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    که هر یک در مراحلی از تحصیل مشوق                                                   
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  سپاسگزاري:

  

پروردگارا تو همان کلامی در سکوت سنگین زندگی ، تو همان عشقی که عشق 

را براي ما آفریدي ، وجود ما را با خودت یکی نمودي و چه درمانده است قلبی 

که با عشق تو همراه نباشد. سپاس و ستایش بیکران یگانه معبود عرفان راکه 

ریاي بیکران حکمتش غرق شده وبا تمام این فرصت را به بنده عطا نمود تا در د

  وجود بر عظمت و بزرگی اش صحه بگذارم.

 اقايمحمد ابراهیم قاضی واز استاد راهنماي عزیز و بزرگوارم جناب آقاي دکتر

که در طی انجام این تحقیق از رهنمودهاي دلسوزانه و دکترمرتضی ایزدي فرد 

ارزشمند ایشان برخوردار و همواره مورد لطف بی شائبه ایشان بودم قدردانی 

 در این تحقیق خود مشاورهبا عزیز که  دیگر اساتیدوهمچنین از می نمایم 

و زحمات بسیاري را براي این جانب کشیده اند  درا همراهی نمودن اینجانب

  تشکر را دارم.  کمال
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دانشجوي دوره کارشناسی ارشد رشته فیزیک حالت جامد دانشگاه صنعتی شاهرود    زهره حبیبیاینجانب 

تحت راهنمایی دکتر محمد  کادمیوم سولفیدخواص الکترونی و اپتیکی  مطالعه نویسنده پایان نامه ي

  ابراهیم قاضی و دکتر مرتضی ایزدي فرد متعهد می شوم. 

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

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

  پایان نامه تاکنون توسط خود یا فرد دیگري براي دریافت هیچ نوع مدرك یا امتیازي در هیچ مطالب مندرج در

 جا ارائه نشده است .

   دانشگاه « کلیه حقوق معنوي این اثر متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می باشد و مقالات مستخرج با نام

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

  حقوق معنوي تمام افرادي که در به دست آمدن نتایح اصلی پایان نامه تأثیرگذار بوده اند در مقالات مستخرج از

 رعایت می گردد. پایان نامه

 است ضوابط  در کلیه مراحل انجام این پایان نامه ، در مواردي که از موجود زنده ( یا بافتهاي آنها ) استفاده شده

 و اصول اخلاقی رعایت شده است .

یا استفاده شده در کلیه مراحل انجام این پایان نامه، در مواردي که به حوزه اطلاعات شخصی افراد دسترسی یافته 

                                                                                                                          .است شده رعایت اخلاقی اصول و ضوابط است اصل رازداري،

  19/06/1397تاریخ      

  امضاي دانشجو

  

  

 

 

 

 

 تعهد نامه

 مالکیت نتایج و حق نشر

 کلیه حقوق معنوي این اثر و محصولات آن (مقالات مستخرج ، کتاب ، برنامه هاي رایانه اي ، نرم افزار ها و

در ن مطلب باید به نحو مقتضی تجهیزات ساخته شده است ) متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می باشد . ای

 تولیدات علمی مربوطه ذکر شود .

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

با استفاده از نظریه تابعی چگالی  کپه اي  سولفید کادمیومدر این کار خواص اپتیکی و الکترونی 

 و کمک  (Quantom espresso) نرم افزار کوانتوم اسپرسو محاسبات با استفاده از. بررسی شده است

انجام گرفت.  GGAو  LDAمحاسبات با استفاده از دو تقریب شبه پتانسیل فوق نرم انجام شده اند. 

پس از بهینه سازي هاي لازم، چگالی حالات کلی و جزیی و ساختار نواري براي ترکیب محاسبه 

, ضریب شکست, ضریب خاموشی, تابع دي الکتریکدر بررسی خواص اپتیکی, گاف انرژي, گردید. 

جذب, رسانندگی, تابع اتلاف انرژي و طیف بازتابندگی بررسی شدند. بررسی نمودار چگالی حالت ها 

الت او ح کادمیوماتم p وs  (نزدیک تراز فرمی) از حالت هاي نشان داد که قسمت پایینی نوار رسانش

تشکیل شده است. نتایج نشان دادند که گاف  گوگرداتم  p3لت هاي  البه اي نوار ظرفیت از حهاي 

  است.به مقدار تجربی نزدیک تر  LDAنسبت به تقریب  GGAنواري  محاسبه شده با تقریب 

، کوانتوم اسپرسو، اپتیکی الکترونی و , خواصکادمیوم سولفید کلمات کلیدي: نظریه تابعی چگالی, 

