
 أ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 ب

 

       
 دانشکده فیزیک             

 گرایش جامد            

 پایان نامه کارشناسی ارشد             

 عنوان         

 3BaTiO  بررسی خواص ساختاری، الکترونی و اپتیکی نانولایه

        

 دانشجو  

 شایسته امجدیان        

  

 د راهنماتیاستا       

 دکتر محمد ابراهیم قاضی          

   دکتر مرتضی ایزدی فرد      

 

 6931بهمن       



 ج

 

 

 



 د

 

 

 تقدیم اثر:

جاهدت آن بزرگمردان ارمغان اسلام، آرامش تلاش و ایثار وم  کنیم که در سایهناچیز را به تمام شهدای میهن و امام این انقلاب تقدیم می این تحفه

این مرز و بوم داشته باشیم.  گیری از این الطاف و توکل بر خدا ما هم سهمی هرچند کوچک در راه پیشرفتخاطر و امنیت برایمان به دست آمد تا با بهره

این راه تا  یاری و مدد به ما در ادامه رده باشیم و از خداوند قادر علو درجاتشان و نیزامیدواریم که با این کار اندکی موجبات رضایتمندی آنان را فراهم آو

کنم. مرا تنها نگذاردند تقدیم می در شادی و غم یک دم،عمر  هایشان  را خواهانیم . این کار کوچک را به پدر و مادر بزرگوارم که در لحظه لحظهتحقق آرمان

اند و شان بوده برایم فراهم ساختهراهم بود. از زمان تولد تا کنون هر آنچه در توان  امیدبخش و دعای خیرشان همواره بدرقه لطف و مهربانی آنان در زندگی

ا  دنیکس بهلطفشان نهالی تنومند شوم. هیچ ایهاند تا گردی از غبار غم بر دلم ننشیند و در سزندگی را همچون درختی با صلابت به جان خریده تندبادهای سختی

قدردانی از زحماتشان یاری  و نیامده و نخواهد آمد که تواند شکر خدا و پدر و مادر را به جای آورد پس همان بهتر که از خدای توانا بخواهیم ما را در شکر این نعمات

های مرا ،صبورانه تحمل کردند صبری دت بی امم که در این مهمچنین این کار را به برادر گاه از یاد نبریم. های آنان را هیچرساند و ما را مدد رساند که بزرگواری 

لامتی و پیشرفت و طول عمر خداوندا ایشان را هر آرزو که در دل دارند عطا فرما و س  کنم.و با رفتار خود آرامش لازم را برایم فراهم ساختند تقدیم می

-ها پشتوانهکنم که همیشه دعا و نیایش آنتقدیم می ن به ویژه پدربزرگ و مادربزرگ مهرباممآشنایا نامه را به همهاین پایانهمچنین  باعزت نصیبشان بگردان.

کلات بوده و از این کوچک اندکی  رم این هدیهخواهم. امیدوا ام معذرت میها را شکستهکه بارها به خاطر درس و امتحان دل آنام در عبور از مش

ها نیز سلامتی و پیشرفت و صبر و آن ها منتظر ایشان باشد. از خداوند برایای برای پاسخ به چشمان سالمههای مرا کرده باشد و مقدجبران نامهربانی

کلات زندگی را خواهامم.    پیروزی در مش

د ها و رنج هایی  زیادی را   تحمل در پایان  این پایان نامه را  به مردم زلزله زده  شهرم کرمانشاه  تقدیم می کنم ، من  نتوانستم در کنار شما باشم  ومی دامم در 

 قدیم می نمایم.را به شما ت  این اثر ناچیز کردیدمن را عفو کنید که نتوانستم پابه پای شما وهمراه شما باشم ، تنها 



 ه

 

 

سپاسگزاری:

شب  سپاس و ستایش مر خدای را جل و جلاله که آثار قدرت او بر چهره روز روشن، تابان است و انوار حکمت او در دل

تار، درفشان. آفریدگاری که خویشتن را به ما شناساند و درهای علم را بر ما گشود و عمری و فرصتی عطا فرمود تا 

 .بدان، بنده ضعیف خویش را در طریق علم و معرفت بیازماید

 ب آقای دکتر مرتضی ایزدی فردادکتر محمد ابراهیم قاضی و جن ام جناب آقای ی فرهيخته و فرزانههاراهنما انبا تشکر فراوان از استاد

کلات  هههههههر راهم ر برای پیشهههههههرفهههت و تاماهههل این پهههایهههان  چهههه آن   که هر ا بههها گوش جهههان بنهههد و بههها نامه نیهههاز داشهههههههتم در اختیهههار من صرار دادنهههد و صهههههههبورانه مشههههههه

همواره الگو و  هههرمخهههق خود صرار داده و از ایزد را ن اها یاری نمودند. تواضههه  و فروتای ایشهههان در رین بار عامی فراوانشهههپیشهههنهادات خود مرا در سل  هههر  آن

 منان سلامتی و پیشرفت روز افزون را برای ایشان خواستارم.

ص  نهههادنهد و مرا در انجههام در راه کسههههههه  عام و ميرفهت برای من، آنچهه در توان داخ در  بق اخلاواز برادر عزیزم جنهاب آقای  دکتر عهههههههییههد ام هدیهان  که 

 یز سلامتی و پیشرفت را خواهامم. او ن از خداوند بزرگ برای سپاسگزارم و  یاری رساندندنامه این پایان

 تشکر می نمایم.دند ییاری رسان ی نامه به هر نحو این پایان که مرا در تهیه وعزیزانی   از تمامی دوستان

ت تامییی، مالل امتنان و سپاس را دارم. نیز محترم تحصیلا نمایندههمچنین از اساتید ارجمند، که زحمت مطالعه و داوری این کار را متقبل شدند و نیز 

صیییبرخود لازم می دامم، از تمامی اساتید بزرگوار گروه فیزیک و تمام عزیزانی که در طی این دوره
تح
                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                         مرا تخویق و یاری نمودند تشکر و قدردانی نمایم. ی 

 مممنون و سپاسگزار                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                        

     69بهمن -شایسته ام دیان                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                
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دانشجوی دوره کارشناسی ارشد رشته فیزیک حالت جامد شایسته امجدیاناینجانب      

دانشکده فیزیک دانشگاه صنعتی شاهرود نویسنده پایان نامه:    

 3BaTiO  بررسی خواص ساختاری،الکترونی واپتیکی نانولایه   

 شوم. متعهد می   دکتر مرتضی ایزدی فرد   و دکتر محمد ابراهیم قاضی   تحت راهنمائی آقای

 .تحقیقات در این پایان نامه توسط اینجانب انجام شده است و از صحت و اصالت برخوردار است 

  محققان دیگر به مرجع مورد استفاده استناد شده است.در استفاده از نتایج پژوهشهای 

  مطالب مندرج در پایان نامه تاکنون توسط خود یا فرد دیگری برای دریافت هیچ نوع مدرک یا امتیازی

 در هیچ جا ارائه نشده است.

   اه دانشگ» کلیه حقوق معنوی این اثر متعلق به دانشگگاه شگاهرود می باشگد و مقالات مست رج با نام

 به چاپ خواهد رسید.«   Shahrood  University» و یا « شاهرود 

  حقوق معنوی تمام افرادی که در به دسگگت آمدن نتایا اصگگلی پایان نامه تگثیر بار بوده اند در مقالات

 مست رج از پایان نامه رعایت می  ردد.

  بافتهای آنها ( اسگگتفاده شگگده در کلیه مراحل انجام این پایان نامه ، در مواردی که از موجود زنده ) یا

 است ضوابط و اصول اخلاقی رعایت شده است.

  در کلیه مراحل انجام این پایان نامه، در مواردی که به حوزه اطلاعات شگ یگی افراد دسترسی یافته یا

 استفاده شده است اصل رازداری ، ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده است.

 

   تاریخ                                                                                                         

 امضای دانشجو                                                                                                                  

 

 

 

 و حق نشرمالکیت نتایج 

  ،کلیه حقوق معنوی این اثر و محیولات آن )مقالات مست رج، کتاب، برنامه های رایانه ای

نرم افزار ها و تجهیزات ساخته شده است ( متعلق به دانشگاه شاهرود می باشد. این مطلب 

 باید به نحو مقتضی در تولیدات علمی مربوطه ذکر شود.

 پایان نامه بدون ذکر مرجع مجاز نمی باشد استفاده از اطلاعات و نتایج موجود در. 
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 چکیده  

در دو حالت  BaTiO)3 (در این پایان نامه سگگاختار الکترونی و خواص اپتیکی تیتانات باریم 

الی تابع چگ حجمی و نانولایه بررسگی شده است. این محاساات با استفاده از رهیافت نرریه

(DFTو تقریب ) های LDA وGGA   توسگط کد محاسااتیWien2k  .انجام شده است

برای این منرور پس از بهینه سگگازی های لازم، سگگاختار نواری و چگالی حالت های کلی و 

جزئی در هر دو حالت محاساه شده است. مشاهده شد که هردو ساختار ، دارای  اف نواری 

،  eV08/1حجمی) ( کمی بزر تر از سگگاختارeV 840/2مسگگتقیم ولی  اف انر ی نانولایه )

LDA( و )eV 08/1 ، (GGA اسگگت. همینین سگگاختار حجمی با داشگگتن انر ی تشگگکیل

بیشتر دارای پایداری بیشتری نسات به ساختار نانولایه است هرچند این اختلاف ناچیز است 

دهد سگاختار نانو لایه نیز پایداری خوبی دارد. مطالعه خواص اپتیکی نیز شامل  و نشگان می

دی الکتریک، ضرایب شکست و خاموشی، بازتابند ی، ضریب جبب و رسانند ی  بررسی تابع

خواص اپتیکی نانو لایه باریم تیتانایت در دو . مطالعه نیز انجگام شگگگدو اتلاف انر ی اپتیکی 

 [ انجام شد که نشانگر ناهمسانگردی در این ساختار می باشد 881[و ]188راستای ]

 

، خواص  Wien2k(، نرریه تابع چگالی، کد 3aTiOBکلمگات کلیگدی: بگاریوم تیتگانگات )

 .نانولایهاپتیکی، 
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 مقدمه 6-6

شگگویم و در ادامه به معرفی انواع در این فیگگل ابتدا با نانوتکنولو ی و تاری یه و تعاریف آن آشگگنا می

های مشهور و پرکاربرد ساخت این ساختارها را ذکر خواهیم پردازیم و پس از آن روشنانوساختارها می

نامه این فیگگل تنها در این پایان اسگگت. نانوسگگاختار ای برای معرفیکرد. این تعاریف در حقیقت مقدمه

 پردازد.نو مینا فیلی است که به کارهای تجربی در زمینه

های بسیار پرکاربرد در نانوتکنولو ی و نیز ربط دادن هدف اصلی در این فیل آشنایی با تعاریف و روش

روش با آشنا شویم و نیز  با نانو سگاختارها ، تا بدین وسگیلهاسگت نامهاین تعاریف به موضگوع این پایان

 خت تجربی آن ها آشنا شویم. سا

 نانوتکنولوژی -6-2

نانوتکنولو ی دانش و فنی است که اخیراً توجه زیادی را به خود جلب کرده است. این فناوری که یک 

در  کاریهای نوین را با دستهاسگت، توانایی تولید مواد، ابزار و سیستمرویکرد جدید در تمامی رشگته

ده شگگده و محاوبیت کاربرد این فناوری به تمام علوم کشگگی سگطوح اتمی و مولکولی دارد. امروزه حوزه

کاربرد آن در علوم پزشکی، فناوری زیستی، مواد، فیزیک، مکانیک،  ای یافته اسگت.  سگترهرشگتهبین

 ی های بزرگ تکنولونوان یکی از انقلابتوان از آن به عبرق، الکترونیک و شیمی به حدی است که می

چون رددمیبازحیاتخلقتتدایاببهطایعتدرآنکاربردونانوتکنولو یقدمتدنیا نام برد. 

دهند. خاصگگیت این ها تشگگکیل می نو DNA2 و RNA1 های مولکولرازندهموجودحیاتسگگاختار

ها نانوبه آننانوعلمدرتولید کنند و به این خاطرخود رامشگگابهتوانندها این اسگگت که میمولکول

های بسگگیار سگگ تی را ها، صگگدفدار و حلزوناز طرفی جانوران نرم تن صگگدف [.1] ویندمی 8اسگگمالر

                                                           
Ribonucleic acid1  

Deoxyribonucleic acid2 
3 Nanoassembler 
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کهزمانیازاند. اماسگگازند که در واحدهای نانوسگگاختاری بسگگیار محکم به یکدیگر متیگگل شگگدهمی

دوازبیشنمودندعلاقهابرازهای م تلفزمینهدرهاآنکاربردونانوساختاریموادتولیدبههاانسان

یونانزمانازبشرتاریخطولدراستجدیدنسگاتاًموضگوعایندرمقالاتانتشگارو بردنمیدهه

بهقدرآنتوانمیراموادکهبودندباوراینبردورهآندانشگگمندانخیگگوصبهومردمباسگگتان،

تشکیلراموادبنیانذراتاینوهستندخردنشدنیکهرسگیدذراتیبهتاکردتقسگیماجزاءکوچک

حدود درکهچرادانستنانوعلوموفناوریپدررافیلسوف یونانی1دموکریتوسبتوانشایددهند.می

معنی تقسگگیمبهدر زبان یونانی  کهرااتموا هکهبودکسگگیاولینمسگگیامیلادازقالسگگال 488

بسگگیار،هایآزمایشوتحقیقاتبا. کار بردمواد بهسگگازندهذراتتوصگگیفبرایاسگگت،نشگگدنی

ازهاکه اتماندبردهپیهمینینهااند. آنکردهکشفایزوتوپواتمتاکنون تعداد زیادیدانشمندان

 اند.شدهتشکیل2هاکوارکمانندتریکوچکذرات

توسعهوشروع نقطه نیستزیاد مهمپیییدهفناوریاینپیدایشتاریخدرهاکشگفاینحالاینبا

شیشههانانوتکنولو یستاولینکه فتبتوانشگایدنیسگتمشگ  دقیقطوربهنانوفناوریاولیه

کردهمیاستفادههایشانشیشهدادنشگکلقدیمی برایهایقالبازکهاندبودهقرون وسگطایی ران

درکند.میتغییرآنرنگشیشه،بهطلاکردناضافهباچراکهدانستندنمی رانشیشهاینالاته اند

 شدمیاستفادهطلانانومتریاز ذراتوسطاییقرونکلیساهایساختمان شیشهساختبرایزمانآن

شیشهدر بیناکنونهمهاشیشهقایلاین آمدمیبدستجبابیبسیاررنگیهایشیشهکاراینباکه

استوارحقیقتاینیبر پایههاشگیشهایندروجودآمدهبهرنگشگوند.مییافتقدیمیبسگیارهای

های ایرانیان نیز در قرن باشگگندنمیمیکروابعادباموادخواصدارای هماننانوابعادباموادکهاسگگت

اند. نرریهکردههای خود استفاده میچهارم تا هفتم هجری از نانوذرات نقره و مس برای تزیین سگفال

 ردید. بیان1959 در سال 8فاینمن رییارد بار توسطاولینبراینانوسطادرهاسگیسگتمرویبرکار

                                                           
Democritus1  

Quarks2 

Richard Feynman3 
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اینشگگکوفاییدرسگگعیهای فاینمن داشگگت،نرریهبهزیادیعلاقهکه 1بعدها آقای اریک درکسگگلر

تکنولو ینانوموضگگوعباو 1901سگگال درنانوتکنولو یزمینهدرویمقالهاولینفرضگگیات نمود

دکترایمدرک  MITدانشگاه  از 1991سال درکهکسگی بود. او اولین[2]رسگیدچاپبهمولکولی

فعالیتبرایراای ستردههایریزیبرنامهیافته،توسعهکشورهاینمود. بعدهادریافترانانوتکنولو ی

 نمودند تدوینتکنولو ینانوزمینهدرصنعتیوتحقیقاتیهای

 اهمیت ابعاد نانو 6-9

هازبانبر 1984سال توکیو درعلومدانشگاهاسگتادنوریوتاینگوچیتوسگطباراولیننانوفناوریوا ه

 بردکاربهنانومتر بود،حددرهاموادی که ابعاد آنساختتوصیفبرایراوا هایناو [8]شگدجاری

دورانآغازآفرینش:موتور "عنوانتحتکتابیدردرکسگگلراریکتوسگگطوا هاین 1902سگگال در

دکترایرسالهدرتریعمیقشکلبهراوا هاینوی [4د]شگتعریف مجددوبازآفرینی "نانوفناوری

مولکولیهایماشینهانانوسگیستم"عنوان تحتکتابیدرآن رابعدهاودادهقراربررسگیموردخود

برایواستکوچکمعنیبهیونانیاینانوکلمه [5داد]توسعه "هاآنمحاسگااتوسگاختچگونگی

است،در ابعاد نانواتمیک قطرچون شودمیاستفادهکمیتیک 18-9میلیاردیم  یا یکمقدارتعیین

درشگگود. نانوتکنولو یمیبردهبه کارمولکولیواتمیذراترویعمومیمطالعهبرایاصگگطلاحاین

خواصدرتغییروریافننانوتکنولو ی، باشدکوچک میبسیارتکنولو یمعنیبهلفظ،بهلفظترجمه

راهامولکولخواصنانوتکنولو یازاستفادهباتاداردسعیبشر مواد استدهندهتشکیلهایمولکول

خوددرها رامولکولاینخواصتمام شگگودها درسگگتمولکولاینازجسگگمیکهوقتیتادهدتغییر

اکثراصگگلیهدف هاسگگتآنکنترلبرایاتمی مقیاسدرذراتمطالعهباشگگد. نانوتکنولو یداشگگته

اسگگگت.موجودمواددرتغییراتییا ایجادجدیدترکیااتدهیشگگگکلتکنولو ینگانوتحقیقگات

                                                           
1 Drexler Eric 
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برده به کارانر یمطالعاتدرحتیوهوانوردی نتیک،شناسی،، زیسگتالکترونیکدرنانوتکنولو ی

 شودمی

حجمبهسگگطانسگگاتافزایش اسگگتسگگطاافزایشذرات،اندازهکاهشاثراولیننانوتکنولو یدر

فیزیکیخواصبرحجم،درونهایاتمبهنسگگاتسگگطا،واقع درهایاتمکهشگگودمیباعثنانوذرات

براینعلاوهدهدمیافزایششدتبهنانوذرات راپبیریواکنشویژ یاین موثرتر باشندبسگیارذرات

هایاتمبینفاصلهیاذراتبینفاصلهتغییرومنجر بهدادهتغییرراسطحیفشارذراتسطاافزایش

خواصرویذرات،هندسگگهوذراتهایاتمبینفاصگگلهدرتغییرنانوتکنولو یشگگود. درمیذرات

اسگت. در فیول آتی مواردی از این تغییر خواص ناشی از کاهش اندازه تاثیر بارهممادهالکترونیکی

 .های سطحی را خواهید دیدذرات و تعداد اتم

مناسگگبمقیاس نانومتردربرخی آزمایشگگاتبرای انجامآزمایشگگگاهی ابزارهایمواقعبسگگیاری ازدر

 ایمحاسگگاهنانوتکنولو یشگگود. در این مواقع از میتمام رانبسگگیارهاآزمایشاینانجامونیسگگتند

هامولکولوهای اتمیواکنشوفرآیندهاسازیشگایهبرایاز رایانهحالتاینشگود. دراسگتفاده می

 [.2]تری استشود. این حالت نسات به دو تکنولو ی  فته شده دارای اهمیت زیادیمیاستفاده

 انواع نانوساختارها -6-4

به سگگاختاری  فته می شگگود که اندازه آن حداقل در یک بعد یک تا صگگد نانومتر باشگگد.  نانوسگگاختار

یا  2هامانند نانوسیم ، یک بعدی1های بدون بعد مانند نقطه کوانتومیتوانند به صورتنانوسگاختارها می

ر شگگکل زیر به و سگگه بعدی حجمی باشگگد که د 4ها، دو بعدی مانند نانوصگگفحات یا نانوروبان8هانانولوله

 اند: شده واره نشان دادهصورت طرح

                                                           
Quantum dot 1 

2 Nanowires 
3 Nanotubes 
4 Nanoribbons 
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                .[8]واره نانوساختارهای الف(بدون بعد، ب(یک بعدی، ج( دو بعدی د(سه بعدیطرح (1-1)شکل 

از  نرر صگرف .باشگد نانومتر 188 حدود تا هاآن قطر که شگگودمی اطلاق نانوسگاختارهایی به هانانولوله

 آنها ساختار به دهندکهمی نشان خود از م تلفی الکتریکی خواص هانانولوله بالا، کشگشگی اسگتحکام

  .است وابسته

 ، هستند مهم کوانتومی اثرات ابعاد دراین اینکه به دلیل است و بعدی یک نانوسگاختار یک نانوسگیم،

اندازه در الکتریکی مدارات ساخت برای هانانوسیم شوند.می نامیده نیز کوانتومی هایسیم ها،این سیم

 هایسیستم و  ازها جداسازی غشاهای ساخت در توانرا می هانانوسیم .شوندمی ها کوچک اسگتفاده

 رادیویی امواج آشکارسازی تجهیزات و سرامیکی های میکروالکترومکانیکیسگیستم تولید میکروآنالیز،

