 گزارش شده است.  10-1باشد در جدول رسانندگی كه نشان دهنده بيشترین ميزان رسانندگی اپتيکی می

 

 .GGAو نمونه خالص با استواده از ت ریب  Sex-1CdxZnنمودار رسانندگی محاسبه شده برای آلياژهای  19-1شکل 
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 های مشاهده شده در نمودار رسانندگیموقعيت قله 10-1جدول 

 Sex-1CdxZn هاموقعيت قله

 درصدغلظت ناخالصی قله اول قله دوم قله سوم

eV 79/6 eV 17/5 eV 72/9 0  =x 

eV 11/7 eV 16/5 eV 77/9 75/6 %  =x 

eV 17/6 eV 71/5 eV 75/9 5/17 %  =x 

eV 29/6 eV 19/5 eV 69/9 75 %  =x 

 

 نتیجه گیری 4-4-4

ساختار الکترونی و خواص اپتيکی نمونه صل  صر در این ف سلنيدكادميم با ینا شده   Znو  Beهای آلایش 

ساختار الکترونیم چگالی حالت سی  شد. در برر سی  شد. برر سبه  ساختار نواری محا های كلی و جزیی و 

سمت سبه ق شامل محا سی خواص اپتيکی نيز  ضریب جذبم های ح ي ی و موهومی تابع دیبرر الکتری م 

شیم بازتابندگیم تابع اتلاف سانندگی اپتيکی میضریب خامو سانرژی و ر سبات با ا شد. محا اده ت ریب توبا

ها و ساختار پتانسيل انجام شد. محاسبات مربوط به چگالی حالتو رهيافت شبه (GGA)یافته شيب تعميم

برای نيمرسانایی با گاف نواری مست يم است.  Znو  Beنواری نشان دادند كه سلنيد كادميم آلایش شده با 

با  لت Beآلایش  حا گالی  يت چ به نوار ظرف تالنهی ها از برهمدر ل و  Beو  Cdهای اتم pو  sهای اوربي

صل برهمو در لبه نوارم چگالی حالت Seاتم  pاوربيتال   Seو  Cdم Beهای اتم pو  sهای نهی اوربيتالها حا

 dو  pو  sهای نهی اوربيتالها از برهمچگالی حالتدر لبه نوار ظرفيت  Znبرای آلایش با هستند. همچنين 

ها حاصتتل شتتود و در لبه پایين نوار رستتانش چگالی حالتناشتتی می Seاتم  pيتال و ارب Znو  Cdهای اتم

م دار گاف نواری با افزایش غلظت ناخالصتتی هستتتند.  Znو  Cdم Seهای اتم pو  sهای نهی اوربيتالبرهم

Be  وZn شتينافزایش یافت كه این رویداد احتمالا به دليل جابه دهد. گاف نواری با موس رخ می-جایی بر

این افزایش در ميزان تغييرات بيشتر است.   Beیابد كه برای ناخالصی افزایش غلظت ناخالصی افزایش می
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صی( خود را در نمودار تابع دی صورگاف نواری )با افزایش غلظت ناخال  جایی لبه جذبت جابهالکتری  به 

 سازد. های بالاتر نمایان میبه سمت انرژی
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بررسی ساختار الکترونی و خواص اپتیکی 

 نانوورقه سلنیدکادمیم
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 مقدمه 1-5

. تهای سلنيدكادميم ارائه شده اسهنتایج مپالعه ساختار الکترونی و خواص اپتيکی نانوورقدر این فصل 

 . بررسی خواصیی و ساختار نواری محاسبه شدندهای كلی و جزبررسی ساختار الکترونیم چگالی حالتدر 

الکتری م ضریب جذبم ضریب خاموشیم های ح ي ی و موهومی تابع دیاپتيکی نيز شامل محاسبه قسمت

ت و نظریه امواج تخ باشد. محاسبات با استواده از روشانرژی و رسانندگی اپتيکی میبازتابندگیم تابع اتلاف

و ت ریب چگالی  (GGA)یافته پتانسيل در چارچوب نظریه تابعی چگالی با استواده از ت ریب شيب تعميمشبه