  اپتیکیضرایب 
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 فصل اول

تعاریف مقدماتی، معرفی کادمیوم 

  )CdSسولفید(

  و مروري بر کارهاي انجام شده
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  مقدمه   1-1

روش هاي محاسباتی است  و ماده بر پایه پیشرفت یافته هاي تئوري بررسی رفتار الکترون ها در یک

که می تواند سیستم بر هم کنش کننده شامل تعداد بیشماري الکترون و هسته را مورد بحث قرار 

دهند. پایه و اساس این روش هاي محاسباتی شبیه سازي است و شبیه سازي خواص فیزیکی یک 

 .]1[ه اي  به روش مکانیک کوانتومی حاصل می شودذر بسسیستم تنها با حل معادله ي 

  نیمرسانا  مواد خواص 1-1-1

) میزان رسانندگی جامدات را 1-1جدول ( و رساناها هستند. عایق هانیم رساناها داراي رسانندگی بین 

رسانندگی یک نیم رسانا به طور کلی به دما، روشنایی، میدان مغناطیسی و مقدار  نشان می دهد.

رساناها را به یکی از مهم ترین مواد براي ، نیمویژگیو این  بستگی داشتهخالصی اتم ها دقیق نا

  .کرده استتبدیل  اپتوالکترونیکی کاربردهاي

  .]S/cm( ]2( رسانندگی مواد )1-1جدول (

    10 -18تا10 -8  )عایق(رسانندگی خیلی کم   نارسانا  

 10 +8 تا 1  لارسانایی با  رسانا  مواد جامد

       1تا 10  -8  رسانندگی بین رساناها و نارساناها  رسانا نیم  

  :]3[ عبارتند ازخواص عمده مواد نیم رسانا 

مت منفی: در فلزات با افزایش دما رسانندگی فلز کم می شود اما در مواد نیم وضریب دمایی مقا الف)

  رسانا با افزایش دما رسانندگی نیز افزایش می یابد.

  توان ترمو الکتریک بالا نسبت به فلزات ب)

  اثرات یکسوسازج) 

  حساسیت ویژه به نور یا ایجاد فوتوولتاییک یا تغییر در مقاومتد) 



  

٣ 
 

  حساسیت به میدان مغناطیسیو) 

سلول هاي خورشیدي، دیودهاي لیزري، عملیات  ،1ساخت دیود هاي نور گسیلاز مواد نیم رسانا در 

  الکترونیکی دیگر می توان بهره برد.کلیدزنی و ساخت قطعات 

) بعضی از 2-1. در جدول () GaAsمانند (نیم رساناهاي ترکیبی از دو یا چند عنصر تشکیل می شوند 

  .ارائه شده اند ترکیبینیم رساناهاي 

 .]2نیم رساناهاي ترکیبی [برخی از  )  2-1(جدول 

  4-6ترکیب   2-6ترکیب  3- 5ترکیب  4- 4ترکیب

SiC  AlAs  CdS  PbS 
  AlSb  CdSe  PbTe  

  BN  CdTE    

  GaAs  ZnS    

  GsP  ZnSe    

  GaSb  ZnTe    

  InAs      

  InP      

  InSb      

در شبکه بلور در هر اتم، هسته با بار مثبت توسط الکترون هاي مداري با بار منفی احاطه شده است. 

هم می افتند تا نیروهاي اگر اتم ها تنگاتنگ هم چیده شوند، مدار الکترون هاي اولیه ي خارجی روي 

بین اتمی قدرتمندتري به وجود آورند. خارجی ترین الکترون ها، به نام الکترون هاي ظرفیت، در 

تعیین خواص الکتریکی جامد بسیار اهمیت دارند. در مواد رساناي فلزي، الکترون هاي ظرفیت در 

کنند. در مواد نارسانا تقریباً  میان تمام اتم هاي موجود در جامد مشترك اند و در رسانش شرکت می

تمام الکترون هاي ظرفیت قویاً در قید اتم هاي تشکیل دهنده هستند و در رسانش جریان شرکت 

  نمی کنند.

                                                             
1 Light emitting diode 
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بین اتم هاي یک نوع عنصر و یا بین اتم هاي عناصر متفاوت که داراي پیکربندي  سیالانپیوند کوو

یکسانی در پوسته خارجی هستند اتفاق می افتد و دو الکترون بیشتر وقت خود را در فاصله میان دو 

شبکه  درهسته می گذرانند. نیروي جاذبه هر دو هسته بر الکترونها، دو اتم را به یکدیگر می چسباند. 