 برد. به کار

 کنار در که بوده اتم چند هزار تا چند صد شامل که اندشده ساخته بلورهایی از حجمی نانوبلوری مواد

 آزاد انر ی کمترین یکدیگر کنار در هااتم فشگگرد ی به دلیل نانوبلورها سگگاختار .اندیکدیگر قرار رفته

 روی بر موجود هایاتم نسات رود،می نانومقیاس سگمت به ماده در بلور اندازة وقتی .دارد را سگطحی

ی داخل هایاتم از متفاوت کاملاً مرزی هایاتم رفتار .یابدمی افزایش های کلاتم تعداد به هگامرز

 استحکام، افزایش باعث فلزات در پدیده این غالااً .دهدقرار می تاثیر تحت ماده را کل رفتار و باشدمی

 کاهش و مغناطیسی خواص حرارتی، بهاود اناساط ویژه، حرارتی ظرفیت الکتریکی، مقاومت سگ تی،
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 حرارتی و مکانیکی بهاود خواص خوری،چکش افزایش باعث هاسگگگرامیک در و حرارتی رسگگگانایی

 . رددمی

 فلزی، نوع بر علاوه نانوذراتباشد.  نانومتر 188تا 1حدود در آن ابعاد که است اینانوذره، ذره یک

 شود. نانوبلورهامی شامل نیز را 1پوسته-هسته  ساختارهای نریر ترکیای، نانوذرات رساناها،ونیمه هاعایق

م تلف  هایزمینه در نانوذراتی هستند. چنین نانوذرات زیرمجموعه رسانانیمه کوانتومی نقاط و

  .دارند کاربرد تیویربرداری عوامل و دارو حامل عنوان به بیودارویی و الکتریکی و الکترونیکی

 بر ماتنی هایروکش . هستند نانومتر 188 تا 1 ض امت با لایه چند یا لایه تک سطوحی ،صفحاتنانو

 که هستند خواصی جزء سایشی مقاومت و استحکام .دهندمی بروز خود از را م تلفی نانوذرات خواص

 در است. خیوصا اهمیت حائز هاآن مورد در نیز شفافیت و داشتهها در نانوروکش را مزیت ترینبیش

 سرامیکی، سطوح روی هاروکش از باشد. استفاده نیاز شدن سطا کدر بدون س تی افزایش که حالتی

  ردد. مبکورمی سطوح ترراحت شدن تمیز و شدن ضدخش باعث

 های ساخت نانوساختارها روش 6-5

کنند. در می اصلاح و دهیشکل را ایتوده یماده محیول، یک تولید برای پایین به بالا رویکرد در

 یک به دهی به آن،شکل و ابعاد کاهش با و داریممیبر را بزرگ یماده یک روش، این در حقیقت

 کاهش متناوب طور به را ایتوده یماده یک اندازه ا ر دیگر، عاارت رسیم. بهمی ابعاد نانو با محیول

 هایروش در.ایمکرده استفاده پایین به بالا رویکرد از برسیم، ابعاد نانومتری با ماده یک به تا دهیم

 حقیقت قطعات آن. در از موتور یک ساخت مانند آید،می وجود به ترساده مواد از محیولی بالا به پایین

 نانو از مقیاس کوچکتر ابعاد ها)کهمولکول و هااتم دادن قرار هم کنار شود،می انجام اینجا در که کاری

                                                           
1 Core-shell 
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 هرچند ندارند، ضایعاتی به بالا پایین هایروش است. معمولاً نانومتری محیول یک ساخت برای دارند(

 نیست.  صادق مسگله این الزاماً
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  دومفصل 
 

 

 معرفی باریم تیتانات

 ومروری برکارهای انجام گرفته
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 قدمه :م 6 -2

ها دو یا چند ویژ ی مفید در یک ماده وجود دارد بسگگگیار مورد توجه مواد چند تابعی که در آناخیرا 

نیمه رسگاناهای مغناطیسگی به علت داشتن برهمکنش بین درجات آزادی  ندراین میا اند. قرار  رفته

ار کالکتریکی  و مغناطیسگگی اجازه می دهند که هم بار  و هم اسگگپین در میادین الکتریکی همگن به 

[. اما دسگگگته دیگر از مواد هسگگگتند که به خاطر داشگگگتن همزمان خواص فرومغناطیسگگگی و 4روند]

ه فرویی  فت چندفروالکتریکی و یگا نرم فروالاسگگگتیکی مورد توجگه قرار  رفتگه انگد کگه به آنها مواد 

ده انجام ششود. این ترکیاات مورد مطالعه تجربی ونرری قرار رفته وکارهای زیادی در این زمینه می

با کشف  1945درسگال ها به خوبی شگناخته شگده نیسگت. ولی هنوز مکانیزم این خاصگیت آن .اسگت

تا در کاربردهای صگگنعتی و تجاری مواد جدیدی  طراحی شگگدند  3BaTiOخاصگگیت فرو الکتریکی در

ریک، و تمانند خازن با ثابت دی الکتریک بالا، حافره های لایه نازک فروالکتریک، سگنسورهای پیزوالک

به مرورکارهای  فیلباتوجه به خواص قابل توجه این مواد، در این  .ها، مورد استفاده قرار  یرندسوئیچ

  3BaTiOانجام شگگده درباره خواص سگگاختاری، الکترونی و اپتیکی در هر دو حالت حجمی و نانو لایه 

 .پردازیم می

در این فیگل سرو کار داریم، پرداخته و ابتدا توضگیا م تیگری درباره بعضگی از مفاهیم که با آن ها 

سگگپس به معرفی باریم تیتا نات  وچگونگی سگگاختار آن و همینین مطالعاتی که روی این سگگاختار به 

 صورت تجربی و تئوری صورت  رفته شده است پرداخته ایم.

 فروالکتریک ها 2-6-6

ک این است که از یک فاز والاسک کشف شد. تعریف ماده فرو الکتری طتوس1921فروالکتریک در سال 

یک میدان الکتریکی اعمالی یک  وقتی ) دمگای بالا که مانند یک دی الکتریک معمولی عمل می کند

قطاش الکتریکی القا می کند و هنگامی که میدان حبف می شود قطاش به سمت صفر میل می کند 

دارای حوزه هایی با قطاش خود  که به آن فاز فاز پارا الکتریک می  ویند.(  به یک فاز دمای پایین که
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به خودی است و می توان با اعمال میدان الکتریکی بیرونی قطاش خال  در جهت دل واه ایجاد کرد 

با  3Pb(ZrTi)Oیا  3BaTiOشناخته شده ترین فروالکتریک ها  ) فاز فرو الکتریک (،  بار می کند.

فروالکتریک زیادی در بین پروسگگکایت ها سگگاختار بلوری پروسگگکایت هسگگتند. مواد مغناطیس و مواد 

بسگگیاری از ویژ ی های فرو الکتریک ها شگگایه فرومغناطیس ها اسگگت. با این تفاوت که به  .وجود دارد

و به جای چگالی شار  Eمیدان الکتریکی H ، به جای میدان مغناطیسگی P قطاشM جای مغناطش 

جگایگزین می شگگگود. برای مثال مواد فروالکتریک مانند  Dجگابگه جگایی الکتریکی  Bمغنگاطیسگگگی 

فرومغناطیس ها دارای حوزه می باشگگند و قطاش و جابه جایی الکتریکی نسگگات به میدان الکتریکی 

( در نتیجه آن ها هم کاربردهایی در ذخیره 1-2نشگگگان می دهد )شگگگکل  1اعمالی رفتار پسگگگماندی

 می باشد. قطاش باقیمانده rPو الکتریکی  وادارند ی cE [.8]اطلاعات دارند

 

 [.8](: حلقه پسماند الکتریکی1-2شکل )

  پروسکایت ها -2-1-2

معرفی  ردید و  1081بود که در سال  3CaTiO ها ترکیای معدنی با فرمولاولین نمونه از پروسکایت

پروسکایت نامیده شد. هنگامی که ساختار  ، 2پروسکی آلکسویچ لو افت ار زمین شناس روسی کنت به

بینی کند توانست پیشکس نمیکشف و ارائه  ردید، هیچ 1958در سال  اصگلی ترکیاات پروسگکایت

نوری   و ی وسگگگیعی از خواص مغناطیسگگگی، الکتریکیها بتوانند دارای چنین محدودهکه پروسگگگکایت

                                                           
1Hysteretic respond  

Alekseevich Von PerovskiCount Lev 2 
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درصد از عناصر فلزی جدول تناوبی در  98ها به دلیل پایدار بودن ی پروسکایتباشگند. تنوع  سگترده

وط های فلزی م لدر بین سایر اکسیدبه این دلیل باشد که قالب سگاختمان اکسگیدی پروسگکایت می

ل سگگاختاری ها در واقع  روهی از ترکیاات هم شگگکل با فرموباشگگند.پروسگگکایتمنحیگگر به فردی می

8ABO که درآن باشگگند. هسگگتند که دارای سگگاختمان مکعای میA  یک کاتیون فلزی دو ظرفیتی یا

 Aدر این ترکیاات . [18-0]اتم فلزی از فلزات واسطه سه یا پنج ظرفیتی است Bتک ظرفیتی است و

 همسایگی در تایی شش صورت به -ترکوچک کاتیون– B و تایی دوازده صورت به -تربزرگ کاتیون–

و  B ی دو کاتیون در موقعیتهای اکسگگیژن به وسگگیلهقرار دارند. هر یک از اتم اکسگگیژن هایآنیون با

 نشان داده ایم.  BaTiO 3که در ادامه در ساختار انداحاطه شده Aچهار کاتیون در موقعیت 

 

 [.9سلول واحد پروسکایت] (:2-2شکل)

 

 باریم تیتانات-2-2

مواد فروالکتریک دارای این اسگگگت.   Pm-3mدارای سگگگاختار مکعای و  روه تقارنی باریم تیتانات  

مش یه هستند که با اعمال میدان الکتریکی خارجی، یک قطاش الکتریکی در آنها ایجاد که با حبف 

میدان باقی می ماند. اما علاقه به این مواد بیشگتر به دلیل وجود همزمان چند خاصیت فرویی از قایل 
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ی های با سگگاختار پروسگگکایتتریسگگته و فرو یا پادفرومغناطیسگگی اسگگت. در این میان فروالکتریکفروالک

ها هسگتند که از لحا  نرری و تجربی مورد توجه هسگگتند. در واقع ساختار ترین نوع فروالکتریکمهم

در نزدیکترین مراکز وجوه به  Oبه صگگورت پروسگگکایت مکعای اسگگت و یون های  3BaTiOایده ال 

با عدد  Ba+2، باریوم  Aکاتیون  .[11]معمولا فلز واسگگگطه اسگگگت  Bقرار  رفته اسگگگت و  Bکاتیون 

اسگت. این یون ها یک زیر سگاختار مکعای تشگکیل می دهند و در  وشگه های شگگاکه 12همسگایگی 

[. 12،18ر مرکز مکعب اسگگت]د 2باعدد همسگگایگی   Ti+4، تیتانایتBمکعای قرار  رفته اند. وکاتیون 

ت و کوالانسگگی می باشگگد که به صگگورت باریم تیتانا  3TiOعمدتا یونی اسگگت و  Tiو  Baپیوند بین 

 اکسید تیتانات معرفی می شود.

 .3BaTiO [21] ( : ویژ ی های ساختاری در فاز مکعای1-2جدول)

 

 

 

 

 

 

 

 کاربردها 2-9

از نرر شیمیایی پایدار است. حوزه عملکرد دمایی وسیعی  باریم تیتانات هنوز هم کاربرد فراوانی دارد و 

ساخت آن است. این ماده دارای ثابت دی الکتریک بزرگ است آن ساد ی تکنیک های  مزیت دارد و

 Pm3m  روه فضایی

 مکعای نوع ساختار 

 4/13 (A°ثابت شاکه )

 49/3 کاتیون( -اتمی )کاتیونفاصله 

 85/8 آنیون( –فاصله اتمی )کاتیون 

 1225  (C°)دمای ذوب

 19/288 (g/molجرم مولی) 
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مشکل اصلی استفاده از آن به عنوان یک ماده دی الکتریک، تغییرات نا هانی ثابت دی الکتریک  ولی

ماده با دماست. به هر حال به دلیل ثابت دی الکتریک بالا و خواص پیزوالکتریکی  و فروالکتریکی آن 

سایر دستگاه های  ه در سونار زیر آبی ، مینهای صوتی و خازن های سرامیکی واستفاده فراوانی از جمل

باریم تیتانات در حالت سرامیکی عایق است اما با قطای کردن آن دارای خاصیت   [.11الکترونیکی دارد] 

 پیزوالکتریک  می شود. مطالعات فراوانی درباره این ترکیب صورت  رفته که غالاا به صورت تجربی بوده

 [.14است ]

 مروری برکارهای انجام شده -2-4

  GGAدر چارچوب FPLAPWرا با محاساات  3BaTiOو همکاران خواص الکترونی ترکیب  1کوهن

پروسکایت ایده آل آن دارای یک شاکه مکعای )فاز پاراالکتریک( است که اغلب . ندبررسی کرد LDA و

 .[15درجه سانتی  راد تادیل می شود] 188دمای با کاهش دما به فاز فروالکتریک با تقارن کمتر در 

( و سه اتم 5/5،8/5،8/8در مرکز با م تیات ) Tiاتم  (،8،8،8در مکان )  Baسلول واحد آن مکعای اتم

  a.u( با ثابت شاکه5/8، 5/8، 8( و)5/5،8،8/8( و )5/5،8/8،8اکسیژن در سه مرکز وجوه با م تیات )

آنها درابتدا به بهینه سازی  [.12( نشان داده شده است]2-2) است که سلول واحد آن در شکل 85/8

 با (. 8-2پرداختند  که در توافق با دیگر محاساات تئوری بود )شکل 3BaTiO اختار بلوریس حجم 

اختلاف قابل ملاحره ای بین حجم تجربی وتئوری وجود داردو همینین   LDAاین حال در تقریب

تجربی نزدیکتر است.  ه مقدارب GGA96با تقریب  LAPW-FPروش ثابت شاکه با استفاده از

[ انجام شده است که با استفاده از نرریه تابع 12] wein2kمحاساات با استفاده از کد محاسااتی 

پردازد. تقریب به حل معادلات می FPLAPW چگالی و روش امواج ت ت بهاود یافته با پتانسیل کامل

 تاادلی استفاده شده است. -استهمبرای محاساه پتانسیل ه GGAشیب تعمیم یافته 

 

                                                           
ohenK 1 
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 [15ی]در حالت حجم  3BaTiOسلول واحد  : ( 8-2) شکل

 

 3BaTiO [15.](: نمودار انر ی برحسب حجم برای ساختار مکعای 4-2شکل )

در حجم ممکن  LDAآنها دریافتند که نتایج به حجم حسگگاسگگیت زیادی داشگگته و خطاهای معمول 

 است به خطاهای چشمگیری منجر شود. 
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[. 21]مورد مطالعه قرار دادند GGAو همکارانش  پروسگگکایت  باریم تیتانایت را با تقریب   1ایوکوبا  

می تواند حجم موازنه ای را سگگاز ار با آزمایشگگگات بدسگگگت  GGA درتقریبK که با تنریم پارامتر 

را به ازای حجم های م تلف اطراف حجم  3BaTiO حالت پایهبرای این منرور انر ی . [19-81]آورد

( نشان داده شده است، همانطور که در جدول مشاهده می 2-2که در جدول )  تعادلی محاساه کردند.

 (GGA96)با تقریب شیب تعمیم یافته  و FP-LAPWشود ثابت شاکه ای که با استفاده از روش  

به دسگگگت آورد به مقدار تجربی نزدیکتر اسگگگت. نتایج مربوط به مقادیر تجربی و نرری طول پیوند در 

( ارائه شده است. نتایج این جدول بیانگر آن است که نزدیکترین فاصله بین اتم ها در تمام 8-2جدول )

ریب ه به  نوع تقتقریب ها در حالتی که با اسگتفاده از ثابت شگاکه تجربی محاساه شده اند بدون توج

برای حالتی که با استفاده از ثابت  شاکه  نرری محاساه شده اند   یکسان می باشد و همین موضوع را

هماستگی -صادق است یعنی نزدیکترین فاصله بین اتم ها به نوع تقریب اعمالی برای پتانسیل تاادلی 

 .نها به ثابت های شاکه بستگی داردوابسته نیست و ت

 [.15،12(: پارامترهای محاساه شده در کارهای تئوری وتجربی برای ساختار مکعای باریم تیتانات]2 -2جدول) 

 

 

 

 

                                                           
Bagayoko 1 

Experime

ntal 
 

Theoretical 
LDA 

 

Experiment

al 
 

FP-LAPW 

LDA 

 

FP-LAPW 

GGA91 
FP-LAPW 

GGA96  

52/8 45/8 58/8 44/8 21/8 5/8 a(au) 

- 195 188 8888/145 2288/104 2222/100 B(Gpa) 

- 14- 18×5/2 14- 18×4/2 14- 18×9/2  14- 18×4/5 14- 18×8/5 /N)2  K(m 

- - - 09/10419- 24 /10441- 28 /10480- (Ry)0E 
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 [.15،12( برای باریم تیتانات]au( : مقایسه نزدیکترین فاصله بین اتم ها ) برحسب 8-2جدول )

                     

با سگگگاختار  3BaTiOکوهن و همکگارانش سگگگاختگار الکترونی ، چگگالی حگالتهای کلی وجزئی بلور 

  (FP- LAPW)پروسگکایت مکعای را نیز محاساه کردند. محاساات با روش امواج ت ت بهاود یافته

صگگگورت  رفته   (GGA)با تقریب شگگگیب تعمیم یافته  (DFT) در چگارچوب نرریگه تابع چگالی

( و 5-2[. نمودار چگالی حالات باریم تیتانات حاصگگل از کار این  روه در شگگکل های  و )12،14اسگگت]

 ( نشان داده شده است.2-2)

- 

 3BaTiO[12.] ( : نمودار چگالی حالت کل برای ساختار مکعای5-2شکل )

 

 تجربی

FP-LAPW 

LDA 

 باثابت تجربی

FP-LAPW 

LDA 

 باثابت نرری

FP-LAPW 

91GGA 

 باثابت تجربی

FP-LAPW 

91GGA 

 باثابت نرری 

FP-LAPW 

92GGA 

 باثابت تجربی

FP-LAPW 

92GGA با

 ثابت نرری

 

8540/5 85208/5                                                         8888/5 85208/5 8888/5 85208/5 8888/5 Ba-O 

891/8 805/8 85/8 805/8 85/8 805/8 85/8 Ti-O 

891/8 805/8 85/8 805/8 85/8 805/8 85/8 O-Ti 
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 3BaTiO[14.]برای ساختار حجمی  ( : چگالی حالت های جزیی6-2شکل )

بررسگی نمودار چگالی حالت باریم تیتانات نشگان می دهد که قسگمت بالایی نوار ظرفیت )نزدیک تراز 

اتم تیتانیم ، سهم   dاتم اکسگیژن ،تشگکیل شده است. حالت  pاتم تیتانیم و  dفرمی( از حالت های 

ام  pعمگده را در کمینگه نوار رسگگگانش دارد که منجر به تشگگگکیل  اف نواری بین این حالت وحالت 

 .ی شوداکسیژن م

( نشان 8-2محاساه نمودندکه در شکل )  GGAراباتقریب   3BaTiOساختار نواری  چنین آن هاهم 

با تقریب های م تلف مطالعه شده است در فاز پارا الکتریک  3BaTiOساختار نواری [.12داده اسگت]

برای مش بندی در ناحیه اول   k[. تعداد نقاط18( نشگان داده شده است]4-2که نتایج آن در جدول)

انت اب شگده اسگت و همگرایی بر مانای انر ی قرار داده شده  8و پارامتر همگرایی برابر  488بریلوئن 

 است.
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 .[12] (GGA)با استفاده از تقریب   3BaTiOساختار نواری  (:8-2 )شکل

 

( نشان داده شده است. مقیاس 8-2در شکل ) 3BaTiOساختار نواری محاساه شده در فاز مکعای برای 

ولت  است و مادا انر ی به طور دل واه  ماکزیمم نوار ظرفیت انت اب شده  –انر ی برحسب الکترون 

فلز واسطه  dاست که از نواررسانش   Γدر نقطه  eV05/1 رسانا با  اف مستقیمیک نیمهاست. ترکیب 

(Ti) مقدار اف کوچکتر از  اف نواری تجربی [19،10]جدا می شوند .eV8  برای باریم تیتانات

 [.22است]

 خواص ساختاری و الکترونی، چگالی حالت و به بررسی   2281و همکاران نیز در سال  1جون-کیو

از محاساات نرریه ابتدایی چگالی کارکردی برای تعیین  .[28]پرداختند 3BaTiOخواص اپتیکی 

پایداری نسای و پارامترهای ساختاری این فاز ها با نتایج نرری و تجربی  زارش شده هماهنگ بودند. 