 و بسته محاسباتی كوانتوم اسپرسو انجام شده است. (LDA)موضعی 

 سازی پارامترهای ورودیبهینه 1-2

 در منطقه اول بریلوئن kنقاط سازی انرژی قطع و بهینه  1-2-5

انجام  LDAو  GGAسازی انرژی قپع برای نانوورقه سلنيدكادميم نيز با استواده از هر دو ت ریب بهينه

سبات مربوط به نانوورقه شد.  ستای محور  A 15 ی خلای  ناحيهسلنيد كادميم برای انجام محا   zدر را

ام برای انج .شتتتدبا یکدیگر در نظر گرفته  هاهمکنش اتمی دو بعدی برای جلوگيری از بریمود بر صتتتوحه

 .انتخاب شد  1-5 ی  سلول واحد مپابق شکلنيز محاسبات 

 

 . سلول واحد در شکل نشان داده شده است.CdSeورقه ساختار نانوای از طرحواره 1-5 شکل

انرژی نشان داده شده است.  7-5سازی انرژی قپع با هر دو ت ریب در شکل نمودار های مربوط به بهينه

 شده است.  گزارش 1-5در جدول  LDAو  GGAقپع بهينه شده با استواده از هر دو ت ریب 
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 .LDAو  GGAهای با استواده از ت ریببرای نانوورقه سلنيدكادميم م ادیر بهينه شده انرژی قپع  1-5جدول 

 ت ریب (Ry)انرژی قپع

70 GGA 

60 LDA 

  

  LDAسازی انرژی قپع نانوورقه سلنيدكادميم با استواده از الف(ت ریبمربوط به بهينه هاینمودار  7-5شکل 

 GGAب(ت ریب

مشابه  LDAو  GGAبرای نانوورقه سلنيدكادميم با استواده از هر دو ت ریب  kسازی تعداد ن اط بهينه

رای بمثلا )درجات آزادی كمتر   هایی بابرای سيستمانجام شد با این تواوت كه  CdSeحالت حجمی 

ای است كه در بر گيرنده به دليل وجود ی  ناحيه خلا كه یمود بر صوحه (های دوبعدی مثل گرافنشبکه

 9-5در شکل  مال كرد.بندی ن اط شبه وارون ایاستم باید ی  درجه محدودیت در مشساختار دو بعدی 

 نشان داده شده است.تعداد ن اط شبکه وارون محاسبات  مربوط به هاینمودار

  

 .GGAب(  LDAسازی ن اط شبکه وارون نانوورقه سلنيدكادميم با استواده از ت ریب الف(به بهينه  نمودار مربوط 9-5شکل 
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به ترتيب به صورت  LDAو  GGAبرای نانوورقه سلنيدكادميم برای ت ریب  kسازی ن اط بنابراین بهينه

1X2X2  1وX9X9 .محاسبه شد 

 سازی ثابت شبکهبهینه  1-2-2

ت نمودار مربوط به محاسباباشد. سازی ثابت شبکه میسازی پارامترهای ورودیم بهينهگام بعدی در بهينه   

 شده است. نشان داده 1-5انجام شده برای هر دو ت ریب در شکل 

  

 LDAب(   GGA سازی پارامتر شبکه نانوورقه سلنيدكادميم با استواده از ت ریب الف(مربوط به بهينه هاینمودار 1-5شکل 

ستواده از هر دو ت ریب  شبکه و طول پيوند با ا ساختارم ثابت  سازی  سبه  LDAو  GGAبعد از پایدار محا

 گزارش شده است. 5-7شدند كه نتایج مربوطه در جدول 

 م دار ثابت شبکه وطول پيوند نانوورقه سلنيدكادميم محاسبه شده درهر دو ت ریب. 7-5 جدول

 

 

 

 

 محاسبه ساختار نواری 1-9

ی نوارهای انرژی مجاز می باشد در امتداد مسيرهای با ت ارن بالا در دهندهساختار نواری كه نشان

LDA GGA ت ریب 

 ثابت شبکه)آنگستروم( 15/1 97/1

 طول پيوند)آنگستروم( 57/7 50/7
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محاسبه شد.  LDAو  GGA بریلوئن برای نانوورقه سلنيدكادميمم با استواده از هر دو  ت ریب اولی منپ ه