 ناشی می شود.  سینقسمت اعظم نیروي پیوندي از پیوند کووالا CdSیا  GaAsنظیر  1ینک بلندز

در دماي پایین، الکترون ها در شبکه چهاروجهی مربوط به خودشان محدود می شوند در نتیجه براي 

ند. را بشک سیالانتر، ارتعاشات گرمایی ممکن است پیوندهاي کوولارسانش مناسب نیستند. در دماي با

شکسته می شود یک الکترون از پیوند خارج می شود که می تواند در جریان رسانش  وقتی پیوندي

رسانا در دماي پایین نظیر عایق و در دماي بالا نظیر رسانا رفتار می کند. در  شرکت کند بنابراین نیم

تواند با یکی از  کمبود یک الکترون ایجاد می شود که این کمبود می سیالاناین حالت در پیوند کوو

الکترون هاي همسایه پر شود که این روند منجر به سوق محل کمبود از محلی به محل دیگر می شود. 

در نظر گرفته می  2این کمبود الکترون به صورت یک ذره غیر واقعی شبیه به الکترون، به نام حفره

در راستاي مخالف حرکت  شود که بار مثبت حمل می کند و تحت نفوذ میدان الکتریکی اعمال شده

  الکترون، حرکت می کند. 

 نوارهاي انرژي 1-1-2

نسبتاً آزاد است که ) الکترون رسانش(گیر نیفتاده باشد  سیالانحفره یا الکترونی که در یک پیوند کوو

ر پتانسیل اثی، درون نیم رسانا حرکت کند. با این وجود الکترون یا حفره تحت تلأمشابه الکترون در خ

قرار دارد در نتیجه جرم مؤثر یک الکترون رسانش با  )هاي یونی همغز(هاي اتمی باردار  هتناوبی مغز

جرم الکترون آزاد در خلا متفاوت است. بر خلاف الکترون در خلا، الکترون در جامد فقط می تواند 

ترازهاي انرژي مجزا مقادیر محدودي از انرژي را بپذیرد. براي یک اتم منفرد، الکترون هاي اتم داراي 

و  جسم جامد به جاي یک اتم، با مجموعهاي از اتمهاي نزدیک به هم سر و کار داریم در یک .هستند

                                                             
1 Zinc-belend  
2 Hole 
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 .هاي مثبت قرار دارند تعداد بسیار زیادي الکترون هستند که تحت تاثیر نیروهاي حاصل از تمام هسته

 الکترونها در یک اتم، مقدار انرژي ویژهترازهاي انرژي الکترونها در جسم جامد، مانند ترازهاي انرژي 

داراي ها در یک اتم، ترازهاي انرژي الکترونها در جسم جامد، مانند ترازهاي انرژي الکترون .اي دارند

مهمتر از همه اینکه ترازهاي انرژي الکترونها در جسم جامد، نوارهاي مقادیر گسسته اي هستند و 

شامل تعداد بسیار زیادي ترازهاي گسسته است که از نظر  مشخصی را تشکیل میدهند. هر نوار انرژي

مقدار انرژي بسیار به هم نزدیکاند. تفاوت انرژي برخی نوارها بسیار زیاد است. یعنی بین آخرین تراز 

ف انرژي زیادي وجود دارد. در این فاصله هیچ تراز لا، اختلاانرژي نوار پایین با اولین تراز انرژي نوار با

ممنوع یا  ي ندارد، یعنی الکترونها در این فاصله نمیتوانند قرار بگیرند. این ناحیه را ناحیه انرژي وجود

را  Si) نمودار ترسیمی تشکیل بلور شبکه الماسی از اتم هاي مجزاي 1-1. شکل (گاف انرژي میگوییم

 نشان می دهد. 

 

  .]4ن که به هم نزدیک می شوند [وتشکیل نوار انرژي براي شبکه بلور الماسی براي دو اتم سیلیک )1-1(شکل 

هر نوار انرژي مجاز شامل تعداد محدودي حالت است که می توانند تعداد معینی الکترون را در خود 

انرژي موسوم به جاي دهند. در نیم رسانا الکترون هاي ظرفیت گرد هم می آیند تا نواري از ترازهاي 

نوار ترازهاي انرژي مجاز بعدي موسوم به نوار رسانش به اندازه گاف ممنوع . نوار ظرفیت را اشغال کنند

)Eg( .انرژي از نوار قبلی فاصله دارد  
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غیر انرژي مستقیم و گاف انرژي با گاف  ي) نمودارهاي نوار انرژي براي دو نیم رسانا2-1شکل (در 

در مواد با  سب تکانه خطی بلوري رسم شده است.که در آن انرژي برح استداده شده مستقیم نشان 