در مورد ساختارهای نواری، چگالی حالات و پیوند شیمیایی هشت فاز بحث می کنیم. علاوه بر این 

 را بدست آوردند.  خواص اپتیکیرا تحلیل کرده و مکعای  3BaTiOتوزیع الکترونی 

                                                           

 Jun Liu-Qi
 1 
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     (ه)P2mm (د)، P4/mmm (ج، ) P4mm( )ب ، pm3m (الف):  فاز بلورین هشت ساختارهای (:0-2شکل)

Amm2،(و(   R3m  ، ()ز C222 ،(ح)/mmc3P6  اتم هایBa  به رنگ ساز و اتم هایO .به رنگ قرمز هستند 

، m 3pm   ،P4mm ،P4/mmm  ،P2mm ،Amm2نریر 3BaTiOساختارهای کریستالی 

C222 ،/mmc3P6 ،R3m   انتقالات فاز ناشی  داده شدند.نمایش   (8-0)تعیین شده که در شکل

 P4mmمکعای به  m3pmسه انتقال فاز را تجربه می کند: از  3BaTiOاز حرارت نشان داده است که 

 )الف(

 

 )ب(

 

 )ج(

 

 )د(

 )ه(

 

 )و(

 

 )ز(

 

 (ح)
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و در نهایت  C 5-0°راست  وشه در دمای Amm2، سپس به  C 132–103°چهار  وشی در دمای

 صورت می  یرد. -98تا  -C 22°لوزی رخ در دمای R3mبه 

( به نمایش در آمده و ماتنی 9-2در ناحیه بریلوئن در شکل ) 3BaTiOساختارهای نواری هشت فاز 

  .است GGAبر حجم های بهاود یافته از محاساات 

 

 3BaTiO  [24.]نواری هشت فاز(: ساختار های 9-2شکل )

اکثرا به فاز مکعای  3BaTiOداده هگای نرری برای خیگگگوصگگگیات سگگگاختاری، الکترونی و اپتیکی 

اختیاص یافته و خیوصیات دیگر فاز ها به ندرت مورد بررسی قرار  رفته اند.  نتایج محاساه شده در 

صگگورت  رفته اسگگت.  DFTکنار داده های تجربی و تحلیل نرری موجود با اسگگتفاده از تابع چگالی 

شان ن  3BaTiO برای هشت فاز ( نشان داده شده است مقدار  اف نواری4-2همانطور که در جدول )

 )الف(

 

 (ب)

 
 (ج)

 
 (د)

 
 (ه)

 
 (و)

 
 (ز)

 
 (ح)

 

 )الف(

 

 (ه)

 

 (ح)

 

 (د)

 

 (ز)

 

 (ج)

 

 (و)

 

 (ب)
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 و مقدار  اف نواری در تجربه eV88/1برای سگگگاختار مکعای باریم تیتانات برابر  داده شگگگده اسگگگت.

eV28/8 .زارش شده است  

 [.24درکنارداده های تجربی ونرری موجود]3BaTiO(: اف نواری محاساه شده هشت فاز4-2جدول)

 

( چگالی حالت های جزیی نشگان داده شگده اسگت. همانطور که نشان داده شده نوار 18-2در شگکل )

بوده  Ti-3dتشکیل شده که نشان دهنده ی پیوند زنی با  O-2pظرفیت نزدیک  تراز فرمی از حالات 

 Ti-3dاسگگت. ا رچه نوار رسگگانش از حالات  Tiو  Oو نشگگان دهنده پیوند کووالانسگگی بین اتم های 

 آن ها تابع دی الکتریک علاوه براینپایدار می باشگگد.  DOSاین پیوند بر طاق نتایج  ناشگگی می شگگود.

( )  ( 11-2به ترتیب در شگگکل )را نیز محاسگگاه  نمودند. ب ش حقیقی وموهومی تابع دی الکتریک

)1 در  eV8 در حدود نشگان داده شده است. قله )   مش یه   بار از ترازP2  اتم اکسیژن  به تراز

d8  اتم تیتانیم می باشد که درنقطهΓ [21]رخ می دهد. 
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 3BaTiO [28.]جزیی هشت فازحالت های چگالی  (:81-2) شکل

محدوده،  یندر ا یانر  یترازهاقله های بعدی نشگانه  بارهای ناشی از فرکانس های بالاتر می باشند. 

سات عکس ن یکالکتر یبا نمودار تابع د یکیاپت یدارند. رسگانند  یفیضگع یاربسگ یکیاپت یرسگانند 

ترازها مانع  یاست  بدان معنا است که انر  قله یکه نمودار دارا ییدهد در جا یشکل ها نشان م دارد.

 شوند.  یم یلشوند و به فوتون تاد یو در عوض باعث جبب آن م یسیعاور امواج الکترومغناط

 )الف(

 
 (ب)

 
 (ج)

 
 (د)

 
 (ه)

 
 (و)

 

 )الف(

 

 (ز)

 
 (ح)

 
 (ه)

 

 (د)

 

 (ج)

 

 (ب)

 

 )الف(

 

 (و)

 

 (ز)

 

 (ح)
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)( : توابع دی الکتریک 11-2کل)ش )  3هشت فازBaTiO   ،)[.28] ب ش موهومی )ب( ب ش حقیقی )الف 

 

 یدهو ماده در آن به صورت کدر د شوند یبرابر  اف ماده باشگند جبب م یانر  یکه دارا ییفوتون ها

با  یسگگاز ار خوبنشگگان می دهد که  eV4 ی راقله بزر  یکالکتر یتابع د یموهوم قسگگمت. ی شگودم

   FP-LAPW  رفت که روش  یجهتوان نت ی[. پس م22دارد] eV 8/4در حدود  یتجرب یداده هگا

 )الف(

 

 (ب)
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 یکلکترا یصفر، معرف ثابت د یدر انر  یکالکتر یتابع د یقیحق ب ش. با تجربه دارد یخوب یساز ار

)1یک اسگگگتات 0)   یبا توجه به آنکه به ازا. باشگگگد یم ( ) 0   ،یو به ازا یرفتار فلز ماده 

1( ) 0  یقیکه قسگگمت حق یفرکانسگگ ینیندهد. هم یاز خود نشگگان م یکیالکتر ی، ماده رفتار د 

شگگود. با توجه به شگگکل  یم یدهنام یشگگود فرکانس پلاسگگمون یم یآن منف یبه ازا یکالکتر یتابع د

 یاز خود نشان م یرفتار فلزمنفی می شود  eV 11 ی انر  در تابع دی الکتریککه   یریم یم یجهنت

هم رفتار فلزی و هم رفتار  3BaTiOپس نتیجه که  رفتند این اسگت که ساختار حجمی  .[28] دهد

)ب ش های موهومی و حقیقی تابع دی الکتریک  دی الکتریک از خود نشگان می دهد. )   در شکل

 ثابت دی الکتریک ثابت که با نتایج تجربی سگگاز ار هسگگتند. ( نشگگان داده شگگده اسگگت 2-11)

،   m 3pmبرای884/4و  590/4، 850/4، 482/4، 509/4، 511/4، 548/4، 829/4عاگگارتنگگد از 

P4mm ،P4/mmm  ،P2mm ،Amm2 ،C222 ،/mmc3P6 ،R3m [24،28] می باشد. 

 
)ضریب شکست نمودار (: 21-2شکل ) )n    3هشت فازBaTiO [28.] 

)ضریب شکست نمودار )n   3هشت فازBaTiO  (0)است. ضریب شکست ثابت  )در شکلn  عاارتند

. Amm2و  m 3pmبرای،  120/2 و144/2 ,101/2 ,899/2 ,142/2 ,124/2 ,182/2 ,104/2از 

C222،P2mm  P4mm ،P4/mmm ،/mmc3P6  ،R3m می باشد . 
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 نانولایه باریم تیتانات 2-5

بگا توجگه بگه رونگد کوچک سگگگازی قطعات الکترونیکی و با ورود به عرصگگگه فناوری نانو در دهه های 

اخیرصنایع تولیدی وتحقیقاتی و دانشگاهی به سمت نانوساختارها ی مواد سوق پیدا کرده اند. بنابراین 

یه لا مگا نیز دراین ب ش بگه مطگالعگاتی کگه تگاکنون برروی خواص سگگگاختاری الکترونی واپتیکی نانو

3BaTiO   به مطالعاتی درباره  2812لی و همکارانش درسال  اخیرا لانگتو ایم.پرداخته صورت  رفته

پرداخته اند. و  PBEsolی نگانو صگگگفحگه بگاریم تیتانایت با اسگگگتفاده از نرریه تابع چگالی وتقریب 

 .  [25]( ساختند18-2ی باریم تیتانایت به صورت شکل )-نانوصفحه 

 

  8BaTiO[28.]مدل شایه سازی با ابعاد کم نانو صفحه  :( 18-2شکل )                      

در واقع این  .می باشد =A822/4c °و =A 988/8 a=b °مقدار ثابت شگاکه براسگاس این مطالعات .

مشاهده می شود. مقدار  )14-2( روه نمودار چگالی حالت را برای این ساختار رسم کردند که درشکل 

 .می باشد eV2 اف نواری که  زارش کردند در حدود 
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 8BaTiO[28.]نمودار چگالی حالت کل برای نانو صفحه    :( 14-2شکل )
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 سومفصل 

 

 نظریه تابعی چگالی 
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 مقدمه 9-6

پردازیم، بنابراین مناسب است که ابتدا طیف انر ی می محاساههای م تلف در این فیل به بررسی روش

 پردازیم و سپسکمی در مورد نوارهای انر ی صحات کنیم. در ابتدا به چگونگی ایجاد نوارهای انر ی می

این فیل به در ادامه . ت آوردن این نوارها را خواهیم پرداختهای م تلف برای به دسها و روشمدلبه 

 ردازیم. پس آن انجام شده است مینامه براساکه محاساات در این پایان تابعی چگالی رریهبررسی کامل ن

 نوارهای انرژی  9-2

در این  کنیم.نحوه ایجاد نوارهای انر ی از تقریب الکترون مستقل استفاده می ساده تربرای درک بهتر و 

 :[22،25]شودشرودینگر زیر بررسی میی تقریب رفتار الکترون در یک جامد بلوری توسط معادله

     
2

2                                                                                 
2

V r r E r
m

 
 
    
 

(1- 3) 

که در آن  V r  کنش شود که هم شامل برهمها احساس میپتانسیل بلور است که توسط الکترون

و  E .ها استکنش بین الکترونها و هم شامل برهمالکترون با تمام اتم r  به ترتیب ویژه مقدار و

. پتانسیل  حالت می باشندویژه V r  یک پتانسیل تناوبی است که خاصیت تقارن انتقالی بلور را دارد

 یعنی:

                                                                                                              V r R V r  (2- 3)    

شرودینگر برای یک پتانسیل تناوبی باید به  حل معادله 1بردار شاکه است. طاق قضیه بلاخ Rدرآن که

 صورت تابع موج بلاخ زیر باشد:

                                                           
The Balkh theorem 1 
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   .                                                                                                         ik r

k k
r e u r  (3 - 3) 

این تابع موج یک اوربیتال بلوری است و در اطراف اتم خاصی جایگزیده نیست، بنابراین الکترون متعلق 

تابعبه کل بلور است.  ku r  ،همان خاصیت تقارن انتقالی شاکه را داراست. ا ر الکترون کاملاً آزاد بود

اما وجود  ،(8-8) ماند )یعنی همان قسمت نمایی رابطهتابع موج آن به صورت موج ت ت باقی می ku r 

 1وبروید از طرفی الکترون طاق نرریهاد نیست و با شاکه اندرکنش دارد. دهد که الکترون آزنشان می

2کند و دارای طول موج عمل می kمانند یک موج با بردار موج 

k


    و اندازه حرکتP k 

 است. 

 داریم: و حبف تابع نمایی از طرفین رابطه (1-8) رابطهدر  ) 8-8  (با جایگباری رابطه

       
2

2

                                                                   
2 k k

ik V r u r E u r
m

 
     
 

(4 - 3) 

موج برای  که در واقع معادله 
k

u r توان آن را به طور مشابه شرودینگر بوده و می است و شایه معادله

 چندین جواب kبستگی دارند. به ازای هر  kمقدار به تابع و هم ویژهبالا هم ویژه حل کرد. مطابق رابطه

های  سسته  که انر ی آید برای این معادله به دست می
2, 1,

...., ,
k k

E E جا که دهند. از آنرا تشکیل می

 : (1-8) کنند شکلبه طور پیوسته تغییر می kغییر وابسته هستند با ت kها به این انر ی

به صورتمقدار  دهند. انر ی ویژهیک نوار انر ی را تشکیل می ،ای از ترازهامجموعه( 1-8در شکل )

,n k
E که اندیس نوشته می شودn شود و نماینده نوار ضریب نواری نامیده میn ام است. تعداد نوارها

 ی انر یشود. هر نوار یک ناحیهها اشغال میترین نوارها توسط الکترونپائین معمولاً زیاد است اما فقط

لاترین مقادیر را در بر ترین تا باد از پائینشورسم می kکند که چون در فضایمعین را مش   می

 . یردمی

                                                           
Doubtory Theory 1 
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 ها و نوارهای انر ی اف (:1-8شکل )

که نواحی  نامیده می شوند 1های انر یاند افجدا کرده هایی از انر ی که نوارهای انر ی را از همبازه

 ها اشغال شوند.لکترونتوانند توسط اای هستند که نمیانر ی ممنوعه

 2مدل الکترون آزاد 9-2-6

. در این مدل فرض [28]تر در مورد فلزات صحیا است که دارای الکترون رسانشی هستنداین مدل بیش

هایی که در رسانش شرکت دارند کاملاً آزاد هستند و فقط یک پتانسیل در سطا نمونه شود الکترونمی

  ردد که در شکل زیر نشان داده شده است:ها اعمال میبر آن

 

 .[28]پتانسیل در مدل الکترون آزاد (:2-8)شکل 

                                                           
Bandgaps 1  

Free electron model 2 
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-ترونشود الککند. همینین فرض میها را داخل نمونه محاوس میاثر این پتانسیل این است که الکترون

ها هیچ برخوردی )جز برخورد با سطا نمونه و بازتاب از آن( را ندارند که این فرض شایه رفتار یک  از 

درست است که این مدل  ویند. ن مدل را الکترون آزاد میهمین علت ایآل محاوس است و به ایده

ای ههای زیادی را در توصیف ویژ یها متفاوت است اما به دو علت زیر موفقیتکاملاً با واقعیت سیستم

 .فلزات داشته است

 (NFE) 6مدل الکترون تقریباً آزاد -9-2-2

لور شود پتانسیل بشود اما فرض میدر نرر  رفته میدر این مدل پتانسیل ناشی از مغزهای یونی نیز 

کنند. وقتی پتانسیل ضعیف باشد آزاد عمل می ها همیون یک ذرهقدر ضعیف است که عملاً الکترونآن

اختلال ضعیف  ی استفاده از نرریهتوان اثر آن را به عنوان یک اختلال در نرر  رفت چون لازمهمی

 بودن پتانسیل اختلالی است. 

  2مدل بستگی قوی 9-2-9

در نتیجه وقتی یک الکترون در خلال  .در این مدل فرض بر این است که پتانسیل بلور قوی باشد

افتد و قال از آن که به یون دیگری تونل بزند مدت حرکتش در درون شاکه توسط یک یون به دام می

دام یک یون  است عمدتاً در اطراف آن ماند. در زمانی که الکترون در زیادی در اطراف یون اول باقی می

گر های دیزند، یعنی تابع حالت آن اساساً مربوط به یک اوربیتال اتمی است و از اتمیون منفرد دور می

رود، چون در د به کار مینهست d8تر در مورد فلزات واسطه که دارای تراز متگثر نیست. این مدل بیش

 شوند.  های دیگر متگثر میمقدار کمی از اتمهای یک اتم فقط این فلزات اوربیتال

 

                                                           
1 Nearly-Free-Electron Model(NFE) 
2 Tight-bonding model 
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 6ایروش یاخته 9-2-4

ترین روشی است که برای محاساات نواری مورد استفاده قرار  رفته است. این روش در سال قدیمی

شود و هر های واحد تقسیم میدر این روش بلور به یاخته .معرفی شد 8و سایتس 2توسط ویگنر 1982

نامند که با رسم صفحات سایتس می-ویگنر  یرد. این یاخته را یاختهخود قرار می اتم در وسط یاخته

کند و با در نرر  رفتن حجم محیور بین عمود منیف خطوطی که یک اتم را به همسایگانش وصل می

. الکترون درون یک یاخته خاص فقط از پتانسیل یون درون آن [88-20]شوداین صفحات ساخته می

رسانشی  هایها، به علت پوششی که الکترونهای سایر یاختهیرد چون تگثیر پتانسیل یونپبتگثیر می

ند و کنشرودینگر را در یک یاخته حل می پوشی است. بنابراین معادلهکنند قابل چشمها ایجاد میآن

 کنند.  شرط تناوبی بودن تابع موج را بر شکل یاخته اعمال می

کند ولی در خارج از آن آید در مغز یونی نوسان میبع موجی که به دست میشرودینگر تا با حل معادله

های یاخته و یا به عاارت بهتر در  یرد. بنابراین تابع موج در اغلب قسمتمقدار ثابتی را به خود می

 دهنده وجود یک پتانسیل ثابتکند، که این رفتار نشاناغلب نقاط بلور مانند یک موج ت ت رفتار می

ردد.  ای بر الکترون اعمال میهد مغزهای یونی پتانسیل قابل ملاحراغلب نقاط بلور است و تنها در خودر 

ای  ههای رسانشی را الکترونتوان الکتروندهد که چرا مثلاً در سدیم میاین نتیجه به خوبی نشان می

ودن بی بز اعمال شرط تناوای اآزادی با تابع موج ت ت در نرر  رفت. از نرر ریاضی این مطلب، نتیجه

رغم مفید بودن آن بیش از حد ساده است و در حال حاضر ای علیروش یاختهتابع موج در یاخته است. 

شرودینگر  شود. یکی از اشکالات عمده آن این است که وقتی برای حل  معادلهاز آن استفاده نمی

 م.  یریلور را کاملاً نادیده میر بکنیم ساختاسایتس را با یک کره جایگزین می-ی ویگنریاخته

                                                           
1 The Cellular Methed 
2 Wigner 
3 Seitz 
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  (APW) 1روش موج تخت گسترش یافته 9-2-5 

ای هبندی شده که از نارساییای فرمولکند ولی به  ونهای استفاده میاین روش از نتایج روش یاخته

آن اجتناب شود. از آن جایی که در اغلب فضای باز بین مغزهای یونی پتانسیل مؤثر بلور ثابت است، 

-می 2ینت-شود. این پتانسیل را پتانسیل موفینبا فرض وجود چنین پتانسیلی شروع می APWروش 

نابراین صفر است. بنامند که پتانسیل یک یون آزاد در مغز یونی است. این پتانسیل در خارج از مغز یونی 

 توان به صورت زیر در نرر  رفت:را می kتابع موج برای بردار موج 

.1
                               

                                                                        

 Atomic Fuction                    

ik r

s

k

s

e r r
w V

r r




 
 

(5 - 3)

شود تابع موج در خارج از مغز یونی یک موج  ونه که مشاهده میشعاع مغز یونی است. همان srکه  

در آن ناحیه پتانسیل ثابت است. در داخل مغز یونی تابع موج یک تابع شاه اتمی ت ت است چون 

-ای انت اب میآید. این تابع اتمی به  ونهشرودینگر برای اتم آزاد به دست می است که از حل معادله

دهد به طور پیوسته به موج ت ت تادیل شود که ای که مغز یونی را تشکیل میشود که در سطا کره

شکل بلاخ را ندارد ولی با در نرر  رفتن   kw ردد. تابع این روش به عنوان شرط مرزی اعمال می در

 د:کننترکیب خطی زیر این کماود را جاران می

                                                                                                         k k G k G
G

a w
 

 (6 - 3)

ی وارون است و ضریب جمع روی تمام بردارهای شاکه
k G

a


ای به  ونه  kتوسط این شرط که باید 

ساختار نواری بسیار مورد استفاده  این روش برای محاساه ردد. نر ی کمینه شود تعیین میباشد که ا

م، به همین ایبهره جسته در این پایان نامه از این روش  یرد. ما نیز در انجام محاساات خودقرار می

  ایم.مورد بررسی قرار داده بار دیگر آن را به طور کامل پایان این ب شخاطر در 

                                                           
1 Augmented Plane Wave 
2 Muffin-tin 
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 عنوان ت ت به امواج از روش این در [.82-88]شد پیشنهاد 1988 سال در 1اسلیتر توسط APW روش

آزادند  بیش و کم هاالکترون هسته، از دور ناحیه در دانیممی که همانطور .شودمی استفاده پایه مجموعه

 با هامیلتونی توابع ویژه ت ت نیز شوند. امواجمی توصیف ت ت امواج وسیله به آزاد هایالکترون و

-موفین کره کره، این   یریم.می نرر در کره یک اتم هر اطراف توصیف این باشند. بامی صفر پتانسیل

می ملاحره 8-8شکل  در که طورشود. همانمی تقسیم ناحیه دو به فضا وسیله این به .دارد نام 2تین

 در شود کهمی تین نامیده-موفین ناحیه است، شده اشغال تین-موفین کرات توسط که قسمتی شود

است  معروف ایشاکهدرون ناحیه به هاکره این خارج باقیمانده فضای است، شده مش    αSبا شکل

 [.88]است شده داده نشان  Iبا   شکل در که

 
 هاتین و فضای خارج از آن-های موفینتقسیم فضای درون یاخته به کره (:8-8)شکل 

 

 شوند:ها به صورت زیر تعریف میدر این روش پایه
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(7 - 3)  

و  است بسیط یاخته حجم Vکه 
nk اول بریلوئن ناحیه است و محدود به وارون فضای کل در برداری 