ن اط با ت ارن بالا در   Γو  M, K ن اط نشان داده شده است. 5-5شبکه وارون و منپ ه بریلوئن در شکل 

 .]19[منپ ه بریلوئن هستند

 

 ]19[شبکه وارون و منپ ه بریلوئن متناظر با نانوورقه سلنيدكادميم  5-5شکل 

ساختارهای نواری  نشان داده شده است.  6-5 ساختار نواری به دست آمده در هر دو ت ریب در شکل

 .است eV  0/1در حدود و از نوم مست يم CdSeی دهد كه گاف نواری نانوورقهمحاسبه شده نشان می

ی  نيمرسانای  CdSeی ورقهدهد كه نانوكارهای انجام شده با استواده از محاسبات تابع هيبریدی نشان می

ی تابع چگالی گاف نواری را كم تخمين نظریهباشد. در كل می eV 0/7با گاف نواری مست يم در حدود

شکل ساختار نواری محاسبه شده در .بررسی ]19[ای نياز داردشبه ذره تر به رهيافت دقيق برآورد و زندمی

 یکسانند. كه ساختار نواری حاصل از هر دو ت ریب نشان داد 5-6

  

تراز فرمی   LDA.م ب( GGAبا استواده از ت ریب :الف(   CdSeساختار نواری محاسبه شده نانوورقه 6-5شکل 

 اختيار شده است. eV 0در
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 های کلی و جزییمحاسبه چگالی حالت1-4

در  .ندهای كلی و جزئی محاسبه شدحالتچگالی  مدر ساختار نواری ربيتالوبرای روشن شدن سهم هرا

ستواده از ت ریب 7-5 شکل شده با ا سبه  نانوورقه برای  LDAو  GGA یهاچگالی حالت های كلی محا

ستسلنيدكادميم  شده ا شان داده  سی چگالی حالت .ن شاهده میبا برر شود كه نوار ظرفيت و های كلی م

اده از هردو های جزیی نيز با استتتوچگالی حالتاند. از یکدیگر جدا شتتده eV1رستتانش با گافی در حدود 

روی  نشان داده شده است.ب( -2-5) الف( و-2-5) هایكه نتایج محاسبات در شکل ندت ریب محاسبه شد

شکلنمودار چگالی حالت سمت چپ كه درموقعيت حدود 2-5 ها در   -eV 17تا  -eV 5/11 اولين قله از 

شتتود. همچنين ناشتتی میCd  اتم s ,p ,dهای و حالت Se اتم sهای نهی حالتهمقرار دارد یمدتا از بر

و  Seاتم   s , pهاینهی حالتقرار دارد حاصتتتل برهم -eV 7 تا -eV 2ی دوم كه درموقعيت حدودقله

در  .باشتتدمی كادميم dربيتال وكه البته بيشتتترین ستتهم مربوط به اباشتتد می Cdاتم  s ,p ,dهای حالت

صل برهم هاقله  -eV  1 تا 0 ی انرژی محدوده  pواربيتال Cdهای اتمs ,p ,d های اوربيتالنهی یمدتا حا

 .هستند Seاتم 

 

. تراز فرمی LDAو  GGAهای با استواده از ت ریب  CdSeی نمودارهای چگالی حالت های كلی نانوورقه 7-5شکل 

 باشند.ی نزدی  انرژی فرمی میی ناحيههای ضميمه تصویر بزرگ شدهدر انرژی صور اختيار شده است. شکل

 s,pهای نهی حالتهمها حاصل برقله  eV 2-1انرژیی . در محدودهاتم كادميم اندک است sسهم اربيتال 
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 كادميم در نوار رسانش ناچيز است.  dسهم اربيتال  باشند.می Cd اتم s ,pهای وحالت Se اتم

 

 .GGAی سلنيد كادميم محاسبه شده در ت ریبهای نانوورقههای جزیی اتمچگالی حالت (الف-2-5) شکل

 

 

 .LDAی سلنيد كادميم  محاسبه شده در ت ریبهای نانوورقههای جزیی اتمحالتچگالی   (ب-2-5) شکل
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 های اپتیکیبررسی کمیت 1-1

 الکتریکبررسی تابع دی  1-1-5

ج به آن اشاره شد و نيز نتای ( و نيزفصل اول)های اپتيکی مربوط به كميتاشاره شده با توجه به روابط 