گاف غیر مستقیم وقتی الکترون گذاري از نوار ظرفیت به نوار رسانش انجام می دهد، نه تنها تغییر  

انرژي بلکه تغییري در تکانه ي بلور نیز لازم است. اما در مواد با گاف مستقیم گذار از نوار ظرفیت به 

  رسانش احتیاجی به تغییر تکانه بلوري الکترون ندارد. نوار

 
 .]6نیم رسانا با گاف غیر مستقیم [) نیم رسانا با گاف مستقیم و ب  )تکانه، الف-)  نمودار انرژي2-1شکل (

   II- VIنیم رساناهاي گروه   1-1-3

جدول تناوبی VIAبا اتم هاي گروه   IIB گروهاز ترکیب اتم هاي  II- VIترکیبات نیم رساناي گروه 

حاصل می شوند . این نیم رسانا ها نقطه ذوب بالایی دارند و به دلیل یونیزاسیون بالا ، زمانی که آنها 

رخ می دهد . متاسفانه به دلیل فشار بالا در 1 را تا نقطه ي ذوبشان حرارت دهیم پدیده فوق گرمایی

مذاب مشکل است ، اما از سوي دیگر رشد بلورهاي  فاز رشد بلور هاي حجمی از ،نقطه ي ذوب

معمولا در  II- VI. ترکیبات نیمه رساناي گروه  ]7[حجمی از فاز بخار لایه هاي نازك آنها آسان است

                                                             
1 Over heating 
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متبلور می شوند  و در دماي اتاق معمولا یکی از این فاز ها پایدار تر  1دو فاز زینک بلند و ورتسایت

این ترکیبات  .و زنیک بلند را نشان می دهد سایتورت) طرح واره اي از ساختار 3- 1شکل ( .]8[است

  هستند .  ییداراي گاف نواري مستقیم و ضریب جذب و گسیل بالا

،  CdS   ،CdSe، ZnSe ،ZnS ،ZnOمی توان به ترکیبات  II- VIاز جمله نیمه رسانا هاي گروه  

  اشاره کرد . 

  

  

  .ب) ساختار زینک بلند ورتسایتطرحواره اي از الف) ساختار )  3-1شکل(

   )CdS(کادمیوم سولفید  1-2

  ساختار بلوري کادمیوم سولفید  1-2-1

مکعبی است. یعنی اتم هاي کادمیوم روي یک شبکه  زینک بلندبلور کادمیوم سولفید داراي ساختار

، مرکب از  3رتسایتقرار گرفته اند. ساختار و fccو اتم هاي گوگرد روي شبکه دیگر  2مرکز وجوه پر

در هم رفته است که یک شبکه نسبت به دیگري به اندازه  4تنگ پکیدهشش گوش دو شبکه 
1

2
در  

شش  درجه حول این محور چرخیده است. یک نوع اتم روي یک شبکه 60بالا رفته و  cراستاي محور 

  دمیوم سولفید با این ساختار نیز یافت می شود.و اتم دیگر روي شبکه دیگر قرار می گیرد. کا یگوش

                                                             
1 wurtzite 
2 fcc 
3 wurtzite 
4 close-packed 

 ب) الف)
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در این پایان نامه فقط ساختار زینک بلند مورد مطالعه قرار گرفته است. برخی از خصوصیات ساختاري 

 است .  آمده ) 3-1کادمیوم سفید در فاز مکعبی در جدول (

  .]9[ویژگی هاي ساختاري کادمیوم سفید در فاز مکعبی  ) 3-1جدول(

  F43m  فضاییگروه 

]A(  a=b=c=583pm  ]10ثابت شبکه (  

  g/cm3 ( 855/4چگالی جرمی ( 

  g/mol(  35/144جرم مولی ( 

  Cd-s )pm (  ]10 [4/252طول پیوند 

 

 ].11میباشد[ eV 58/2گاف نواري کادمیوم سولفید در ساختار زینک بلند در دماي اتاق 

پارامترهاي ساخت بستگی دارد. به عنوان مثال خواص الکتریکی کادمیوم سولفید تا حد زیادي به 

لیه و وکادمیوم سولفید تهیه شده از طریق تبخیر حرارتی در خلا تابعی از ضخامت الایه هاي  مقاومت

، که براي سلول هاي CdSاز  میکرون 40تا  10هاي ضخیم  لایهمیباشد. در  لایه نشانیآهنگ 

هاي  لایهسانتی متر می باشد. در-اهم 100تا  1مقاومت ویژه بین  .فوتوولتاییک استفاده می شود

غالب است. حضور فاز مکعبی قویاً تابع دما می باشد .هم  رتسایتفاز ولا نازك کادمیوم سولفید معمو