 یعنی: شودنمی

                                                           
1 Slater 
2 Muffin tin sphere 
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                                                                                                                  n nk k g  (8 - 3)  

),است و  در منطقه اول بریلوئن برداری kو  وارون شاکه بردار ngکه  )lu R E شعاعی  جواب

 در توابع موج است. بنابراین تین-موفین کره داخل کروی پتانسیل در Eازای انر ی  به شرودینگر

 یعنی :  دهیممی بسط دو انه پایه توابع این حسب بر را شم – کوهن رابطه

     
max

,                                                                                         
n

n

k

k n n

k k

r c k k r 
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برای به دست آوردن ضرایب  nc k نمود: استفاده وردشی روش از باید 
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 توانمی بسط ضرایب آوردن به دست برای پس باشند پیوسته باید تین-موفین کره مرز در موج توابع

 .داد بسط بسل توابع و کروی هایهارمونیک برحسب را ت ت تابع موج

       *

0

exp , 4                                                      

         

l
l

n l n lm n lm

l m l

ik r i j k r Y k Y r
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 تعداد حالت کلی است. در نامعین Eمقدار هنوز ولی آیدمی بدست A مقدار شرایط این اعمال با

 شرط برای Aضریب  محدودی تعداد تا  رددمی باعث مسئله این و است نامحدود رابطه فوق جملات

 به و بپبیریم  maxK برای را مش یی مقدار یک فقط که مجاوریم ما عاارتیبه  .باشیم داشته مرزی

 معینی مقدار صورت به I ناحیه  برای توابع محدودیت این .کنیم اعمال توابع بر را محدودیت نوعی

 ارتااطی  maxKو  تین-موفین کره شعاع ترینمیان کوچک کلی حالت  ردد. درمی مش    maxK برای

 دارد: وجود زیر صورت به
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max max =l                                                                                                               R K (14 - 3) 

 زده باشد ت مین نزدیک شم-کوهن مقادیر ویژه به کهطوری حدسی، به صورت نیز E انر ی مقدار

 هامیلتونی ماتریس توان عناصرمی بنابراین و  رددمی مش   پایه توابع مجموعه ترتیب بدین. شودمی

 .کرد حل را مقداری ویژه معادله و نوشته را

),شعاعی  تابع اینکه یکی هستیم مواجه چالش دو با APW روش  در )lu R E ها انر ی ازای برخی به

 دوم  .داشت خواهیم شد و جواب مجانای خواهد ماهم  lmAلبا  شده صفر تین-موفین کره مرز روی

),در  انر ی چون اینکه )lu R E دترمینان در جملات لبا باشد شم-کوهن مقدار ویژه همان باید 

 ن واهد جواب به دترمینان کردن قطری بار یک بنابراین با .دهندمی را غیرخطی معادلاتی تشکیل

 حجم نهایت در پس . ردد تکرار نوارها از یک هر در و های مجاز  Kازای به باید و محاساات رسید

 .شد صرف خواهد زیادی زمان و رفته بالا محاساات

 6پتانسیلروش شبه 9-2-1

در این روش نیز مانند روش موج ت ت  سترش یافته به دناال تابع موجی هستیم که در داخل مغز 

سایتس به صورت موج ت ت باشد. در روش -یونی سریعاً نوسان کند ولی در سایر نقاط سلول ویگنر

 پتانسیل این تابع موج به صورت زیر است:شاه

                                                                                                           k k i i

i

w a v  (15 - 3)  

های اتمی یعنی جمع روی همه لایه iیک تابع اتمی است و جمع روی    ivیک موج ت ت و  kکه 

تا اطمینان حاصل کنیم که الکترون شود انت اب می  ivعمود بر تابع  kاند. تابع که اشغال شده

 شود. رعایت می 2کند که قالا ًپر نشده است و در نتیجه اصل طرد پائولیاوربیتالی را پر می

 شرودینگر جایگزین کنیم داریم: را در معادله  kwا ر 

                                                           
potential method-Pseudo 1  

Pauli's exclusion principle 1  
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Vشود وبیان می  Vبالا پتانسیل مؤثر با در رابطه    که ازV پتانسیل نام دارد.  تر است، شاهکوچک

Vرتشود و شاه پتانسیل ضعیفدهد که پتانسیل مؤثر توسط توابع اتمی حبف میاین رابطه نشان می   

توان درک کرد چرا مدل الکترون یابند. حالا میتری میهای رسانشی آزادی بیشماند و الکترونباقی می

ساختار نواری بسیاری از فلزات و   و است. این روش برای محاساهآزاد برای سدیم تا حد زیادی جواب

 .[85،84]رودرساناها به کار مینیمه

 (DFT)6تابعی چگالی نظریه 9-9

یک روش یا مدل مکانیک کوانتومی اسگگت که در فیزیک و شگگیمی برای بررسگگی  تابعی چگالی نرریه

ها و یا ها ، مولکولای  به ویژه اتمذرههای بسسگگگاختار الکترونی )به طور کلی حالت پایه( سگگگیسگگگتم

اسگگتفاده از الکترونی با های سگگیسگگتم بسرود. چون در این نرریه ویژ یفازهای چگالیده به کار می

گالی  فته تابعی چ  ردد، به آن نرریهتوابعی که وابسگتگی فضگایی به چگالی الکترون دارند تعیین می

ترین روش موجود در فیزیک ماده چگال ، فیزیک محاسااتی و شود.  این نرریه مشهورترین و روانمی

ت جامد خیلی مشهور به خاطر کاربردش در فیزیک حال 1988در سال  DFTشیمی محاسااتی است . 

دقت کافی را برای محاساات شیمی کوانتومی را پیدا نکرد، یعنی تا زمانی  1998شگد ، ا رچه تا سال 

 2های هماسگگگته و تاادلیکنشمدل بهتر برهم هگای موجود در آن به قدر کافی برای ارائهکگه تقریگب

های های حالت جامد با دادهسیستمبرای  DFTدر بسیاری از موارد نتایج محاساات  .اصلاح نشده بودند

های اخیر هنوز مشگگگکلاتی برای توصگگگیف درسگگگت آزمایشگگگگاهی مطابقت دارد. برخلاف پیشگگگرفت

                                                           
Functional density theory 2 

2 Exchange and correlation interactions 

http://en.wikipedia.org/wiki/Exchange_interaction
http://en.wikipedia.org/wiki/Exchange_interaction
http://en.wikipedia.org/wiki/Electronic_correlation
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)مسگله  1تابعی چگالی به ویژه برای نیروهای واندروالس نرریه های درون مولکولی به وسیلهکنشبرهم

دیداً های شتانسگیل کروی و دیگر سگیسگتمهای انتقالی، سگطوح انر ی پپراکند ی( ، انتقال بار، حالت

جدید برای غلاه  DFTهای روش رساناها وجود دارد . توسعه اف نواری در نیمه هماسته و در محاساه

بر این مشکلات )با استفاده از تادیلات تابعی یا در بر  رفتن جملات اضافی( یک موضوع مطالعاتی در 

 این عیر است.

ی ثابت قرار دارد اما پایه F)-(T 2فرمی -تابعی چگالی در مدل توماس نرریههای ادراکی ا رچه ریشگگه

-های اصلی هوهنارگ. نرریه[28]استوار است K)-(H 8نرریات هوهنارگ و کوهنبراساس نرری آن 

های پایه غیرتاهگن در غیاب میدان مغناطیسگگگی کاربرد دارند، ا رچه این دو کوهن فقط روی حگالت

فرمی -بتدا به سراغ مدل توماس. ا[48-88]اندشدن این موارد نیز تعمیم  داده شدهنرریه برای شامل 

ای را بر حسب توابعی که ذرهتوان انر ی سیستم بسرسیم که میجا به این نتیجه میرویم و در آنمی

. در ادامه به معرفی اسگگت DFTوابسگگته به چگالی الکترون هسگگتند نوشگگت که ایده اولیه برای شگگروع 

ای را با استفاده از این ذرهشگرودینگر بس پردازیم و در انتها معادلهمی DFTریات م تلف مرتاط با نر

 .[41]کنیمها حل میو تقریب نرریات

 فرم-مدل توماس 9-9-6

مطرح 5و فرمی 4توسط توماس1928فرمی است که در سال -ل توماستابعی چگالی مد نیاز نرریهپیش

-یمهای نذرهبرای ساختار الکترونی سیستم بس ومکانیک کوانتومی است  یک نرریهو  [42-48]شد

 تابع جای به را الکترونی ها چگالیشرودینگر  سترش یافت. آن کلاسیکی، اندکی بعد از معرفی معادله

 که است آن در کار این مزیت .به کار بردند مسئله اساسی متغیر عنوان به الکترونیبس دستگاه موج

                                                           
 The forces of van der Waals 2 

2 Thomas-Fermi model 
3 Hohenberg-Kohn theorems 
4 Liewellyn Thomas 
5 Enrico Fermi 

http://en.wikipedia.org/wiki/Thomas-Fermi_model
http://en.wikipedia.org/wiki/Thomas-Fermi_model
http://en.wikipedia.org/wiki/Walter_Kohn
http://en.wikipedia.org/wiki/Llewellyn_Thomas
http://en.wikipedia.org/wiki/Llewellyn_Thomas
http://en.wikipedia.org/wiki/Enrico_Fermi
http://en.wikipedia.org/wiki/Enrico_Fermi
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 طرفی از است،  یریاندازه قابل کمیتی بس الکترونی دستگاه موج تابع خلاف بر الکترونی چگالی

 متغیرهای زیادی تعداد به موج تابع که حالی در و فضایی است متغیر یک تابع فقط الکترونی چگالی

 است:تابعی از چگالی الکترون  انر ی .وابسته است اسپینی و فضایی

5/3 3 3 2 3 3
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(17 - 3)
 

و روش ضرایب  1دارد. حال با استفاده از اصل وردش نام فرمی–توماس انر ی تابعی رابطه فوق، رابطه

سازند تا به حالت پایه دست و تحت قید ثابت بودن تعداد ذرات این انر ی را کمینه می 2نامعین لا رانژ

لت به این ع ،نتیجه شدهفرمی مشروط است چون هم تابع انر ی جناشی -یابند.  صحت معادلات توماس

ها یکسان فرض شده یعنی توزیع الکترونی یکنواخت است، تقریای است و ها در المانکه تعداد الکترون

 اصل پائولی بیان کند. یک اتم را به عنوان یک نتیجه 8هم این روش تلاش نکرده انر ی تاادلی

  K)-(H 4کوهن-نظریات هوهنبرگ 9-9-2

)1ا ر دو سیستم الکترونی داشته باشیم که یکی در پتانسیل  الف( )v r  2و دیگری در پتانسیل ( )v r 

)باشند و دارای چگالی حالت پایه مشابه   )n r   :باشند آن  اه لزوماً داریم 

(8-10                                                                                )   1 2( ) ( )v r v r const  

ای را تعیین رهذهای سیستم بسچگالی حالت پایه به صورت یکتا، پتانسیل و دیگر ویژ ی نتیجه اینکه

کوهن به صورت -کند. تابع هوهنارگمی       F n T n U n  شود که یک تابع عمومی تعریف می

الت های حدهد که ویژ یاول  نشان می نرریهتابع وابسته به پتانسیل خارجی.  چگالی است نه یک 

                                                           
Lagrange coefficients 3 

Indeterminate Lagrange 4  

 Exchange energy 5 
4 Hohenberg–Kohn 

http://en.wikipedia.org/wiki/Walter_Kohn
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 تیات سه  ردد که فقط به میک چگالی الکترونی تعیین می یک سیستم بس الکترونی به وسیله پایه

م تیات  3Nالکترونی با  Nای ذرهی بسای را برای کاهش مسگلهپایهبعدی فضا وابسته است . این بیان، 

این قضیه  .بنا می کندی فضایی با استفاده از توابع چگالی الکترونی ای با سه م تیهفضایی به مسگله

های برانگی ته را توصیف که حالت (TDDFT) 1تابعی چگالی وابسته به زمان تواند برای ایجاد نرریهمی

 د  سترش داده شود .کنمی

)ها( و پتانسیل )تعداد الکترون Nبرای هر عدد صحیا مثات ب(  )V r :داریم 

3

( , )[ ] [ ] ( ) ( )                                                                                 v NE n F n v r n r d r   (19 - 3)   

 درآن که F n بالا چگالی حالت پایه را برای  الکترون  رابطه کمینهکوهن است. مقدار -تابع هوهنارگ

مقدار  کمینه دهد. سپسواقع در پتانسیل می   ,v N
E n  ،دهد.این سیستم را می انر ی حالت پایه 

ی چگال کند که حالت پایهیک تابع انر ی را برای سیستم معرفی و ثابت می (H-K)دوم  یعنی نرریه

 کند .  ر ی را مینیمم میالکترونی این تابع ان

 (KSDFT)2شم –تابعی چگالی کوهن  نظریه 9-9-9

ارائه شد، مسگله  1925در سال  4و شم 8شم که توسط کوهن–تابعی چگالی کوهن  در چارچوب نرریه

است سرر ای واقع یک پتانسیل خارجی پایا، به مسگلهذرهها در سیستم بسکنش الکترونس ت برهم

ثر یابد. پتانسیل مؤثر شامل اکنشی واقع در یک پتانسیل مؤثر کاهش میهای غیربرهمحرکت الکترون

عنی ها )یهای کولنی بین الکترونکنشهای هماستگی( و اثر برهمکنشیک پتانسیل خارجی )برهم

کنش تاادلی و هماسته ساب ایجاد مشکل و سازی دو برهمهای تاادلی( می شود . مدلکنشبرهم

                                                           
1 Time-dependent density functional theory 
2 Kohn–Sham DFT 
3 Walter Kohn 
4 Lu Jeu Sham  

http://en.wikipedia.org/wiki/Time-dependent_density_functional_theory
http://en.wikipedia.org/wiki/Time-dependent_density_functional_theory
http://en.wikipedia.org/wiki/Kohn%E2%80%93Sham_equations
http://en.wikipedia.org/wiki/Kohn%E2%80%93Sham_equations
http://en.wikipedia.org/wiki/Walter_Kohn
http://en.wikipedia.org/wiki/Walter_Kohn
http://en.wikipedia.org/w/index.php?title=Lu_Jeu_Sham&action=edit&redlink=1
http://en.wikipedia.org/w/index.php?title=Lu_Jeu_Sham&action=edit&redlink=1
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است که بر پایه انر ی  (LDA) 1موضعیتر تقریب چگالی شود . تقریب آسانمی SDFTKس تی در 

ود. حال شفرمی بیان می–مدل توماس تاادلی دقیق برای یک  از الکترونی یکنواخت است و  به وسیله

-شرودینگر می های م تلف تعریف و بیان شد به سراغ هدف اصلی خود یعنی حل معادلهکه نرریه

 . [42]رویم

 شرودینگر حل معادله 9-9-4

و  هاکنش بین الکترونهایی هستند که بر حسب برهمها یا جامدات سیستمها ،خوشهها ، مولکولاتم

 و ممنتوم  irها با م تیاتای که شامل الکترونذرههای بسشوند. برای این سیستمها نوشته میهسته

iP   و بارe –  م تیات ها با و هسته
IR  و ممنتوم

IP  و بارe I+z کنش هستند و با نیروی کولنی برهم

 به صورت زیر است:هامیلتونین غیرنسایتی متقابل دارند، 
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 درآنکه 
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انر ی جناشی جمله دوم ها، دهنده انر ی جناشی الکتروننشان ( جمله اول21-8) رابطهاست. در 

ل انر ی پتانسیجمله چهارم ها، ها و الکترونکنش بین هستهانر ی پتانسیل برهمجمله سوم ها، هسته

ور که ط. همانمی باشد هسته-هسته جمله پنجم انر ی پتانسیل دافعه الکترون و-بین الکترون دافعه

i, کنشی با قرار دادنبرهم-شود جملات خوددیده می j I J اند. همینین اسپین و ممان حبف شده

  ایم.مغناطیسی ذرات را در نرر نگرفته

                                                           
1 local-density approximation 

http://en.wikipedia.org/wiki/Local-density_approximation
http://en.wikipedia.org/wiki/Local-density_approximation
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 یک را بهآن  ابتدا بایستی و است مشکل الکترون-الکترون برهمکنش علت به الکترونیبس معادله حل

وجود  ذره تک به معادلات الکترونیبس معادله تادیل برای روش دو .کرد تادیل ذرهتک معادلات دسته

این  بر 2فوک-و هارتری 1نریر هارتری هاییتقریب و است موج تابع اساسی متغیر اول روش در دارد.

 و فرمی-توماس هایروش نریر است، الکترونی ابر چگالی اساسی متغیر دوم روش در استوارند. اساس

 : که دوم اینست روش مزیت باشد.می آن براساس شم-کوهن فرمولاندی که چگالی تابعی ینرریه

 نیست. قابل تعیین موج تابع کهصورتی در کرد تعیین توانمی آزمایشگاه در را الکترونی ابر چگالیالف( 

)متغیر یک از تابعی فقط چگالی ب( )r از  تابعی موج تابع کهحالی است درN 1متغیر 2( , ..... )  Nr r r 

 .پرداخت خواهیم تقاریب این توضیا به ادامه در. است

 9اپنهایمر – بورن تقریب 9-9-5

اختلاف زیاد جرم الکترون و هسته است که به  (28-8) ترین نکته در هامیلتونین رابطهاولین و روشن

ی مربوط به انر ی جناشی اپنهایمر که جمله-ترین تقریب یعنی تقریب بورندهد سادهما اجازه می

ی کنیم. نادیده  رفتن انر ها را ثابت فرض میکند به کار بندیم. با این کار ما هستهها را حبف میهسته

یم اها را برای هر پیکربندی ثابت فرض کردهی هستهیز هست که دافعهها به معنای این نجناشی هسته

 یابد.که مقدارش با افزایش حجم نمونه افزایش می

 های ثابت به فرم زیر است:الکترونی با فرض هسته Nای برای یک سیستم ذرهبنابراین هامیلتونین بس

21 1ˆ ˆ                                                                                 
2

N N

i ext

i i j i j

H V
r r
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 رفته شده است. در حل مسگله، پتانسیل مورد علاقه در نرر برابر یک 2که در آن جرم الکترون و 

 شود:های اتم است که به صورت زیر تعریف میها و هستهکنش ساده بین الکترونبرهم

                                                           
1 Hartree  approximation   
2 Approximation  Hartree–Fock 
3  Born–Oppenheimer approximation  

http://en.wikipedia.org/wiki/Hartree%E2%80%93Fock
http://en.wikipedia.org/wiki/Hartree%E2%80%93Fock
http://en.wikipedia.org/wiki/Born%E2%80%93Oppenheimer_approximation
http://en.wikipedia.org/wiki/Born%E2%80%93Oppenheimer_approximation
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 (23 - 3)                                            

Rام و بار هسته واقع در  iمکان اتم   ir درآن که
 است. در حقیقت ما باید معادلهZ مقدار   

 مقداری زیر را حل کنیم:ویژه

1 2 1 2( , ..... ) ( , ..... )                                                                           ˆ     N Nr rH r r E r r  (24 - 3) 

ها است که پادمتقارن باشند یعنی با تعویض مکان هر دو ای از فوق برای مجموعه جواب معادله

، انر ی حالت پایه واحتمال یافتن 0Eمقدار انر ی ترین ویژهدر یک منفی ضرب شود. پایین الکترون، 

م تیات  یک الکترون در مجموعه ir  0|2برابر با|  .است 

 است یعنی: Hداشتی  معین، مقدار چشم انر ی میانگین کل برای یک حالت مش   شده با  

  * ˆ ˆ                                                                                   E H dr H       (25 - 3) 

 است یعنی براساس اصل وردش داریم:  0مربوط به  این انر ی بالاتر از انر ی حالت پایه

  0                                                                                                                     E E  (26 - 3) 

کند تابع موج کل هارتری است که بیان می استفاده از نرریه (24-8)مقداری ویژه اولین حل معادله

اسپینی تک الکترونی است.  اوربیتالN  ضرب سادهالکترونی به صورت حاصل Nحالت پایه سیستم 

 وید تابع موج است که می 1کوف-ی هارتریتقریب بهتر که متضمن اصل طرد پائولی نیز هست، نرریه

اسپینی تک  اوربیتال N ی ضرب پادمتقارن سادهرونی به صورت حاصلالکت Nکل حالت پایه سیستم 

 الکترونی است. 