اید قبل از محاسبه ضرایب اپتيکی ب توان رفتار وابسته به فركانس ی  جامد را توضيح داد.به دست آمده می

ف در راستاهای مختل مهای سلنيدكادميم مانند مورد حجمی آننانوورقهاین نکته را یادآوری نمایيم كه رفتار 

بخش  9-5شکل  .و در ادامه انجام شدندمحاسبات  تنها در ی  راستا  بنابراین نتایج .باشدهمسانگرد می

)1ح ي ی    2و موهومی (  نشان داده  ميمكاد الکتری  محاسبه شده برای نانوورقه سلنيدتابع دی

نشان  ɛ2(ω) بررسی نمودار .شدندانجام  LDAو  GGA. محاسبات با استواده از هر دو ت ریب شده است

)گاف  eV 0/1در نزدیکی انرژی الکتری  برای ساختار نانوورقهی بحرانی تابع دیاولين ن په دهد كهمی

ه كمشاهده شده اولين قله نانوورقه الکتری  موهومی تابع دی مربوط به قسمت در نمودارقرار دارد.  نواری(

به اولين نوار  Гشودم مربوط به گذاری از اولين نوار ظرفيت در ن په واقع می eV 0/1انرژی یدر محدوده

-Cdو  Se-4pم  πهام این گذار از پيوند همچنين بر اساس بررسی چگالی حالت باشد.می Гرسانش در ن په 

4p هایم بيتالودر بالای نوار ظرفيت به ارSe-4s  وCd-5s شود.در نوار رسانش ناشی می 

  

با استواده از ت ریب  كادميم الکتری  محاسبه شده نانوورقه سلنيدبخش ح ي ی و موهومی تابع دی 9-5شکل 

 .LDAب(   GGAالف(
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به  Kی گذار از اولين نوار ظرفيت در ن پهولت قرار داردم به الکترون  eV  5-1كه در محدوده  دومين قله

در نوار  Cd-4pو  Cd-4dم   Se-4p ترازهای انرژی از گذارباشد )مربوط می Kی دومين نوار رسانش در ن په

 Mو Гميانه )ی سيگما قرار دارد به یلت گذار از ن په  eV  7-6انرژی (. سومين قله كه در محدودهرسانش

 . (رسانش به نوار Se-4pگذار از )شود به سومين نوار رسانش ناشی می( 

تابع دی به نمودار قستتتمت ح ي ی  كه ی فركانس صتتتور در محدوده ɛ1(ω)م دار   مالکتری با توجه 

شان سخ دی دهندهن ستپا ستاتي  ا به   LDAو  GGAبرای هر دو ت ریب  مالکتری  به ميدان الکتریکی ا

به ازای آن کتری  الدی بخش ح ي ی تابعكه ای نواحیآید. به دستتت می 79/7و  2/7  در حدود  ترتيب

فركانسی جذب تابش فرودی توسط بلور است. در آن  نواحی و بلور  دهنده رفتار فلزی نشان شودمنوی می

سمت ح ي ی تابع دی سما ) شودالکتری  به ازای آن منوی میكه ق و  GGAهای در ت ریب (فركانس پلا

LDA  هایانرژی به ترتيب در حدودeV  69/1 وeV 17/5 باشدمی.  

 ضریب شکست و ضریب خاموشی  1-1-2

بااستواده اند. نشان داده شده 10-5ضریب خاموشی محاسبه شده در شکل نمودارهای ضریب شکست و 

و در  67/1 برابر  GGAت ریب در  صور انرژی شکست استاتي  درم دار ضریب مشکستمنحنی ضریب از

یابد ای كه ضریب شکست به طور سریع كاهش میدر نواحی .ندبه دست آمد 51/1 برابر  LDAت ریب 

شود كه در هر دو ت ریب در اولين مشاهده می 10-5با توجه به شکل   افتد.اتواق میبيشترین ميزان جذب 

انوورقه كندم ن(كه ضریب شکست م ادیر بيشتری را نسبت به ضریب خاموشی اتخاذ میeV1-0ناحيه انرژی)

م كه ضریب eV6-5 در دومين ناحيهم یعنی در محدوده انرژی  دهد.سلنيدكادميم تابش فرودی را یبور می