 ک  وف-تقریب هارتری و هارتری 9-9-1

                                                           
Hartree Fook 1  
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ی ضرب توابع موج تک الکترونالکترونی به صورت حاصلدر تقریب هارتری تابع موج کل سیستم بس

 i ir شود یعنی:در نرر رفته می 

 1 2( ..... )                                                                                                
N

N i i

i

r r r r  (27 - 3) 

 شود:داشتی هامیلتونین به صورت زیر نشان داده میبا این تعریف، مقدار چشم

ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ                                                                    el el elH H K U V      (28 - 3) 

ˆها، انر ی جناشی الکترون elKدرآنکه  el elU  کنش الکترونها ناشی از برهمانر ی پتانسیل الکترون-

 :با معدلات زیر داده می شوند که می باشند هاها ناشی از هستهانر ی پتانسیل الکترون  V̂الکترون و 
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 درآن  که
iR ها و مکان هستهir دهد. نسات به مادأ نشان میها را مکان الکترون 

-می 1رسیم و سپس با استفاده از روش خودساز ارهارتری می حال از روش ضرایب لا رانژ به معادله 

  یریم:سیستم دست یافت. برای شروع تابع زیر را در نرر می توان  به انر ی و حالت پایه

   * *ˆ( , )                                                                        i i

i

f H E r r dr       (30- 3)

نسات به  یری از این تابع حال با مشتق  l r   و یا نسات به *

l r   و برابر صفر قرار دادن رابطه

 به دست آمده و نیز استفاده از قید زیر:

                                                           
 consistent method-Self1  
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   * 1                                                                                                       i ir r dr   (31- 3) 

 سازی داریم: از انجام محاساات و ساده وپس
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 را به صورت زیر تعریف کنیم: rام در مکان iکه ا ر چگالی احتمال حضور الکترون 

     *                                                                                                 i i ir r r     (33 - 3) 

 آید:هارتری به صورت زیر به دست می  اه معادلهآن
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ام lها در مکان الکترون دوم پتانسیل ناشی از سایر الکترون که در این معادله عاارت داخل پرانتز جمله

 ام است. lسوم پتانسیل ناشی از همه مغزهای یونی در مکان الکترون  و عاارت داخل پرانتز جمله

ساز ار ابتدا یک با استفاده از روش خوداکنون  i ir  82-8استفاده از رابطه )حدس زده شده و با 

( یک 80-8 هارتری )معادله سپس با جایگباری این مقادیر در معادله .شودچگالی احتمال نوشته می(

 i ir مقدار  جدید و یک ویژهi آید. باز این به دست می i ir هارتری جایگباری  را در معادله

دهیم تا به مقادیر می امین تکرار برقرار شود ادامهn کنیم و این روش را تا زمانی که شرط زیر در می

 یابیم:سیستم دست  انر ی و حالت پایه
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اد ها پشوند که تابع موج کل آنهایی در نرر رفته میها، فرمیونک الکترونوف-اما در تقریب هارتری

 شود:به صورت زیر ساخته می 1ترموج با استفاده از دترمینان اسیل است و  این تابع متقارن
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 ک زیروف-هارتری های قالی به معادلهو تکرار روش داشتی هامیلتونیشممقدار چ با محاساه سپس

 رسیم:می
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چهارم اضافه  ی هارتری است، فقط جملهبالا نیز شایه معادله  ردد معادله ونه که مشاهده میهمان

ها الکترون جایی ویند و ناشی از در نرر  رفتن اثرات جابهمی  excV ردیده که آن را پتانسیل تاادلی

 است. 

 شم-معادلات کوهن 9-9-7

 بس هایدر دستگاه هامیلتونی معادلات بررسی به کوهن-هوهنارگ قضیه دو به توجه با شم-کوهن

انر ی جناشی،  دیدیم که تابع انر ی دارای سه جمله (25-8) هامیلتونی پرداختند. در معادله الکترونی

کار  ها از تعریف چگالی حالاتالکترون است. آن-کنش الکترونکنش با پتانسیل خارجی و برهمبرهم

 شروع کردند: را

                                                           
Estelter 1 
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 کنش با پتانسیل خارجی را به صورت زیر تعریف کرد:توان جمله برهمکه می

       3 3

1

                                              
N

ext i ext ext

i

V r r V r d r r V d r  


     (39 - 3) 

را به صورت زیر بر حسب چگالی حالات الکترونی بازنویسی  (22-8) جمله معادله به این ترتیب سه

 کردند:

                                                                                           ext eeE T V V      (40- 3)     

 

فاده های خوبی استریباند که ا ر تقالکترون هنوز نامش  -کنش الکترونانر ی جناشی و برهم جمله

الکترونی  Nآوریم. کوهن و شم برای این دو جمله یک سیستم انر ی ممکن را به دست می کنیم کمینه

شود. تعیین می i اوربیتال Nی کنش ذرات پیشنهاد دادند که تابع موج آن به وسیلهمجازی بدون برهم

 کنشی و چگالی حالت پایه به صورت زیراند:انر ی جناشی سیستم ذرات غیربرهم
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وج بماند و از یک تابع م موضعیکند که چگالی، ها تضمین میاوربیتال ساختن چگالی برحسب مجموعه

کنش کولنی کلاسیکی یا انر ی الکترون همان برهم-کنش الکترونبرهم پادمتقارن ساخته شود. جمله

 هارتری است یعنی:
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 توانیم تابع انر ی را به صورت زیر بازنویسی کنیم:بنابراین می

         +                                                                     s ext H xcE T V V E       (44 - 3) 

تاادلی -استگیکه انر ی هم xcE  شود:به صورت زیر تعریف می 

                                                                          xc s ee HE T T V V        (45 - 3) 

 با به کار یری اصل وردش تحت قید ثابت بودن تعداد کل ذرات داریم:
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بر حسب  و نوشتن طرفین معادله (44-8) و در رابطه (84-8)و  (14-8)و  (24-8) با جایگباری رابطه

i رسیم: شم زیر می-ت غیر خطی کوهنبه معادلا 
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excV  نی شود، یعتاادلی تعریف می-است که به صورت مشتق انر ی هماسته موضعییک پتانسیل

. معادلات کندالکترون را که در پتانسیل مؤثر محلی واقع است، توصیف میشم رفتار یک -معادلات کوهن

ا ر پتانسیل تاادلی غیر محلی با پتانسیل  فوک دارند-مشابه با معادلات هارتری شم ظاهری-کوهن

 جایگزین شود.   excVتاادلی  -هماسته
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نشی و کهای غیربرهمسیستم فرمیون الت پایهشم یک تناظر دقیق بین چگالی و انر ی ح-روش کوهن

ه کند که در شکل زیر بشرودینگر ایجاد می معادله ای توصیف شده به وسیلهذرهسیستم واقعی بس

 واره نمایش داده شده است.صورت طرح

 

 شم-کنشی به وسیله روش کوهنهمکنشی و غیر برای برهمذرهتناظر سیستم بس (:4-8)شکل

های  ونا ون آن را حل کنیم. در ادامه به آوردیم باید از تقریبشم را به دست -حال که معادلات کوهن

 پردازیم.توضیا چند تقریب می

 تبادلی  -برای انرژی ههمبسته LDA 6موضعیتقریب چگالی  9-9-8

تابعی چگالی برای یک مسگله مش  ، استفاده از سیستم  از الکترونی  سازی نرریهاولین ایده برای پیاده

ها تحت تگثیر یک پتانسیل ثابت قرار دارند، بنابراین چگالی بار ثابت همگن بود. در این سیستم الکترون

 ردد. توماس و مش   می =N/Vیک مقدار ثابت یعنی چگالی الکترون  است و سیستم به وسیله

های این سیستم امواج ت ت هستند. در ونی همگن را مورد بررسی قرار دادند. اوربیتالفرمی  از الکتر

ود و بر شاین شرایط وابستگی انر ی جناشی و انر ی تاادلی به چگالی  از الکترونی بیرون کشیده می

 برای انر ی جناشی و تاادلی  از  ردد. با استفاده از چگالیحسب یک تابع محلی چگالی بیان می

 کنشی داریم:الکترونی همگن غیر برهم

                                                           
1 local-density approximation 

http://en.wikipedia.org/wiki/Local-density_approximation
http://en.wikipedia.org/wiki/Local-density_approximation
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       5/3 4/32.87      ,     0.74                                            xcT r dr E r dr      (48 - 3) 

 .کنشی دربرداردر یک سیستم غیرهمگن برهمد  xcEاین نتایج پیشنهادی خوبی برای معرفی 

 باشد، کند چگالی تغییرات و باشد نداشته تفاوت زیادی همگن دستگاه چگالی با الکترونی چگالی هر اه

اول را نگه  کرد. در این تقریب از تمام جملات بسط چگالی فقط جمله استفاده LDA تقریب از توانمی

تاادلی -توان انر ی هماستهنام دارد. می (xc(داریم که این جمله که یک چگالی محلی نیز هست می

 چگالی بار محلی تقریب زد یعنی: الکترونی به ازای هر الکترون را با این تابع ساده

                                                                                            xc xcE r r dr     (49 - 3) 

 های هماسته و تاادلی را جدا ساخت:توان قسمتمی

                                                                                                    xc x c       (50- 3) 

 استفاده شود یعنی: ( x)تواند برای چگالی انر ی تاادلیکه فرم دیراک می

  1/3                                                                                                          c C    (51- 3) 

محاساات عددی کوانتومی مونت  ناشناخته است و با (c) ولی فرم تابعی برای چگالی انر ی هماستگی

 [. 45-84به صورت دقیق برای  از الکترونی همگن محاساه شده است] 1کارلو

هایی مانند ساختار، فرکانس  نوسانات، ویژ یو  العاده مفید استیک تقریب فوق LDAثابت شده که 

العاده به صورت فوقها و پایداری فاز)ساختارهای مشابه( را برای بسیاری از سیستم 2مدول کشسانی

تواند اشتااهات زیادی را به وجود آورد. می LDAکند. ا رچه تفاوت انر ی محاساه شده در توصیف می

 مزیت کند. اما ها کم محاساه میانر ی پیوندی را برای بسیاری از سیستم LDAتقریب برای مثال 

LDA  دهد.کاهش می یک تابع موضعی سادهبه این خاطر است که تابع انر ی را به 

                                                           
Carlo-Monte 1 

Elastic modulus 2 
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  1GGAتقریب شیب تعمیم یافته 9-9-3

 چگالی به بلکه مربوطه، ناحیه در موضعی چگالی به نه تنها هاحالت از بسیاری تاادلی در-هماسته انر ی

 کلاسیکی ماتریسصفرم در بسط نیمه به عنوان تقریب مرتاه  GGA بستگی دارد. نیز مجاور نواحی در

تابع انر ی هم به چگالی و هم  GGAشود. در مشتقاتش در نرر  رفته میچگالی بر حسب چگالی و 

 ن وابسته است که به فرم زیر است:اول آ مشتق مرتاه

      ,                                                                                     xc xcE r dr      (52 - 3)  

ها دارد ساب شد برای انر ی پیوندی مولکول  LDAتوصیف بهتری نسات به   GGAاز آن جایی که 

DFT  ها خیلی زود  سترش یابد. اخیراً توابعی که علاوه بر چگالی در میان شیمیدان 1998در دهه

[. این  ونه توابع 45-48اند]شیب آن وابستگی صریا به لاپلاسین چگالی نیز دارند، توسعه یافتهموضعی 

 نامند که دارای شکل زیر هستند:می  meta-GGAرا اغلب توابع    

     2 , , ,                                                                       xc xcE r dr         (53 - 3) 

 :تعریف می شودبه صورت زیر  ی جناشی چگالی انر درآن که 

21
                                                                                                               

2
i

i

 = (54 - 3)  

مراتب وابستگی انر ی ی تابعی چگالی و های به کار رفته برای نرریهتقریب در جدول زیر خانواده

 [.40]آمده استتاادلی را -هماسته

 تابعی چگالی های به کار رفته برای نرریهتقریب خانواده (1-8)جدول 

 وابستگی تقریب

Meta-GGA 2 ,  

                                                           
1 Generalized gradient approximation 
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GGA  

LDA  

 

 تعمیم به مسائل شامل میدان مغناطیسی 9-9-61

که در بالا توصیف شد در حضور یک پتانسیل برداری یعنی میدان مغناطیسی به  DFTبندی  فرمول

شود. در چنین حالتی نگاشت یک به یک بین چگالی الکترونی حالت پایه و بندی میصورت زیر تقسیم

فاوت مت رود. تعمیم به مسائل شامل تگثیرات میدان مغناطیسی ما را به دو نرریهتوابع موج از بین می

تابعی چگالی میدان  و نرریه (CDFT)1تابعی چگالی جریان سازد: نرریهرهنمون می

ها توابع هماسته و تاادلی استفاده شده باید شامل جملاتی در هر دو این نرریه. BDFT)(2مغناطیسی

توسعه یافته، توابع وابسته به  4و راسل 8که به وسیله ویگنال (CDFT)فراتر از چگالی الکترون باشد. در 

و که به وسیله سالاری، ریسی  BDFTدر .[49]چگالی الکترون و چگالی جریان پارامغناطیسی هستند

ابسته به اند که فرم توابع و سترش یافته، توابع به چگالی الکترونی و میدان مغناطیسی وابسته 5هریس

س ت است  LDAدرهر دو این نرریات توسعه توابع به فرم معادل . [58]فرم میدان مغناطیسی است

 که باید از روش محاسااتی استفاده شود.   

 حل معادلات 9-9-66

 الکترونی را به صورت زیر نوشت:یک دستگاه بس توان معادلهمی DFTیا  H-Fهای صرف نرر از روش

                                                           
1 Current density functional theory 
2 Magnetic field functional theory 
3 Vignale 
4 Rasolt 
5 Salsbury, Grayce and Harris 



55 

 

 
   

2
2

0

                                       
2 4

sp

m ext m m m

H

re
dr V V r r

m r r



  



 
        

 (55 - 3)

 درآن  که
spH ای است.هامیلتونین تک ذره 

های تک الکترونی هستندکه قسمت تاادلی اورربیتال mیک عملگر تاادلی است.   HF  ،Vدر روش  

 در آن به صورت دقیق آمده اما اثرات هماسته لحا  نشده است. 

هاست که در آن و یا دیگر تقریب  GGAو   LDA تاادلی در تقریب-عملگر هماسته DFT  ،Vدر 

ای ذرههای تکها نیز اوربیتالmاند وقسمت هماسته و تاادلی هردو وارد شده اما به صورت تقریای

 ریاضیاتی هستند. 

ها یکی شم به این معنی است که روش ریاضیاتی حل آن-فک و کوهن-فرم مشابه معادلات هارتری

mخواهیم ضرایب لازم  است. حل معادله به این معنی است که ما می

pc  را برای بیانm  بر حسبb

p  

 پیدا کنیم یعنی:

1

                                                                                                              
P

m b

m p m

p

c 
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در اصل بینهایت است.  Pبه یک فضای تابعی که دارای بینهایت بعد است وابسته است. بنابراین  mتوابع 

کنیم. با انت اب یک پایه و در نتیجه یک مقدار محدود کار می به طور خاص با یک دستگاه توابع پایه

مقداری در نرر  رفت. به ازای هر ویژه را به عنوان یک مسگله  (59-8) توان معادلهمی Pمتناهی برای 

m واثر دادن   50-8 در رابطه 59-8 داده شده و جایگباری رابطه , 1,.....,b

i i P     از سمت چپ

 ریم:دا

1
.... .... .... 0

                                                   

0..... .... ....

m

b b b b

i sp j m i j

m

p

c

H

c

    

     
     

      
        

(57 - 3) 
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mمجموعه از  Pمقدار با ویژه Pبا قطری کردن این ماتریس، 

lc حالت یک ویژهها که هر مجموعه برابر با

مقادیر داریم اما قطری کردن تر باشد تقریب بهتری برای ویژهبزرگ P. هرچه آیداست به دست می

 کشد.  طول میتر ماتریس بالا بیش

باید کوچک باشد. به علاوه خوب است توابع پایه از نرر ریاضیاتی  P ها باید کارا باشد یعنیپایه مجموعه

ن های م تلفی برای بیاروش  ردد.تر میساده باشند چون هم پیشرفت نرریه و هم کار محاسااتی ساده

 کنیم.ها وجود دارد که در ادامه بیان میاین پایه

   6LAPWخطی یافته بهبود تخت امواج روش 9-9-26

 غیرخطی و بود)مشکل مجانای وارد روش آن بر که ایرادهایی رفع و APWروش  تکمیل راستای در

 پیشنهاد 1985در  آندرسون خطی توسط یافته بهاود ت ت امواج روش دترمینان( در معادلات شدن

 شود: می داده بسط زیر صورت به بلور در موج تابع روش این . در[51]شد
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و  ثابت است مقدار یک 0E نیست و  وابسته شم-کوهن E انر ی به دیگر موج تابع که شودمی ملاحره

 فوق روابط شوند. درمی حل معادلات راحتی به هوشمندانه انت اب با
lu تابع شعاعی ب ش مشتق 

 است.  انر ی به نسات موج

 مقادیر ویژه هامیلتونی ماتریس کردن قطری بار یک با که است در این LAPWروش  هایمزیت از یکی

شد.  خواهد برطرف روش این در هم مجانای مشکل و آیدمی به دست ی مش  K ازای به م تلف

 مرز در هاآن مشتق و توابع ویژه پیوستگی مرزی شرایط از باید  lmBو   lmAضرایب  دستیابی به برای

به صورت  APW روش همانند پایه توابع تعداد محدودیت روش این در .جست بهره تین-موفین کره

                                                           
1 Linear Augmented Plane Wave 
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تجربی  رابطه  maxminR K   که   رددمی اعمال نیز minR
-موفین شعاع کره ترینکوچک  

  .شود استفاده می ویگنرسایتس رابطه نام به تجربی رابطه یک از  lEتعیین  برای  .است تین

 ما نیست. چون LAPWروش  در موج تابع نهائی تعریف (29-8) رابطه که داشت توجه باید الاته

 خوش مجموعه یک توانیممی بگیریم  اما نرر در دستگاه هایحالت همه برای را کلی 0Eیک  توانیمنمی

 یک آن از بالاتر های l برای و مداری( داشته باشیم کوانتومی )عدد l=3 های تا حالت برای را تعریفی

می بیان زیر صورت به روش این در پایه توابع نهائی تعریف بگیریم. نرر در را مش   و ثابت مقدار

 :شود
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برای  شده مش   مقدار یک با
lE همه  برای و بار یک پایه توابعl مانند و دیگر شوند می تعریف ها 

 تشکیل ماتریسی عناصر آن دناال به و شده محاساه پایه توابع E هر ازاء لازم نیست که به APWروش

 شود.

 

  6FPLAPWخطی با پتانسیل کامل یافته بهبود تخت امواج روش9-9-96

 چون و شود رفته می نرر در خاصی شکل بدون و کلی حالت در الکترون بر وارد پتانسیل روش این در

 لبا است هموار نساتاً فواصل دورتر در و دارد زیادی تغییرات هسته اطراف در موج مانند نیز پتانسیل

 کره خارج در و داد بسط کروی های حسب هارمونیک بر توانمی را پتانسیل تین-موفین کره داخل در

 یعنی: نوشت فوریه بسط به صورت نیز

                                                           
1 Full Potentional Linear Augmented Plane Wave 
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(60- 3)  

0Gبه  مربوط جملات تنها ا ر پتانسیل بسط در   0وl m  پتاسیل موفین همان به داریم نگه را-

 .رسیممی تین

 

 

 

 

 چهارمفصل 
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 خواص اپتیکیبررسی  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 مقدمه 4-6

تراوایی توصگگیف کننده میزان قطاش محیط می  الکتریک ، رسگگانند ی وپارامترهایی نریر ثابت دی 

برای توصیف انتشار و  (k) ضگریب خاموشی  و( nباشگند. ثابت های اپتیکی نریر ضگریب شگکسگت )

در این فیل به توصیف کمیت های اپتیکی  پاشند ی امواج الکترومغناطیس در ماده ، به کار می روند.

 رسانند ی، اتلاف و... می پردازیم.نریر ثابت دی الکتریک ، 

),(مختلط تابع دی الکتریک 4-2 q 

برای بررسگگی رفتار الکتریکی و اپتیکی هرماده تابع دی الکتریک آن مورد بررسگگی قرار می  یرد. تابع 

می باشد. ب ش حقیقی   دی الکتریک، پاسخ بلور به یک میدان الکترومغناطیسی خارجی با انر ی

تابع دی الکتریک در انرزی صگفر، معرف ثابت دی الکتریک اسگتاتیک نمونه می باشد فرکانسی که به 
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الکتریگک ازمقگدار مثاگت به مقدار منفی تغییر وضگگگعیت می دهد، فرکانس  ازای آن رفتگار تگابع دی

الکتریک، ماده رفتار دی الکتریکی وبه . به ازای مقادیر مثات تابع دی [52]پلاسگمایی نامیده می شود

بر  ɛ(ω)در الکتروسگگتاتیک تابع دی الکتریک  ازای مقادیر منفی ، رفتار فلزی از خود نشگگان می دهد.