رسندم هم جذب و هم یبور موج الکترومغناطيسی وجود دارد. در شکست و خاموشی به بيشينه خود می

 شود.م مجددا یبور موج الکترومغناطيسی از نمونه غالب می)eV)70-6 آخرین ناحيه 
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 های با استواده از ت ریب كادميم محاسبه شده نانوورقه سلنيدضریب شکست و ضریب خاموشی  10-5شکل 

 LDAب(   GGAالف(

 ضریب جذب  1-1-9

رفتار  اند.نشان داده شده 11-5های سلنيدكادميم در شکل برای نانوورقه هضریب جذب محاسبه شد  

ها با موقعيت قله  ضتتریب خاموشتتی استتت. ی انرژی محاستتبه شتتده مشتتابه رفتارمنحنی جذب در ناحيه

بيشتتترین ميزان جذب در گستتتره ند. هستتت الکتری  ستتازگارتابع دیها در قستتمت موهومی موقعيت قله

به اولين  kنواری مست يم از اولين نوار رسانش در ن په  دهد كه به دليل گذار بينروی میم eV6-5 انرژی 

  شود.مربوط می  kنوار ظرفيت در ن په 

  

 LDAب(  GGAهای سلنيدكادميم الف(ضریب جذب محاسبه شده برای نانوورقه 11-5شکل 
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 بازتابندگی  1-1-4

نشان داده شده  17-5های سلنيدكادميم در شکل نانوورقهمحاسبه شده برای  R(ω)طيف باز تابندگی 

 GGAسلنيدكادميم در انرژی صور در ت ریب  با توجه به طيف بازتابندگی م دار بازتابندگی نانوورقه است. 

ضتتریب شتتکستتت و كه  eV6-5 . در محدوده انرژی آیدبه دستتت می 017/0و  069/0به ترتيب  LDAو 

 ی تابع ش ح يهمانگونه كه از نمودار بخ قابل توجه است.بازتابندگی نيز  شوند ميزانبيشينه میخاموشی 

ی  در الکتر ي ی تابع دیبخش ح . الکتری  مشخص است فركانس پلاسما در این بازه انرژی قرار دارددی

شتتودم بنابراین نانوورقه ستتلنيد كادميم در این بازه رفتار فلزی از خود نشتتان داده و منوی می این محدوده

ی بالاتر از فركانس پلاستتتما بازتابندگی به هاخواهد بود. در فركانس)درخشتتتان( بازتابندگی آن بيشتتتينه 

 .یابدافزایش میكاسته شده و ميزان یبور  سریت

 

الف( های های سلنيدكادميم با استواده از ت ریب نانوورقهمحاسبه شده برای  R(ω)باز تابندگی های طيف  17-5شکل 

GGA  )بLDA 

 رسانندگی اپتیکی  1-1-1

رسانندگی اپتيکی معياری از رسانش الکتریکی در ی  ميدان نوسانی است.رسانندگی اپتيکی به تابع 

انندگی اپتيکی توان رسگيری بازتابندگی اپتيکی میالکتری  ارتباط نزدیکی دارد. به طور تجربی با اندازهدی

دگی تابد از خود رساننپح آن میرا به دست آورد. ی  ماده وقتی از نظر اپتيکی رساناست كه وقتی نور بر س

 GGAهای سلنيدكادميم با استواده از هر دو ت ریب در پژوهش حاضر رسانندگی اپتيکی نانوورقهنشان دهد. 
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 نشان داده شده است.  19-5محاسبه شد. نتایج این محاسبات در شکل  LDAو 

  

الف(  های سلنيدكادميم با استواده از ت ریبهای نانوورقهمحاسبه شده برای  σ(ω)رسانندگی اپتيکی  19-5شکل 

GGA  )بLDA 

نواری مرتبط استتتتم انتظار داریم كه در ی  گذار اپتيکی مجاز)گاف  بيناز آنجا كه رستتتانندگی به گذار   

به  با توجهافتد. ای را نشان دهد كه مپابق شکل این آستانه در محدوده گاف نواری اتواق میانرژی( آستانه

های بعدی در نمودار الکتری  و رستتتانندگی اپتيکی قلهبين قستتتمت موهومی تابع دی رابپه مستتتت يم

 دهند. الکتری  رخ میهایی مشابه با قسمت موهومی تابع دیرسانندگی در موقعيت

 اتلاف انرژی 1-1-6

 تابع اتلاف انرژی الکترون یاملی مهم برای توضيح اتلاف انرژی الکترونیهمانگونه كه قبلا نيز اشاره شد 

   eV 70-0ی انرژیدر این كار طيف اتلاف انرژی برای نانوورقه ستتلنيدكادميم در محدوده در ماده استتت.