یعنی چگالی  شتاورهای دو قطای، به صورت زیر تعریف می   Pو قطاید ی Eحسب میدان الکتریکی 

 شود:

        (4-1)                                                  

 :اریم( د1-4ه)از رابط

        (4-2)                                                                  
)(

)(
1

)(

)(
)(

00 








E

P

E

D
 

),(برای مثال پاسخ دی الکتریک به طول موج بلند،  q ای)(  از الکترون، از معادله حرکت یک 

  آید.ت میدسهالکترون آزاد در میدان الکتریکی ب

(4-8)                                                                                                 

tieدارای وابستگی زمانی Eو  xا ر    :باشند، خواهیم داشت 

(4-4)                                                                               

𝑚𝜔2𝑥                                                                                                    یا = −𝑒𝐸                                                                                     

2  شگتاور دو قطای یک  الکترون برابر است با

2

m

E
eex    و قطاید ی که به صورت  شتاور

     شود برابر است با:دو قطای در واحد حجم تعریف می

(4-5)                                                                        
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  خواهد بود:الکتریک  از الکترون آزاد چنین هاست. پس تابع دی تراکم الکترون nدر این رابطه 

(4-2) 

 شود:بسامد پلاسما با رابطه زیر تعریف می

(4-8                                                                                            ) 

پلاسما محیطی است که تراکم بارهای منفی و مثات آن مساوی است ولااقل یک نوع از بارها متحرک 

ای مثات مغزهای جامد، بارهای منفی الکترونهای رسگگانش با یک تراکم مسگگاوی از بارهیک اسگگت. در 

 [.58نویسیم ]الکتریک را به صورت زیر میشوند. تابع دییونی موازنه می

(4-0)                                                                                                   2

2

1)(





p
   

  کند.تقارنهای موجود در آن تغییر میثابت دی الکتریک تحت تگثیر ساختار بلوری و 

 [:54]می شودالکتریک م تلط به صورت زیر تعریف دیبع تا

(4-18                                                      )           

( بیان می 12-4( و )11-4روابط کرامرز کرونیگ برای دو مولفه از تابع دی الکتریک م تلط با روابط )

 شود:

(4-11                                          )    '
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ب ش کوشگگگی انتگرال و  P در این معگادلگه
kvو

kc  بیگانگر حگالت الکترون در نوار ظرفیت و نوار

قسگگمتهای حقیقی و  1رسگگانش می باشگگد. برای فلزات با در نرر  رفتن سگگهم انتقالات درون نواری

 [:55] آیددست میبهموهومی تانسور دی الکتریک از روابط زیر 

(4-18)                                                                
)(

1)(Re
22

2

,][int









ijPlra

ij             

(4-14)                                                                 
)(

)(Im
22

2

,][int











ijPlra

ij 

می باشد. با دانستن قسمت موهومی تابع  2طول عمر پهن شد ی فرکانس پلاسمون و Pکه درآن

 ست آورد.دو می توان کلیه ثابتهای اپتیکی دیگر را به  کرونیگ –کرامرز دی الکتریک به کمک روابط 

 ضریب شکست و ضریب خاموشی4-9

 kو ضریب خاموشی  nچگونگی انتشگار امواج الکترومغناطیسگی در یک محیط  به ضگگریب شگگکسگگت 

،پاشند ی امواج رانشان می kمیزان انتشار امواج و ضریب خاموشی  nبسگتگی دارد. ضگریب شگکست 

با اسگتفاده از تانسگگور دی الکتریک، ضریب و معیاری از جبب امواج الکترومغناطیس می باشگد. دهند 

ضریب شکست م تلط اند، با  (k)و موهومی  (n)و ضریب خاموشی که قسمت های حقیقی شگکست 

 رابطه زیر داده می شوند:

(4-15                                                                        )
2

)(Re)(
)(


 iiii

iin


 

(4-12                                                                          )
2

)(Re)(
)(


 iiii

iik


 

                                                           
1 Intraband transitions 

lifetime broadening 1  
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مقدار ضگریب شکست در انر ی صفر، ضریب شکست استاتیک نامیده می شود. نمودار ضریب شکست 

بر حسب انر ی فوتون همان نمودار پاشند ی است. در مواردی که ضریب شکست با افزایش انر ی کم 

در انر ی  صفر، ضریب  می شود، جبب اتفاق افتاده و پاشند ی نا بهنجار داریم مقدار ضریب شکست 

شفاف است و  ماده زیاد شودست استاتیک  نامیده می شود. ا ر ضریب  شکست بر حسب انر ی، شگک

  [.52پاشند ی بهنجار داریم ]

 بازتابندگی 4-4

محاسگاه ضریب بازتاب نور ، تحت تابش عمودی بر روی یک ساختار بلوری می تواند اطلاعات جامعی 

، تابعی م تلط است که در سطا R(ω)را در مورد یک سیستم در اختیار ما قرار دهد. ضریب بازتاب، 

، تعریف E(inc)به میدان الکتریکی فرودی، ، E(ref)بلور به صورت نسات میدان الکتریکی بازتابنده، 

                                                                  ( داده می شود:                                                             10-4شده و با رابطه )

(4-10  )                                                                                        𝑅(𝜔) = |
√𝜀(𝜔)−1

√𝜀(𝜔)+1
|

2

 

( به ضریب بازتاب، تحت 19-4، در بلور با ر ابطه ) k(ω)، و ضریب خاموشی،n(ω) ضگریب شگکست،

  [:58تابش عمودی، مربوط می شوند]

)4-19)                                
2 2

2 2

( 1 )
( )

(1 )

n k
R

n k


  


 
  

 ضریب جذب  4-5

جبب شده بر واحد طول است. در اثر جبب فوتون ، الکترون  ضریب جبب یک ماده تعداد فوتون های

رفیت برانگی ته می شگگوند و به نوار رسگگانش می روند. به جبب فوتون توسگگط الکترون ها های نوار ظ

( به قسمت های حقیقی و موهومی تابع دی 28-4جبب بین نواری می  ویند. ضریب جبب با رابطه )

 الکتریک مربوط می شود.
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(4-28                                  )𝐼(𝜔) = √2 
𝜔

𝐶
 [(𝜀1(𝜔)2 + 𝜀2(𝜔)2)1/2 − 𝜀1(𝜔)]

1/2
              

 رسانندگی اپتیکی 4-1

 ( داده شده است:21-4رسانند ی اپتیکی مربوط به  بارهای بین نواری است که با معادله )

(4-21                                                                      ) 𝜎(𝜔) = (
𝑖𝜔

4𝜋
)(1 − 𝜀2(𝜔)) 

یک فوتون می تواند الکترون را از حالت اشگگغال شگگده در نوار ظرفیت به حالت اشگگغال نشگگده در نوار 

ترون ها جبب فوتون توسط الکرسگانش برانگی ته کند، به این  بار بین نواری رسانند ی اپتیکی و به 

جبب بین نواری  فته می شگود. در نمودار رسگانند ی، نقاطی که شاهد حضور قله هستیم، بیشترین 

میزان جریان رسگانشگی الکترون ها وجود دارد. قله ها در قسگمت حقیقی رسگانند ی اپتیکی، قسمت 

 ق می افتد.موهومی تابع دی الکتریک، ضریب خاموشی و در انر ی های مشابه اتفا

 اتلاف انرژی  4-7

 [: 50طیف اتلاف انر ی با رابطه زیر داده می شود ]

(4-28)                                                                                      2

2 2

1 2

( )
( )

( ( ) ( ) )
L

 


   



 

جامد ) همانند حالت جبب اتلاف انر ی می توانگد نگاشگگگی از تحریک الکترون های تک انر ی در  •

فوتون ها ( و یا تحریک دسته جمعی الکترون های ظرفیت باشد. این تحریک دسته جمعی الکترون ها 

 و نوسانات  چگالی بار را پلاسمون می نامند.

فرکانس پلاسما ، فرکانس نوسان دسته جمعی  از الکترونی و فرکانس آستانه بین انتشار امواج در   •

انعکاس قوی از سگگطا آن می باشگگد. بنابراین الکترون های فرودی مقداری انر ی معادل درون ماده و 

مضگرب صحیحی از انر ی پلاسمونی از دست می دهند تا پلاسمون ها را تحریک کنند. این پلاسمون 

 [.  28،59ها به صورت قله های متوالی در طیف اتلاف انر ی الکترو ن ها  ظاهر می شوند]



65 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



66 

 

 

 

 

 

 

 فیل پنجم
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 بررسی خواص الکترونی و اپتیکی 

 BaTiO)3(باریم تیتانات

 

 

 

 

 مقدمه 5-6

 مطالعه ساختار الکترونی و اپتیکی ساختار حجمی و نانولایه باریم تیتانات در این فیل نتایج حاصل از

)3BaTiO ( .ساختاربرای بررسی ساختار الکترونی، چگالی حالت های کلی و جزئی و  ارائه شده است 

ضریب جبب  نواری و نیز برای بررسی خواص اپتیکی ، قسمت های حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک،

محاساات با استفاده از روش امواج  بازتابند ی و رسانند ی واتلاف انر ی محاساه شدند. و خاموشی،

 PBE-GGAیب های ( با  تقرDFTبهاود یافته خطی با پتانسیل کامل در چارچوب نرریه تابعی چگالی)

 انجام شده اند. WIEN2Kبا استفاده  از کد محاسااتی  LDAو 
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 بهینه سازی پارامترهای ورودی 5-2

به منرور افزایش دقت وسگگگرعت همگرایی و همینین کاهش زمان انجام در هر کگار محگاسگگگاگاتی  

 و Kpointلازم اسگگت تعدادی از پارامترهای ورودی بهینه شگگود. از جمله این پارامترها  محاسگگاات

maxKmtR هسگگتند که باید بهینه شگگوند. پارامتر kpoint  بردار شگگاکه بندی یا تعداد نقاط در فضگگای

که کوچکترین شعاع کره  mtRکه برابرحاصلضرب دومقدار maxKmtRپارامتر وارون را مش   می کند.

برای  .در بسگگط موج ت ت اسگگت kترین بردار بزرگبرابر که  maxKتین یاخته واحد اسگگت و  -مافین 

برای هردو ساختار حجمی و  maxKmtR( انر ی برحسب 1-5محاسگاه و درشگکل ) 3BaTiOسگاختار

 نانولایه نشان داده شده است.

    

 .3BaTiOب( نانولایه 3BaTiOبرای: الف( ساختار حجمی  maxKmtR ( : نمودارهای بهینه کردن1-5شکل)

و برای  8برابر  3BaTiOبرای سگگاختار حجمی  maxKmtRنتایج این بهینه سگگازی نشگگان داد که مقدار

 می باشد. 2نانولایه های آن برابر 

 در فضای وارون Kبردار شبکه بندی و تعداد نقاط 5-2-6

بهینه شود تا سرعت  kبرای ادامه محاساات لازم است تعداد نقاط و بردار مش بندی در فضای وارون 

( برای 2-5در شکل ) K[. نمودار انر ی برحسب نقاط 10همگرایی و همینین دقت نتایج افزایش یابد]

   ساختارحجمی نشان داده شده است.

 )ب( )الف(

(R
y)

 

 (R
mt

K
max) 

(R
y)

 

 (R
mt

K
max) 
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 .3BaTiOبرای ساختار حجمی  point-k(: تغییرات انر ی برحسب بردار 2 -5) شکل              

مقدار انر ی ثابت  288با توجه به نتایجی که بدسگگت آمد می بینیم برای سگگاختارحجمی پس از مقدار

شگده است. و برای ساختار نانولایه نیز  همین مقدار در نرر  رفته شد که به ازای آن  تغییرات انر ی 

و  88 8کل ناچیز اسگگت. بنابراین مش بندی شگگاکه وارون برای سگگاختار حجمی با تقسگگیم بندی 

 صورت پبیرفت. 12 2برای نانولایه 

 خواص ساختاری5-9

 -می =A 99924/8a=b=c°بگاریم تیتگانایت در حالت حجمی دارای ثابت های شگگگاکه تجربی برابر

 3m-Pmکه دارای ساختار مکعای و  روه تقارنی  3BaTiOساختارحجمی  سلول واحد  [.41باشگد]

،  Ba( 8،8،8ها در سلول واحد به صورت )( نشان داده شده است. موقعیت اتم8-5می باشد در شکل )

(5/5،8/5،8/8 )Ti ( 5/5،8/8،8و )1O  ( 5/5،8،8/8و)2O ( 5،8/5،8/8و )8O  .باریوم یک می باشگگگد

با  IVو تیتانیم یک فلز واسطه از  روه  6s [Xe]2با آرایش الکترونی و تناوب چهارم  IIA روه عنیر 

 می باشد.  42p 22s 21sو اکسیژن با آرایش الکترونی  24s 2[Ar] 3dآرایش الکترونی  

(R
y
) 
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 در حالت حجمی.  3BaTiOسلول واحد : ( 8-5)شکل                                         

انت اب  12=maxG (.a.u-1موج برای بسط پتانسیل و چگالی بار در ناحیه بین جایگاهی برابر با ) بردار

در نرر  رفته شگگده و باتوجه به آن  -Ry   8شگگد و انر ی جداسگگازی بین حالتهای مغزه و ظرفیت

 محاسااتالکترون ها به سگه  روه الکترون های مغزه ظرفیت و شگاه مغزه تقسگگیم شدند. برای انجام 

 و 88/1=mtR(a.u) و 2/2=mtR(a.uبه ترتیب ) Oو  Tiو  Baتین در اتم های  شعاع های کره مافین

(a.u)0/1=mtR  انت اب شگدند، به طوری که این کره ها هم پوشانی نداشته وهیچ نشتی باری از مغزه

 نیز وجود نداشته باشد.

 طول و زاویه پیوند 5-9-6

( 1-5محاساه شدند. نتایج بدست آمده در جدول ) Oو Tiو Baمقدار طول وزاویه پیوند بین اتم های  

  زارش شده است.

 .3BaTiOساختار مکعای  (: طول و زاویه پیوند محاساه شده برای1-5جدول)

 Ti-Ba )°(A 4928/8طول پیوند 

 O-)Ba°(A  0510/2طول پیوند

 Ba-Ti-Ba 52/88(°) زاویه پیوند
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 Ba-Ti-O 88/54(°) زاویه پیوند

 

و با وارد کردن پارامترهای ضروری مقدار بار کل در  LDAو GGAهم چنین با استفاده از دوتقریب 

 (  زارش شده است.8-5) ( و2-5تین هر اتم محاساه شد. این نتایج در جدول ) –داخل کره مافین 

 .GGAتین هر اتم بااستفاده از تقریب –(: مقادیر بارکل اتم و بار در داخل کره مافین 2-5جدول)

 اتم (eبارکل) (eتین)-بارداخل کره مافین

998/45 52 Ba 

888/18 22 Ti 

888/2 0 O 

 

 

 

 

 .LDAتین هراتم بااستفاده از تقریب -(: مقادیر بارکل در داخل کره مافین8-5جدول)

 اتم (eبارکل) (eتین)-کره مافینبار داخل 

999/45 52 Ba 
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818/18 22 Ti 

828/2 0 O 

 

 3BaTiOپارامترهای شبکه وخواص ساختاری  بهینه سازی 5-9-2

آغاز شد و پس از بهینه سازی پارامترهای مورد نیاز برای  A 99924/8°محاساات با ثابت شاکه تجربی

استفاده از دو تقریب  انجام محاسگاات، وسپس بهینه سازی انر ی نسات به حجم، ثابت شاکه نرری با

GGA وLDA  محاساه شد. پیش از بررسی خواص الکترونی لازم است ساختار و موقعیت اتم ها بهینه

قعیت اتم ها دائما تغییر داده می شگگود و در وضگگعیت های متفاوت نیروی بین برای این کار مو. شگگوند

 -آنها تا زمانیکه انر ی کل سگاختار و سگیسگتم به ازای موقعیت اتم ها و یون ها کمینه شود ادامه می

برای  مهم ترین پارامترهای ورودی برای انجام محاسگگگاات  زارش شگگگده اند.( 4-5) یگابد.در جدول

انر ی کل در حجم های م تلف محاساه شدند.  3BaTiOساختار حجمی و نانولایه است راج خواص 

آمده است. در این  (5-5)نانولایه باریم تیتانات در جدول  پارامتر های بهینه شده در دوحالت حجمی و

شگگاکه برای دو حالت نشگگان داده شگگده اسگگت. همینین مقادیر مدول حجمی که  جدول پارامترهایی

سگ تی بلور اسگت و نیز انر ی بسگتگی برای هر دو سگاختار  زارش داده شده است. انر ی معیاری از 

 مجموع انر ی اتم های منزوی آن بیان می کند. بستگی بلور تفاضل انر ی بلوردر حالت پایه را از

 

 : پارامترهای ورودی محاساات.) 4-5(جدول

 FP-LAPW روش پتانسیل کامل WIN2K تقریب کد

 k 288تعدادنقطه  GGA تاادلی-هماستگیتابع 



23 

 

 -Ry8 جداسازی انر ی LDA تاادلی-تابع هماستگی

 6s maxG (1-a.u.) 12 [Xe]2 آرایش لایه ظرفیت باریوم

 kبردار شاکه بندی فضای  24s 2[Ar] 3d لایه ظرفیت تیتانیوم آرایش

 )ساختارحجمی(

8×8×8 

   kبردار شاکه بندی فضای  42p 22s 21s آرایش لایه ظرفیت اکسیژن

 )نانو لایه(

1×2×2 

 

 تیتانات.نانولایه باریم  پارامتر های بهینه شده در دوحالت حجمی و (:5-5جدول) 

 

( ثابت شاکه نرری با استفاده از 5-5( و )4-5با بهینه سازی انر ی نسات به حجم بلور درشکل های )

این نتایج به همراه نتایج تئوری  زارش شده  (2-5)محاساه شدند. در جدول  LDAو GGAدوتقریب 

ر این کار د تر شاکه توسط  روه های تحقیقاتی دیگر  زارش شده است. نتایج به دست آمده برای پارام

 با نتایج دیگران ساز اری دارد.

 

و  GGAبا استفاده از دو تقریب  3BaTiO(: مقادیر ثابت شاکه محاساه شده برای ساختار حجمی 2-5جدول )

LDA. 

)atom(ev/cE B(GPa) (°c (A    (°b (A   )°a(A ساختار 

 3BaTiOحجمی 882/4 882/4 882/4 082/122 -202/84

 3BaTiOنانولایه  92/8 92/8 82/14 44/50 -52/82
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مقدار 

تجربی 

 زارش 

 (A°شده )

[18] 

 نتیجه 

 کارهای دیگران 

 LDA(°A)تقریب 

[15،12] 

 نتیجه 

 کارهای دیگران

 GGA(°A)تقریب 

[15،12] 

 نتیجه این کار 

تقریب 

LDA(°A) 

 نتیجه این کار

 تقریب

 GGA(°A) 

999/8 941/8 928/8 988/8 882/4 

استفاده می شود. معادله مورنا ان  1برای رسگم نمودار انر ی برحسگب حجم، از معادله حالت مورنا ان

 B( زیر بدست می آید. دراین رابطه 2-5( و)1-5رابطه انر ی و فشاررا بدست می دهد که از دو رابطه )

معرف حجم یاخته   V°معرف انر ی حالت پایه و  Eمشگگگتق مدول حجمی،  B'معرف مدول حجمی، 

 می باشند:

(5-1) 
'

1 1
[ [ 1] [ ]

' 1 ' 1
]

14703.6

BBV

V

V V

B B B

  
 

 


+ ° E=E     

(5-2  )                                                                                                      1]
'
[

VB

VB

 
 

 
 P =  

) که انر ی لازم برای  Bاز بهینه سازی حجم، مدول حجمی بعد از محاسگاه ثابت شگاکه و بااسگتفاده

)حجم تعادلی، حجمی ، V°نسات به فشار  B'تغییر شگکل معین در بلور است(، مشتق مدول حجمی 

نتایج بدست آمده در جدول   که به ازای آن انر ی کل سگلول واحد کمینه می شگود(،محاسگاه شگدند.

 (  زارش شده است5-8)

                                                           
Murnaghan 1  
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 . GGAتقریب(: نمودار مربوط به بهینه سازی حجمی در 4-5شکل)

 

 .LDA(: نمودارمربوط به بهینه سازی حجمی درتقریب5-5شکل)
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 در حجم تعادلی. V°و E°و B'و B(: مقادیر محاساه شده برای پارامترهای 8-5جدول)

نتیجه کارهای 

 دیگران

 LDAتقریب 

[12] 

نتیجه کارهای 

 دیگران 

 GGAتقریب

[12] 

 نتیجه این کار

 LDAتقریب

 نتیجه این کار

 GGAتقریب 

 کمیت

8888/145 2222/100 2280/182 0828/122 B(GPa) 

91/1- 80/2- 09/1- 41/2- 'B 

09/10419- 28/10480- 08/10419- 58/10480- (Ry)° E 

89/418 88/448 88/418 48/448 8(a.u )°V 

 

 GGAدر تقریب  3BaTiOبررسی خواص الکترونی ساختار حجمی  5-4

اپتیکی باریم تیتانات ابتدا ساختار را بهینه کردیم. با بدست آوردن برای بررسی خواص الکترونی و 

و ثابت های شاکه به بررسی خواص الکترونی و  ها پارامترهای بهینه شده ساختار شامل موقعیت اتم

اپتیکی ساختار پرداخته شد. قابل ذکر است در اینجا چون موقیعت های تقریای نیستند و در جایگاه 

نیازی به بهینه کردن موقعیت های اتم نیست. در ب ش خواص الکترونی ساختار  های ثابتی هستند

حقیقی  قسمتهایو در ب ش خواص اپتیکی،  (PDOS)و جزئی  (DOS)نواری، چگالی حالت های کلی 

ساختار را اپتیکی  رسانند ی و بازتابند ی خاموشی، جبب، ضریب دی الکتریک، ضریب تابع موهومی و

 محاساه شدند. 

 ساختار نواری 5-4-6

با بررسی ساختار نواری می توان اطلاعاتی در مورد مقدار  اف نواری، مستقیم یا غیر مستقیم بودن آن 
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و روند تغییرات آن حاصل کرد. برای محاساه ساختار نواری ابتدا محاساات خودساز ار انجام می شود 

ودساز ار، انت اب مسیر مناسب انتگرال تا انر ی فرمی بدست آید. نکته مهم پس از انجام محاساات خ

 یری در فضای وارون در ناحیه کاهش ناپبیر بریلوئن به منرور محاساه نوارهای انر ی می باشد، این 

تار در تمام نمودارهای ساخدر مرکز منطقه بریلوئن است.  Γنقطه مسیر بیشترین تقارن را دارا می باشد. 

در نیمرساناهای ذاتی چگالی الکترون ها و  تراز فرمی می باشد. نواری، سطا انر ی صفر بیانگر موقعیت

حفره ها باهم برابرند و تراز فرمی در وسط  اف نواری بین نوار ظرفیت و نوار رسانش قرار دارد. در 

چگالی الکترون ها بیش از چگالی حفره هاست و تراز فرمی به نوار رسانش نزدیکتر  nنیمرسانای نوع 

چگالی حفره ها بیشتر از چگالی الکترون ها بوده پس تراز فرمی به نوار  pای نوع است. در نیمرسان

ظرفیت نزدیکتر می شود. پس از است راج داده های ضروری، ساختار نواری نمونه های مورد مطالعه 

 بدست آمد. WIEN2Kتوسط کد محاسااتی 

 

 .GGAتقریب  ی ساختارحجمی باریم تیتاناتبرا ینوار یساختار ها (:2-5)شکل
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( نشان داده شده است. این 2 -5نتیجه محاساه ساختار نواری باریم تیتانات درحالت حجمی در شکل)

است. دلیل اختلاف بین eV08/1دارای  اف نواری مستقیم و برابر نمودار نشان می دهد که ساختار 

لی در محاساه دقیق ( می تواند ناشی از ضعف نرریه تابع چگاeV 2/8 اف نواری با مقادیر تجربی )

جمله تاادلی هماستگی باشد، الاته مقدار  اف نواری بدست آمده با مقادیر  زارش شده در کارهای 

 [. 12تئوری دیگران در توافق است]

 GGA( در تقریب PDOSو جزئی) (DOS)چگالی حالت های کلی 5-4-2

یکی دیگر از کمیت های محاساه شده در این پژوهش چگالی حالات جزئی و کلی برای ساختار حجمی 

باریم تیتانات می باشد. منرور از چگالی حالات یک سیستم تعداد حالت های الکترونی قابل دسترس 

ن تعداد یک چگالی حالت بزرگ در یک تراز انر ی به معنی زیاد بوددر واحد حجم در واحد انر ی است. 

 هایی کلی، مجموعه ای از چگالی حالتهاهای قابل دسترس برای اشغال شدن است. چگالی حالتحالت

های جزئی های کلی یک اتم، مجموع چگالی حالتی آن و چگالی حالتهای تشکیل دهندهجزئی اتم

ی ه آن با چگالی حالت کلها و مقایسهای کلی اتمباشد. آنالیز چگالی حالتهای اتمی آن اتم میاوربیتال

 اند و از روی یری ترازهای انر ی داشتهها نقش بیشتری در شکلترکیب نشان می دهد که کدام اتم

 یری ترازهای انر ی را ها در شکلتوان سهم اوربیتالی آنها حتی میهای جزئی اتمچگالی حالت

برخوردار است، چون بسیاری از های اطراف تراز فرمی از اهمیت خاصی مش   نمود. چگالی حالت

های کلی ساختار حجمی ها وابسته است. نمودار چگالی حالتخواص از جمله رسانش الکتریکی به آن

 ( رسم شده است.8-5+ در شکل )eV 5تا  -eV 5دربازه ی انر ی GGA باریوم تیتانات برای تقریب 

ه دهد ک، موقعیت تراز فرمی را نشان میهمانگونه که قالا اشاره شد در این نمودارها سطا انر ی صفر

 است. روی شکل با خط چین عمودی مش   داده شده
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در دو حالت الف( اسپین های بالا و پایین و ب( غیر اسپینی با  نمودار چگالی حالت کلی ساختار حجمی (:8-5شکل)

 . GGAتقریب 

می باشد. بررسی نمودار چگالی حالت ها در eV 08/1ب( مقدار  اف نواری  -8-5با توجه به شکل )

الف( نشان می دهدکه چگالی حالتهای برای اسپین بالا و اسپین پایین متقارن بوده که -8-5شکل )

حاکی ازعدم وجود خاصیت مغناطیسی این نمونه می باشد. نمودار چگالی حالت های جزئی برای دو 

همانطور که در دو نمودار  ( رسم شده است.0-5در شکل) 3BaTiOبرای ساختار حجمی  Tiو   Baاتم 

اتم  d8مشاهده می شود، در نوار رسانش بیشترین سهم در چگالی حالت ها ، مربوط به اوربیتال های 

Ba بعد از آن ،p2  اتمO  و مقدار کمی هم اوربیتالd4  اتم Baنوار ظرفیت بیشترین سهم در  است. در

است.  Baاتم  p5، بعد از آن Oاتم  p2حجمی، مربوط به اوربیتال های ساختار  چگالی حالتها ، برای

 -d8حالت های اطراف تراز فرمی در هر دو نوار رسانش و ظرفیت ناشی از هیاریداسیون اوربیتال های 

Ti  وp2-O .با توجه به نمودار چگالی حا لت ها ، نقش اوربیتال های  می باشدd8  وS 4  اتمO  در ،

سم شده بسیار ناچیز می باشد و می توان نتیجه  رفت که این حالت ها در ناحیه مغزی بازه انر ی ر

توزیع شده اند که این موضوع به جایگزید ی الکترون های این اوربیتال ها اشاره دارد. نتایج بدست آمده 

 [.12در توافق با نتایج  زارش  روه کوهن و همکاران می باشد]

 

 )ب( )الف(
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محاساه شده با تقریب  3BaTiOبرای ساختار حجمی حالت های جزئی اتم های موجود  چگالی (: نمودار0-5کل )ش

GGA. 
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 LDAتقریب ازبا استفاده BaTiO3 بررسی ساختار الکترونی  5-5

 eV 14تا eV0در بازه انر ی  LDAمحاساه شده با استفاده از تقریب  3BaTiOنمودار ساختار نواری 

 است.  اف نواری به دست آمده در این تقریب مستقیم و در حدود ، نشان داده شده (9-5در شکل )

eV 08/1 می باشد. بررسی ساختار نواری ، اطلاعات مفیدی را برای تحلیل رفتار اپتیکی ماده فراهم

 می آورد. 

 

 .LDAمحاساه شده با استفاده از تقریب  3BaTiO(: نمودار ساختارنواری 9-5شکل)

نشان می دهد که با تغییر    GGAو تقریب LDAمقایسه ساختارهای نواری محاساه شده با تقریب 

حدود  LDA اف نواری بدست آمده با تقریب  تقریب های بکار رفته مقدار  اف اندکی تغییر می کند.

meV48  کمتر از تعداد آن با استفاده از تقریبGGA  .اف  ینب یا یسهمقا(  0-5 )در جدولاست 
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 .انجام داده شده است یو نرر یتجرب یپژوهش با کارها ینبدست آمده در ا ینوار

 (: مقایسه  اف نواری محاساه شده با نتایج دیگران برای ساختار حجمی باریم تیتانات. 0-5جدول )

 

 

 

 

 

 LDAکلی وجزیی در تقریب  چگالی حالت های5-5-6

( 18-5در شکل )  LDAبا استفاده از تقریب 3BaTiOنمودار چگالی حالت های کلی ساختار حجمی 

نشان می دهدکه نوار رسانش  LDAچگالی حالت محاساه شده با تقریب  نشان داده شده است. نمودار

 از هم فاصله دارند.  eV08/1و نوار ظرفیت 

 

 .LDAبا تقریب  3BaTiO(: نمودار چگالی حالت های کلی مربوط به ساختار حجمی 18-5شکل)

 تجربی

 

 (LDAنرری)

 

 (GGAنرری )

 

 این

 (LDAپژوهش)

این 

 (GGAپژوهش)

  اف نواری

Γ Γ Γ Γ Γ  

[18]2/8 [12]0/1 [12]05/1 08/1 08/1 Band Gap 
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 .LDAبا تقریب  3BaTiO(: نمودارهای چگالی حالت های جزیی برای ساختار حجمی 11-5شکل )

می باشد. با نگاهی دقیق تر  GGAاین نمودار هم با تفاوت ناچیزی در  اف مشگابه نمودار در تقریب 

( نقش اوربیتال های 11-5در شگگگکل ) Oو  Ba  Ti ,بگه نمودار چگگالی حالت های جزئی اتم های
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 ر نوار ظرفیت مشاهده میوابسته به اتم باریوم و تیتانیم و اکسیژن را می توان مشاهده کرد. با دقت د

حالت های  می باشد. Oدر اتم  p2اتم تیتانیوم و اوربیتال  d8کنیم که این نوار شگامل، اوربیتال های 

 اتم  p2مشگاهده شگده در محدوده ی انر ی نزدیک تراز فرمی مربوط به هیاریداسیون اوربیتال های 

Oوd 8  اتم تیتانیوم وd4  اتم باریوم اسگگگت که اوربیتال هایp2  اتمO  اثر بیشگگگتری دارند. در نوار

 اتم تیتانیوم هستیم. d8رسانش نیز شاهد نقش موثر اوربیتال های 

 بررسی کمیت های اپتیکی 5-1

 تابع دی الکتریک 5-1-6

محاساه و   LDA و GGA  نمودارهای ب ش حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک برای هر دوتقریب

( نشگان داده شده است. در قسمت حقیقی تابع دی الکتریک محاساه 18-5( و )12-5های) درشگکل

دیده می شوندو با مقایسه آن  eV8وeV5/2قله هایی درانر ی های  GGAشگده با استفاده از تقریب 

 eV 5/2نر ی . قله در ا[28]با کارهای دیگران  که در فیل دوم به آن اشاره شد ساز اری خوبی دارد

 رخ می دهد.  Γمی باشد که در نقطه اتم تیتانیم  d8به تراز  اتم اکسیژن  P2مش یه   بار از تراز 

 

(: نمودارهای ب ش حقیقی تابع دی الکتریک ساختار حجمی برحسب انر ی محاساه شده با استفاده از 12-5شکل)

 [.881[و]188راستای]، در دو LDAو GGAدوتقریب 

GGA 

 

LDA 
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قله ها در انر ی های LDA در قسگمت حقیقی تابع دی الکتریک محاسگاه شده با استفاده با تقریب 

  دیگری رخ می دهند.

می  1ε  (ω=0)ب ش حقیقی تابع دی الکتریک در انر ی صگگفر، معرف ثابت دی الکتریک اسگگتاتیک

بررسی رفتار  است. eV4/2برابر  LDAو در تقریب  eV 8/2براب GGAباشد که مقدار آن درتقریب 

[ مقادیر توابع دی الکتریک 881[ و]188تگابع دی الکتریک نشگگگان می دهدکه در هر دو راسگگگتای ]

( 12-5باشگند که این نشانگر همسانگرد بودن ساختار مورد مطالعه است. بررسی شکل )-یکسگان می 

در  eV82/18 ی از محدوده انر ی نشگان می دهد که قسمت حقیقی تابع دی الکتریک با افزایش انر

منفی می شود. فرکانسی که در آن قسمت حقیقی تابع دی  LDAدر تقریب eV11و   GGAتقریب 

الکتریک از مقدار مثات به منفی تغییر علامت می دهد فرکانس پلاسگگگمایی نامیده می شگگگود.در این 

بنابراین باریم دی کدر خواهد شد. وضگعیت ماده رفتار فلزی از خود نشگان داده و لبا در مقابل نور فرو

دارای رفتار دی  LDAدر تقریب  eV11 و GGAدر تقریب eV 82/18تیتگانگات تگا انر ی حگدود 

دهد. نمودار های قسمت های موهومی تابع از آن به بعد رفتار فلزی از خود نشان میالکتریکی است و 

همسانگردی  ده شده است.نشگان دا LDAو GGA( برای تقریب های 18-5دی الکتریک درشگکل )

[ 881[ و ]188محیط با تطابق قسگمت های موهومی تابع دی الکتریک محاسگاه شده در راستاهای ]

 نیزتاثیر می شود. 

 

برحسب انر ی محاساه شده با BaTiO3 (: نمودارهای قسمت موهومی تابع دی الکتریک ساختار حجمی18-5شکل )

 [.881[و]188در دو راستای ]، LDAو GGAاستفاده از دوتقریب 

LDA 

 

GGA 
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لاگه جگبب در انر ی حگدود  گاف نواری محگاسگگگاه شگگگده در قسگگگمت موهومی تابع دی الکتریک 

eV08/1 برای تقریبGGA و eV08/1  برای تقریبLDA نیز در این نمودارها دیده می شود  

قله های مشاهده شده در نمودارهای قسمت موهومی تابع دی الکتریک نشانگر  بارهای مجاز بین  

    حالتهای الکترونی از نوار ظرفیت به نوار رسانش است.

 ضریب شکست و ضریب خاموشی 5-1-2

 ثابت دی الکتریک م تلط یک جامد با رابطه زیر داده می شود:

(5-8                                                            ))               ω(2ɛ)+iω(1ɛ) = ω(ɛ 

و   n(ω)که قسمت حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک وابسته به ثابت های اپتیکی ضریب شکست 

 هستند که با روابط زیر داده می شوند: k(ω)ضریب خاموشی 

(5-4                                                        )                  )ω(2k-)ω(2) = nω(1ɛ 

        (5-5                                                               )             )ω)k(ω) = 2n(ω(2ɛ 

روابط اپتیکی محاساه شده است. جبر تابع دی مقادیر ضریب شکست، خاموشی و بازتاب با استفاده از 

 الکتریک در انر ی صفر، ضریب شکست در انر ی صفر ضریب شکست استاتیک را می دهد:

(5-2                                                        )                      𝑛𝑥  (0) =  √𝑅𝑒𝜀𝑥(0) 

(5-8)                                                                       𝑛𝑧  (0) =  √𝑅𝑒𝜀𝑧(0) 

دانسگتن ضگریب شگکسگت یک ماده اپتیکی برای اسگتفاده آن در ساخت قطعات اپتیکی حائز اهمیت 

در شکل  LDAو GGA[. نمودارهای ضریب شکست محاساه شده با استفاده از تقریب های 52اسگت]

 ( نشان داده شده است. 5-14)
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برحسب انر ی محاساه شده با استفاده از  3BaTiO(: نمودارهای ضریب شکست ساختار حجمی شده برای 14-5شکل)

 [.881[و]188، در دو راستای ] LDAو GGAدوتقریب 

 eV2/1 وeV2/2 به ترتیب برابر LDAو GGAمقدارضریب شکست استاتیک با استفاده از تقریب های 

نسات به تقریب  GGAبدسگت آمد. که با مقایسه  نمودارها پی می بریم که ضریب شکست در تقریب 

LDA [28ساز اری بهتری با کارهای دیگران دارد.] 

برحسب انر ی فوتون همان نمودار پاشند ی است. هر اه ضریب شکست  n(ω)نمودار ضریب شکست 

شفاف خواهد بود و در مواردی که ضریب شکست با افزایش با افزایش انر ی و فرکانس ، زیاد شود ماده 

[. تمامی قله های ایجاد شده در طیف ضریب شکست به قله 58انر ی کم شگود جبب اتفاق می افتد]

محاسگاه شده با   k(ω)های قسگمت موهومی تابع دی الکتریک مربوط می شگوند. ضگریب خاموشگی

( نشان داده 15-5[ درشکل های )881[و]188]در دو راستای  LDAو GGA استفاده از تقریب های 

شگده اسگت. ضگریب خاموشگی معیاری از میزان جبب فوتون در ماده است. درصورت هر چه کوچکتر 

بودن ضگریب خاموشگی عاور امواج الکترومغناطیسگی از درون ماده راحت تر انجام شده و برای ضریب 

[. در نمودار ضریب خاموشی شاهد 52د بود]خاموشی بزر تر، نفوذ امواج به درون محیط دشوارتر خواه

 حضور قله هایی هستیم که نشانگر بیشترین مقدار جبب فوتون فرودی در این نواحی انر ی است. 

GGA 

 

LDA 
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برحسگب انر ی محاساه شده با استفاده از دوتقریب  3BaTiOبرای سگاختارحجمی  (: ضگریب خاموشگی15-5شگکل)

GGA وLDA [ 881[و]188، در دو راستای.] 

در انر ی های م تلف قدری با  GGAو LDAرفتارضگریب خاموشگی محاساه شده توسط تقریب های 

یکدیگر متفاوت است. ا رچه در انر ی های نزدیکی لاه جبب و بالاتر شاهدافزایش ضریب خاموشی در 

 هر دوتقریب هستیم.

 ضریب جذب 5-1-9

بر حسب انر ی فوتون فرودی   3BaTiOمنحنی ضریب جبب برای ساختار حجمی )12-5(در شکل

نشان داده شده است. همانطور که در این شکل مشاهده  LDAو GGAمحاساه شده با هر دو تقریب 

می کنیم تا یک انر ی آستانه که لاه جبب نامیده می شود جببی صورت نمی  یرد. این رفتاردر هر دو 

بعد از  بار از لاه جبب، ضریب جبب شروع به افزایش می کند و قله هایی  د.تقریب مشاهده می شو

 eVو eV0و  GGAبرای تقریب eV 5/18و eV 5/4در طیف های جبب در موقعیت های انر ی 

[ 188ظاهر می شود. هیچ تفاوتی در طیف های جبب محاساه شده در دو راستای ] LDAدرتقریب 11

بب فوتون ها برای  بار بین ترازهای م تلف انر ی به صورت [ مشاهده نمی شود یعنی ج881و ]

رفتار منحنی های جبب در ناحیه انر ی محاساه شده مشابه رفتار ضرایب  همسانگرد صورت می پبیرد.

  خاموشی می باشد.

GGA 

 

LDA 
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با استفاده از برحسگب انر ی محاسگاه شگده BaTiO3 (: نمودارهای ضگریب جبب برای سگاختار حجمی12-5)شگکل

                                                                                                                                                 [.881[و]188راستای] دو ، در LDAو GGAدوتقریب 

قله های اصگلی نمودار نشگان دهنده  بارهای الکترونی از تراز اشغال شده نوار ظرفیت به تراز اشغال   

نشگگده در نوار رسگگانش می باشگگند، قله های مشگگاهده شگگده در طیف های جبب همینین متناظر با 

 موقعیت  انر ی قله های مشاهده شده درطیف موهومی تابع دی الکتریک است. 

 بازتابندگی 5-1-4

( نشان داده 18 -5در شکل) eV 14-8محاساه شده در محدوده انر ی R(ω)نمودار بازتابند ی اپتیکی

 شده است. 

 

با استفاده از برحسب انر ی محاساه شده   3BaTiOبرای ساختارحجمی )ωR((: نمودارهای بازتابند ی18-5)شکل

 [. 881[و]188،دردوراستای ] LDAو GGAدوتقریب 

GGA 

 

LDA 

 

GGA 

 

LDA 
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که در تقریب  zو  x با توجه به نمودار طیف بازتابند ی ،مقدار بازتابند ی در انر ی صفر در راستاهای

GGA برابرeV 19/8  و برای تقریبLDA حدودeV 5/8  می باشد. مقدار بازتابند ی در تقریب

GGA  تا حدود انر یeV0   و در تقریبLDA  تا حدود انر یeV4   روند افزایشی داشته و سپس

های -در موقعیت  GGAمقداری کاهش و دوباره افزایش می یابد. قله های غالب بازتابند ی در تقریب 

eV4/4 و eV5/12  در  موقعیت هایeV 4/8  وeV0  وeV11  ودر تقریبLDA .رخ می دهد 

 رسانندگی اپتیکی 5-1-5

فوتون، به حالت های اشغال نشده در بالای تراز فرمی  الکترون های حالت های اشغال شده، در اثر جبب

برانگی ته می شوند. به این نوع  بار بین نواری رسانند ی اپتیکی و به جبب فوتون توسط الکترونها، 

) جبب بین نواری  فته می شود. نمودار رسانند ی )   3 ساختار حجمیBaTiO  محاساه شده با

( نشان داده شده 10 -5در شکل ) zو  xدر هر دو راستای   LDAو GGAاستفاده از تقریب های 

 است. 

 

با استفاده از برحسب انر ی محاساه شده  3BaTiOاپتیکی برای ساختارحجمی (: نمودارهای رسانند ی10-5شکل )

 [.881[و]188،دردوراستای ] LDAو GGAدوتقریب 

همانطور که قالا بیان شد، قسمت حقیقی رسانند ی با قسمت موهومی تابع دی الکتریک متناسب 

است. شروع رسانند ی اپتیکی از انر ی هایی خواهد بود که متناظر با  اف نواری است. رسانند ی 

GGA 

 

LDA 
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شروع شده و با افزایش انر ی فوتون،  zو  xبرای راستای  eV 2از انر ی حدود  GGAاپتیکی در تقریب 

به بیشترین مقدار خود می رسد.  eV18و eV4رسانند ی اپتیکی افزایش پیدا کرده و در  ستره انر ی

رخ می دهد. در  ستره  eV 11و eV 0در انر ی های حدود LDAبیشترین میزان رسانند ی در تقریب 

ی فرودی برای برانگی تگی الکترون ها به نوار رسانش انر ی های پائین تر از  اف نواری ، انر ی فوتون ها

کافی ناوده در نتیجه رسانند ی اپتیکی دراین نواحی انر ی صفر است. با توجه به نمودار های ضریب 

جبب و رسانند ی، مشاهده می شود در انر ی هایی که بیشترین ضریب جبب اتفاق می افتد، بیشینه 

 د.رسانند ی اپتیکی را مشاهده می شو

 اتلاف انرژی 5-1-1

برای توصیف اتلاف انر ی در مورد الکترون های سریعی که در ماده حرکت می کنند نمودار اتلاف انر ی 

 GGA( قله های اتلاف انر ی در تقریب 19-5(رسم شده است. مطابق شکل )28-4براساس معادله )

رخ  eV14-eV11و eV5/0در انر ی های حدود  LDAو در تقریب eV14و بین eV5در انر ی های 

 می دهد. 