شکل سبه در  شد. نتایج این محا سبه  ست.  11-5 محا شده ا شان داده  شده در طيف قله ن شاهده  های م

در هر دو ن اتلاف بيشتری .]7[های پلاسما( هستندهای پلاسما)فركانسهای مربوط به نوساناتلاف مشخصه

كه در واقع همان   ؛رخ می دهد eV 6و eV 29/5حدود های درانرژی به ترتيب در LDAو   GGAت ریب 

 است . های حجمیانرژی مربوط به پلاسمون
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الف(  های های سلنيدكادميم با استواده از ت ریبنانوورقهمحاسبه شده برای  L(ω) اتلاف انرژیهای طيف  11-5شکل 

GGA  )بLDA 

 گیری نتیجه 1-6

های سلنيدكادميم خالص بررسی  شد. در بررسی در این فصل ساختار الکترونی و خواص اپتيکی نانوورقه

های كلی و جزیی و ساختار نواری محاسبه شد. بررسی خواص اپتيکی نيز ساختار الکترونیم چگالی حالت

ضریب جذبم ضریب خاموشیم بازتابندگیم الکتری م های ح ي ی و موهومی تابع دیشامل محاسبه قسمت

و  (GGA) یافتهباشد. محاسبات با استواده ت ریب شيب تعميمانرژی و رسانندگی اپتيکی میتابع اتلاف

ها و پتانسيل انجام شد. محاسبات مربوط به چگالی حالتو رهيافت شبه (LDA)ت ریب چگالی موضعی 

نيد كادميم نيمرسانایی با گاف نواری مست يم است. م دار گاف ی سلساختار نواری نشان دادند كه نانوورقه

ی در محدوده ɛ1(ω)م دار به دست آمد.  eV1 در حدود  LDAو  GGAهای نواری با استواده از ت ریب

 GGAالکتری  به ميدان الکتریکی استاتي  استم برای هر دو ت ریب پاسخ دی دهندهفركانس صور كه نشان

 مشکستمنحنی ضریب بااستواده ازهمچنين  .به دست آمدند 79/7و  2/7  در حدود  به ترتيب  LDAو 

در حدود   LDAو در ت ریب  67/1دود در ح  GGAت ریب در  صور انرژی شکست استاتي  درم دار ضریب

ور در سلنيدكادميم در انرژی ص با توجه به طيف بازتابندگی م دار بازتابندگی نانوورقه .ندبه دست آمد 51/1

های انرژی پلاسمون) بيشترین اتلاف آید.به دست می 017/0و  069/0به ترتيب  LDAو  GGAت ریب 

 .رخ می دهد eV 6و eV 29/5حدود های درانرژی به ترتيب در LDAو   GGAدر هر دو ت ریب  (حجمی
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 گیری کلینتیجه  1-7

صر  سلنيد كادميم خالص و آلایيده با ینا ساختار الکترونی و خواص اپتيکی   Znو  Beدر این پژوهش 

ساختار خالص و نانوورقه با در فاز زین  سبات مربوط به  شد. محا سی  ساختار نانوورقه آن برر بلند و نيز 

های آلایيده با استتتتواده از ت ریب و محاستتتبات مربوط به نمونه LDAو  GGAاستتتتواده از هر دو ت ریب 

GGA   شبه با كم سو و رهيافت  سپر سباتی كوانتوم ا سته محا ساختار ب سی  شد. در برر سيل انجام  پتان

های كلی و جزیی محاسبه گردید. مپالعه خواص اپتيکی نيز الکترونی نمونهم ساختار نواری و چگالی حالت

الکتری م ضرایب شکست و خاموشیم بازتابندگیم ضریب جذبم رسانندگی اپتيکی و دیشامل بررسی تابع 