 

با استفاده از دوتقریب برحسب انر ی محاساه شده  3BaTiO ساختار حجمی (: نمودارهای اتلاف برای19-5شکل)

GGA وLDA [ 881[و]188،دردوراستای.] 

و حدود  GGAدر تقریب  به بعد eV18در بعضی نواحی انر ی که اتلاف بیشینه است ) انر ی از حدود 

GGA 

 

LDA 
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eV11  به بعد در تقریبLDA.قسمت حقیقی تابع دی الکتریک منفی است ) 

 BaTiO3یکی نانو لایه و اپت یخواص الکترونی بررس 5-7

دارد در نتیجه  تجربی ساز اری بهتری بانتایج LDAنسات به تقریب  GGAباتوجه به آن که تقریب 

و  یحاصگگل از مطالعه سگگاختار الکترون یجنتا.  ردیداسگگتفاده  GGAبرای بررسگگی نانولایه از تقریب 

 یچگال ،یسگگاختار الکترون یبررسگگ یبرا رائه شگگده اسگگت.در ادامه ا 3BaTiO نانو لایه یکیخواص اپت

 ،یکالکتر یتابع د یو موهوم یقیحق ی، قسمت هایکیخواص اپت یبرا و یساختار نوار و یکل یحالتها

  محاساه شد. یو بازتابند  یکیاپت ی، رسانند یخاموش یبضر جبب، یبضر

وارد  ردید و بهینه  0A18یک خلاء به اندازه ی   cبرای ایجاد یک نانو لایه, در راسگگتای بردار شگگاکه 

انجام شد با ساختار  1 2  2برای سلول  GGAدر تقریب  BaTiO 3نانو لایهبرای  Kسازی نقاط 

 . ( طرح شماتیک از آن نمایش داده شده است28-5مکعای ساده ساخته شد که در شکل )

 

 . 3BaTiOنانو لایه  ابرسلول :( 28-5ل )شک

برای محاساه ساختار الکترونی و اپتیکی این ترکیب ابتدا بهینه سازی این ابر شاکه انجام شد. در این 

( استفاده شد. FP-LAPW)" امواج ت ت تقویت شگده خطی باپتانسگیل کامل"محاسگاات نیز از روش 

با انجام عملیات بهینه سازی حجم، انجام شدند.  WIEN2Kمحاسگاات مورد نرر با استفاده از نرم افزار

0A92/8, a=b=0A824/14 =cو با توجه به تغییر تقارن پارامترهای بهینه ثابت های شاکه به صورت 
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(. برای بررسگگی درسگتی سگگاخت این ابر سگلول آن را در راسگگتاهای م تلف 5-5جدولبه دسگت آمد) 

 18( نشگگان داده شگگده اسگگت، نانو لایه ها یی با خلا 21-5طور در شگگکل ) سگگترش دادیم و همان

 آنگسترمی بین آن ها در نرر  رفته شد.

 

 آنگسترمی از یکدیگر. 18با فاصله   3BaTiOنانو لایه های  : ( 21-5ل )شک

 خواص الکترونی 5-7-6

 ساختار نواری 5-7-6-6

با بررسی ساختار نواری می توان مقدار  اف نواری و روند تغییرات آن را به دست آورد. ساختارهای 

رسم شده است. محاساه ساختار نواری  )22-5(نواری بررسی شده برای نانولایه باریم تیتانات در شکل 

نوساختار دارای  اف نواری مستقیم می باشند و بالاترین نقطه این نا  مورد بررسی نشان می دهد که

قرار دارند. مقادیر  اف نواری برای نمونه رسم  Γنوار ظرفیت و پائین ترین نقطه نوار رسانش در نقطه 

بیشتر است. افزایش eV 10/8حدود  3BaTiO می باشد. که از  اف نواری ساختار حجمی eV 85/2شده

در  اف نواری به دلیل اثرات مکانیک کوانتومی ظاهر شده در ابعاد نانوساختار قابل پیش بینی است. اف 

[. در جدول 25نواری بدست آمده در توافق با مقادیر تئوری  زارش شده در کارهای دیگران می باشد]
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 رفته است.مقایسه ای بین ساختار حجمی و نانو لایه صورت   )5-9(

 

 . 3BaTiOساختار نواری نانولایه  :(22-5 )شکل 

 .eVبرحسب  3BaTiOمقایسه ساختار حجمی ونانولایه  (: 9-5جدول)

مدول 

 (GP)حجمی

انرژی 

 (eVبستگی)

گاف 

 (eV)انرژی

انرژی 

 (eV)فرمی

انرژی کل  

(eV) 
 ساختار

 8BaTiOحجمی -82/258828 4/8 08/1 -20218/84 0828/122

 8BaTiOنانولایه -12/488282 1/8 85/2 -52425/82 4428/50

 محاسبه چگالی حالت های کلی و جزئی 5-7-6-2

( 28-5دو حالت اسپینی و غیراسپینی در شکل )  در 3BaTiOچگالی حالت های کلی برای نانولایه 

 در نمودار چگالی حالت ها مقیاس انر ی صفر نشان دهنده مکان تراز فرمی است. .رسم شده است
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برای حالت الف( اسپینی و ب( غیر اسپینی ج ( غیر  ( : نمودار چگالی حالت های کلی مربوط به نانولایه28-5شکل )

 . GGAبا استفاده تقریب  ،نی در بازه انر ی های بالاتریاسپ

نوار ظرفیت در ناحیه زیر تراز فرمی از نوار رسگگانش که بالای تراز فرمی اسگگت جدا شگگده اسگگت. تقارن 

در نرر   3BaTiOچگالی حالت های مربوط به اسپین بالا وپایین نشانگر غیر مغناطیسی بودن نانولایه 

 eV 840/2بر اف نواری برا 3BaTiOنمودار چگالی حالت کل سگگاختار نانولایه   رفته می باشگگد. از

برای بررسی نقش هر یک از [.  28بدسگت آمد. که با مقایسه با کارهای دیگران ساز اری خوبی دارد ]

اوربیتال های اتم های تشگکیل دهنده نانو لایه باریم تیتانات، چگالی حالت های جزئی محاساه شدند. 

در نوارهای ظرفیت و  Oو  Tiو  Baچگگالی حالت های جزئی هر یک از اتم های )24-5(در شگگگکگل 

 رسانش رسم شده است.

 (ب) )الف(

 (ج)
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  .3BaTiO نمودارهای چگالی حالت های جزئی برای نانولایه  (: 24-5شکل )
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بیشگگترین سگگهم را در نوار ظرفیت دارد و d 8- Ti( نشگگان می دهد که برای نانولایه  اتم24-5شگگکل )

-P2 Oرسانش بیشترین سهم را در اوربیتالناچیز می باشد. در نوار این اتم  pو s  نقش اوربیتال های

 می باشد که تقریاا همانند ساختار حجمی این ترکیب است.

 خواص اپتیکی 5-7-2

پرداخته شده است. با توجه  3BaTiOدر این ب ش به نتایج حاصگل از بررسگی خواص اپتیکی نانولایه

ه آمده می توان رفتار وابسته ببه روابط اشگاره شده مربوط به کمیت های اپتیکی و نیز نتایج به دست 

 فرکانس یک ساختار را توضیا داد.

 تابع دی الکتریک  5-7-2-6  

همانطور که قالا اشگاره شد، برای بررسی رفتار الکتریکی و اپتیکی هر ماده تابع دی الکتریک آن مورد 

 ا انر ی رجی ببررسگی قرار می  یرد. تابع دی الکتریک، پاسخ بلور به یک میدان الکترومغناطیسی خا

برای نانو لایه باریم تیتانات محاسگگاه  حقیقی و موهومی می باشگگد.  طیف های تابع دی الکتریک

( نشان داده شده است. 5-5در شکل ) GGA[ بااستفاده از تقریب 881[ و ]188شده در دو راستای ]

 -می 3BaTiOنشانگر عدم همسانگردی نا نولایه  zو  xتفاوت طیف های محاساه شده در دو راستای 

رخ  ev08/8 ev, 5/0بیشینه قسمت موهومی تابع دی الکتریک به ترتیب در انر ی های حدود باشد. 

( نانو لایه تابش فرودی را  zمی دهد. در نواحی که ثابت دی الکتریک منفی می شگگگود) در راسگگگتای

فلزی از خود نشان می دهد. فرکانس پلاسما در این راستا جبب می کند و در واقع در این راستا رفتار 

می باشگگد. الاته رفتار نانو لایه در بیشگگتر نواحی انر ی یک رفتار دی الکتریکی اسگگت.   ev08/8 برابر

و در راستای  eV 80/2[ نقطه 881ب ش موهومی تابع دی الکتریک نشگان می دهد که درراسگتای ]

 بحرانی هستند. اولین نقاط  eV 24/2[ نقطه 188]
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[، 188[و] 881دردو راستای]  BaTiO3( : نمودارهای تابع دی الکتریک برحسب انر ی برای نانو لایه  25-5شکل)

 الف( ب ش حقیقی ب( ب ش موهومی .

بین بیشینه نوار ظرفیت و کمینه نوار رسانش را نشان می  این نقاط، آسگتانه ی  بار اپتیکی مسگتقیم

[ هم وانی خوبی با  اف نواری نا نولایه وجود دارد. همانطور که ملاحره 881دهند تنها در راسگگتای ]

 می  ردد خواص اپتیکی ساختار نانولایه برخلاف نمونه حجمی به راستا بستگی دارد. 

 ضریب شکست و ضریب خاموشی 5-7-2-2 

انتشار نور در نمونه با استفاده از ضریب شکست م تلط سنجیده می شود. ب ش حقیقی ضریب  نحوه

( سگرعت نور در محیط را تعیین می کند. نمودارهای ضرایب شکست و خاموشی nشگکسگت م تلط )

در اولین ناحیه   ( نشگان داده شگده است.22-5محاسگاه شگده برای  نانو لایه باریم تیتانات در شگکل )

ضگریب شکست مقادیر بیشتری دارد پس در نتیجه نانولایه تابش فرودی را عاورمی  )eV)4-8اانر ی 

 ، که ضگریب خاموشی به بیشینه مقدار خود می رسد که به معنای)eV)9-8در محدوده  انر ی  دهد.

مجددا عاور امواج  )eV)14-18در این ناحیه اسگگت. در آخرین ناحیه  جبب امواج الکترومغناطیسگگی

در هردو ضگرایب شگکسگت و خاموشی ناهمسانگردی در دو  الکترومغناطیس از نمونه غالب می شگود.

 دیده می شود. z وx  راستای
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( : الف ( نمودار ضریب شکست برحسب انر ی ب( نمودار ضریب خاموشی برحسب انر ی، برای نانولایه 22-5شکل )

3BaTiO  [881[ و]188محاساه شده در دو راستای]. 

در اولین ناحیه انر ی یعنی در ناحیه قال از لاه جبب، شگاهد هیچ  ونه جببی برای نمونه ها نیستیم. 

برای همه نمونه ها ادامه  eV9روند افزایشی جبب تا انر ی های حدود با افزایش انر ی فوتون فرودی 

می یابد و سگپس با افزایش بیشگتر انر ی شاهد کاهش میزان جبب هستیم. این رفتار متناظر با رفتار 

ضگریب شگکست در ناحیه انر ی محاساه شده می باشد. موقعیت قله های اصلی که ناشی از  بار بین 

ه در نوار رسانش مربوط می باشد، با حالت های اشگغال شگده در زیر تراز فرمی به حالتهای اشغال نشد

 قله های اصلی ظاهر شده در نمودارهای جبب و ب ش موهومی تابع دی الکتریک تقریاا تطابق دارند. 

 ضریب جذب  5-7-2-9

ز با اسگگتفاده ابر حسگگب انر ی فوتون فرودی برای نانولایه باریم تیتانات  ضگگریب جبب محاسگگاه شگگده

 داده شده است.  ( نشان28-5در شکل ) GGAتقریب 
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 [.881[ و ]188: نمودار جبب برحسب انر ی در نانولایه برای دو راستای ](28-5شکل)           

شروع می شود و  eV0/1 همانطور که در این شکل مشاهده می شود جبب در نانولایه در حدود انر ی

 به بیشینه می رسد. eV 5/0[ در حدود 188و در راستای ] eV02/8 [ در881]مقدار آن در راستای 

 بازتابندگی 5-7-2-4

( نشان 20-5در شکل ) 3BaTiOبرای نانو لایه zو xمحاساه شده در دو راستا  )ωR(طیف بازتابند ی 

داده شده است. مقدار انر ی ای که به ازای آن بازتابند ی بیشینه می شود در محدوده انر ی است که 

در آن محدوده انر ی ضگگرایب شگگکسگگت و خاموشگگی بیشگگینه می شگگوند. همانگونه که از نمودار ب ش 

بازه انر ی قرار دارد. مشگ   اسگت فرکانس پلاسما در این  zحقیقی تابع دی الکتریک  در راسگتای 

ب ش حقیقی تابع دی الکتریک در این محدوده منفی می شود، بنابراین نانو لایه باریم تیتانات در این 

بازه رفتار فلزی از خود نشگگان می دهد و بازتابند ی آن بیشگگینه خواهد بود. در فرکانس های بالاتر از 

د ی مقدار بازتابن ان عاور افزایش می یابد.فرکانس پلاسگگما بازتابند ی به سگگرعت کاسگگته شگگده و میز

( 20-5بدست آمد. همانطور که شکل ) 820/8نانولایه باریم تیتانایت انر ی صفر در هر دو راستا تقریاا 

[ درمحدوده 881و در راستای ] eV18-0[ درمحدوده ی 188نشان می دهد بازتابند ی در راستای ]

نانولایه دراین محدوده رفتارتقریاا فلزی ازخود نشان می دهد و بنابراین  بیشینه می شوند. eV0-8ی-
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بازتابند ی آن بیشگینه )درخشان( خواهد بود. در فرکانس های بالاتر از فرکانس پلاسما بازتابند ی به 

 سرعت کم شده ومیزان عاورافزایش می یابد.

 

 [.881[ و]188راستای ]  ( : نمودار بازتابند ی برحسب انر ی برای نانو لایه در دو20-5شکل )

 

 رسانندگی اپتیکی 5-7-2-5

معیاری از رسانش الکتریکی در یک میدان  σ(ω)همانگونه که قالا نیز اشگاره شگد رسانند ی اپتیکی 

نوسگگانی اسگگت. رسگگانند ی اپتیکی به تابع دی الکتریک ارتااط نزدیکی دارد. به طور تجربی با اندازه 

 یری بازتابند ی اپتیکی می توان رسگگانند ی اپتیکی را به دسگگت آورد. یک ماده در صگگورتی از نرر 

ابد از خود رسگانند ی نشان دهد. طیف رسانند ی اپتیکی رسگاناسگت که وقتی نور به سگطا آن می ت

( نشان داده شده است. 29-5[ در شکل )881[ و]188در هر دو راسگتای ] 3BaTiOاپتیکی نانو لایه 

از آنجا که رسانند ی به  بار بین نواری )نوار ظرفیت و نوار رسانش( مرتاط است، بنابراین در نزدیکی 

واری( آسگتانه ای برای رسگانند ی در هر دو راستا مشاهده می یک  بار اپتیکی مجاز ) نزدیک  اف ن

 شود.
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 [.881[ و]188( : نمودار رسانند ی اپتیکی برحسب انر ی برای نانولایه در دو راستای ]29-5شکل)

با توجه به رابطه مسگتقیم بین قسمت موهومی تابع دی الکتریک و رسانند ی اپتیکی قله های بعدی 

 در موقعیت هایی مشابه با قسمت موهومی تابع دی الکتریک رخ می دهند.در نمودار رسانند ی 

 

 اتلاف انرژی 5-7-2-1

تابع اتلاف انر ی الکترون عامل مهمی برای توضیا اتلاف انر ی در ماده است. طیف اتلاف انر ی  برای 

محاسگاه شد که نتایج آن  eV14-8  در محدوده  GGAنانو لایه باریم تیتانات با اسگتفاده از تقریب 

( نشان داده است. مطابق شکل قله های غالب در طیف های اتلاف انر ی در راستای 88-5در شگکل )

 رخ می دهد.  eV 12/0و eV 12[ به ترتیب در 881[ و]188]
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 [.881[ و ]188( : نمودار اتلاف انر ی  برحسب انر ی در نانولایه دردو راستای ]88-5شکل)
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 نتیجه گیری 5-8

در این پایان  .مورد مطالعه قرار  رفت 3BaTiOبا استفاده از نرریه تابعی چگالی، ترکیب چند فرویی 

اسگگتفاده از نرریه تابع چگالی   3BaTiOنامه خواص الکترونی و اپتیکی سگگاختار حجمی و نانولایه با

بررسی شد. در بررسی خواص الکترونی، چگالی حالت های کلی و ساختار نواری محاساه شدند. خواص 

اپتیکی نیز شامل محاساات قسمت های حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک، ضریب شکست،  ضریب 

 با استفاده از تقریب چگالی خاموشگی، بازتابند ی، ضگریب جبب و رسگانند ی اپتیکی بود. محاسگاات

محاساات مربوط  ( برای ساختار حجمی و رهیافت پتانسیل کامل انجام شد.LDA( و )GGAموضعی )

با اف نواری مستقیم    3BaTiOبه چگالی حالت ها و سگاختار نواری نشگان دادند که ساختار حجمی

حجمی باریم تیتانات به ترتیب  برای ساختارLDA و  GGAاست. مقدار  اف نواری با استفاده از تقریب

محاساات برای ساختار  .به دست آمد eV 840/2و برای نانو لایه آن حدود eV08/1و eV  08/1حدود

[( انجام شگگدکه نتایج آن نشگگان داد که این 881)]  zو x[(188)] حجمی باریم تیتانات در راسگگتاهای

ر بررسی دانو لایه این ترکیب بررسی شد. ترکیب همسانگرد است. در ادامه خواص الکترونی و اپتیکی ن

خواص الکترونی، چگالی حالت های کلی و جزئی و سگگاختار نواری محاسگگاه شگگدند. بررسگگی خواص 

اپتیکی نیز شگامل محاسگاه قسگمت های حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک، ضگریب جبب، ضریب 

( و GGAاز تقریب چگالی موضعی ) خاموشگی، بازتابند ی و رسانند ی اپتیکی بود. محاساه با استفاده

[ و 188نتایج نشان داد که خواص اپتیکی نانو لایه در دو راستای ] کامل انجام شد.  پتانسگیل رهیافت

[ غیر همسانگرد است. محاساات مربوط به چگالی حالت ها و ساختار نواری نشان دادند نانو لایه 881]

واری درنانولایه نسگگگات به سگگگاختار حجمی نیز دارای  گاف نواری مسگگگتقیم اسگگگت. مقگدار  گاف ن

الکتریک جابجایی لاه  -افزایش داشگگگت، این افزایش در  اف نواری در نمودار تابع دی eV10/8حدود

در محاساات اپتیکی دیدیم شاهد افزایش رسانند ی جبب به سگمت انر ی های بالاتر مشگاهده باشد. 

الکتریک به میدان  -ی پاسگگخ دی که نشگگان دهنده)1ε )((ثابت  دی الکتریک اسگگتاتیک  بودیم. 
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به  [881] [ و188و برای نانولایه دو راستای ] eV2/2 الکتریکی اسگتاتیک اسگت برای ساختار حجمی

وجود  eV 85/18بدست آمد. در ساختار حجمی فرکانس پلاسمونی در انر ی  eV2/8 و eV8 ترتیب

مقایسگگه بود.  ev08/8 [ مشگگاهده  ردید که برابر881]دارد ولی در سگاختار نانولایه مقدار در راسگتای

دهد ولی میزان جبب در حالت طیف جبب دو سگگگاختار تفاوت کمی در انر ی های پایین نشگگگان می

ه ی به نانولایتر اسگت. نتیجه این بررسگی نشان داد که با تادیل ساختار حجمحجمی در مجموع بیش

بسگیار  کنند که این خاصگیت پتانسگیلبسگیاری از خواص الکتریکی و اپتیکی باریم تیتانایت تغییر می

 .کی می باشدرونیخوبی برای استفاده در قطعات اپتو الکت
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Abstract 

In this project the electronic and optical properties of Barium titanate (BaTiO3) were 

Investigated in both bulk and nanolayer forms.The calculation was done using Win2k 

code based on Density functional theory by LDA and GGA approximations.For this 

purpose after optimization of the initial paronuters the band structure and total and partial 

density of state were calculated for both forms.The result shows both forms have direct 

band gaps but the band gap for nono layer (2.048 eV) is biger than bulk form Eg=1.83 eV 

by LDA and Eg=1.87 eV by GGA. BaTiO3 in bulk form has biger formation energy than 

nanolayer but  the difference is small indicating the nano layer is also stable. The optical 

properties were also studies by calculating dielectric function, refractive and extinction 

coefficients, reflectivity, optical absorption coefficient and conductivity and energy eloss 

function.The result obtained for nano layer showed that the optical properties are 

anisotropic. 
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