سی چگالی حالتتابع اتلاف انرژی می شد. برر شان میبا سلنيد كادميم خالص ن دهد كه ناحيه بالای های 

 شتتوند.ناشتتی می  Seاتم pو حالت  Cd اتم pو  s هاینهی حالتنوار ظرفيت )نزدی  تراز فرمی( از برهم

. نتایج محاستتبات باشتتدمی Seو  Cdهای اتم p و sهای ربيتالونهی احاصتتل برهمكمينه نوار رستتانش نيز 

بایث افزایش گاف نواری  Znو  Beدهد كه آلایش ستتلنيد كادميم با مربوط به ستتاختار آلایيده نشتتان می

صی برای هر ها مینمونه دو آلاینده گاف نواری روندی افزایشی دارد شود به طوریکه با افزایش غلظت ناخال

با  به Be. البته ميزان تغييرات گاف نواری برای آلایش  به دليل اثر جا جایی بيشتتتتر استتتت. این پدیده 

 جا شود.های بالاتر جابهها به سمت انرژیشود لبه جذب نمونهدهد. این اثر بایث میموس رخ می-برشتين

دهد كه این ماده در شکل نانو ورقه خود نانوورقه سلنيد كادميم نشان می ساختار نواری محاسبه شده برای

باشد. می eV1نيز ی  نيمرسانای با گاف نواری مست يم است. م دار گاف نواری به دست آمده  در حدود 

شان میچگالی حالت سلنيدكادميم ن نهی یمدتا حاصل برهم ناحيه بالای نوار ظرفيتدهد كه های نانوورقه 

نهی همحاصتتل بركمينه نوار رستتانش نيز . هستتتند Seاتم  pواربيتال Cdهای اتمs ,p ,d های اوربيتال

خواص اپتيکی نانوورقه كادميم نيز به دليل اثر  باشتتتند.می Cd اتم s,pهای وحالت Se اتم s,pهای حالت

 كنند. محدودیت كوانتومی به ميزان قابل توجهی تغيير می
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Abstract 

Cadmium selenide (CdSe) is one of V    group semiconductors compound.It 

crystalized in two forms, Wertzite and Zinc belend structures.The Bandgap of this compound 

is direct type and its bandgap in wertzite and zinc blende phases are about 1.797 eV and 1.712 

eV respectivly. In this study the electronic structure and optical properties of pure, doped 

with Be and Zn elements in zinc blende phase and its Nanosheet structure have been 

investigated. Calculations of pure and Nanosheet structures are performed by using both 

GGA and LDA approximation and for doped samples calculations were performed by using 

GGA approximation. Calculations are done using Pseudopotentiol approach and extended 

plane wave and by Quantum Espresso package. In study of electronic structure of the 

samples, band structure, total and partial density of states were calculated. For study of 

optical properties, the dielectric function, refractive and extinction coefficients, reflectivity, 

absorption coefficient, optical conductivity and energy loss function were calculated. 

Investigation of the density of states of pure cadmium selenide shows that the area above the 

valence band (near the Fermi level) arise from hybridization of s and p states, of Cd atom 

and p state of Se atom. Conduction band minimum also arises from hybridization of s and p 

orbitals of Cd and Se atoms. Results of calculation show that doping cadmium selenide with 

Be and Zn dopants (that replace Cd atoms), increases the band gap of the samples. The 

bandgap also increases with increasing of dopand concentration. This phenomenon occurs 

because of Burstein-Moss effect. The calculated band structure of cadmium selenide 

indicates that this material in the form of nanosheet is also a direct band gap semiconductor. 

The obtained band gap is about 1 eV. The calculated density of states of the nanosheet show 

that the area above the valence band is mainly due to hybridization of s, p, d orbitals of Cd 

atoms and p orbitals of Se atoms. The conduction band minimum is also the result of 

hybridization of s, p states of Se and Cd atoms. The caculated imaginary part of the dielectric 

function shows that the absorption edge is shiffted toward higher energies in both dopant 

atoms with increasing dopant concentration. Optical properties of CdSe nanosheets due to 

quantum confinement effect undergo many changes. Absorption edge of CdSe nanosheets 

displaced toward higher energies.  
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