  ].3[بستگی دارد لایه نشانیه، حضور ناخالصی و آهنگ لایچنین این فاز به طبیعت زیر

  د  کاربرد هاي کادمیوم سولفی 1-3

 : . از آن جمله داراي کاربرد هاي گسترده اي می باشدکادمیوم سولفید به عنوان یک نیم رسانا 

نازك، مشددهاي  لایهنازك، دیودهاي  لایهفوتوسل ها، تقویت کننده هاي نوري، ترانزیستورهاي 

خورشیدي، کننده هاي فراصوتی پیزو الکتریک، باتري هاي  تصویري، مشددهاي آکوستیکی، تقویت

. این گستره وسیع اشاره نموددیگر  عکس برداري ساخت لیزر، چشمهاي الکترونیکی و قطعات

کاربردي سبب شده است که تحقیقات بسیاري در جهت بررسی خواص ساختاري و الکترواپتیکی و به 

  طور کلی خواص فیزیکی این ماده صورت گیرد.
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یکی مانند توان تراگسیلی بالا ، شفافیت بالا و طول همچنین کادمیوم سولفید به لحاظ ویژگی هاي فیز

نتایج گزارش شده از نانوسیم هاي  . ]12 -14پخش زیاد مورد مطالعه گسترده قرار گرفته است [

بطور مثال، نانوخوشه هاي کادمیم . ]15، 16بسیار جالب و قابل توجه هستند  [  CdSساخته شده از 

]. نانومیله 17توانند دیودهایی با بازدهی بسیار بالا تشکیل دهند[سولفید بهمراه حالت کپه اي آن می 

هاي کادمیم سولفید درساختمان سلول هاي خورشیدي نسل جدید، بکاررفته و درافزایش بازده این 

] همچنین ترکیب هاي میکرو/ نانو (مانندلایه هاي نازك از 18، 19سلول ها نقش عمده اي دارند[

کادمیم سولفید در ساخت سلول هاي فوتوالکتروشیمیایی با بازدهی بالا بکار  نانوساختارهاي گل مانند)

  .]20گرفته شده اند[

 مروري بر کار هاي انجام شده بر روي کادمیوم سولفید   1-4

  کارهاي تجربی 1-4-1

و پژوهش هاي فراوانی که پیرامون رشد این لایه ها با روش رسوب  این پایان نامهبا توجه به موضوع 

خواص فیزیکی  ]،25[1. گروه مولکیا و همکارانش]24،23،22،21در حمام شیمیایی انجام گرفته است[

لایه هاي نازك سولفید کادمیوم را با روش رسوب در حمام شیمیایی بررسی کردند.گروه کریمی و 

محلول حمام شیمیایی بر خواص فیزیکی لایه هاي کادمیوم سولفید رشد  PH]، اثر 26[ 2همکاران

نیز لایه هاي نانو 3یافته به روش رسوب در حمام شیمیایی را مورد بررسی قرار دادند. دانگره و همکاران

ساختار کادمیوم سولفید را به روش رسوب در حمام شیمیایی بر روي زیر لایه اي از جنس پلیمر 

گزارش هاي دیگري مبتنی بر حک نمونه .]20[اختار بلورین شش گوشی رشد دادندپلاستیکی با س

هاي کادمیوم سولفید در محلولی بجز اسید هیدروکلریک نیز وجود دارد. به عنوان مثال، چن و 

                                                             
1 Moualkia et al. 
2 Karimi, M., et al. 
3 Dongre et al. 
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با حک  نمونه هاي کادمیوم سولفید در اتیلن ادیامین، توانستند ساختار هاي میله اي بهم  1همکاران

   .]27[پیچیده را از نانو ذرات کروي شکل این ماده بدست آورند

   کارهاي نظري 1-4-2

را با  CdS  ،CdSe  ،CdTe  ترکیبات الکترونی و گرمایی -خواص اپتیکی 2و همکارانش وئندادجیا

مورد مطالعه قرار   GGAو با تقریب  LAPW  - FPو به روش Wien2kاستفاده از کد محاسباتی 

توابع موج و پتانسیل بر روي توابع کروي هارمونیک بسط داده  LAPW  - FPدادند . در روش

شدند که محاسبه  در این کارو مشتق آن  حجمیمتر هایی نظیر ثابت شبکه و مدول ا]. پار28[شدند

 شده است. گزارش )4-1در جدول ( نتایج آن

و  CdS،CdSe،CdTeو مشتق آن براي ساختار زینک بلند ترکیبات  حجمی پارامتر هاي ساختاري و مدول ) 4-1جدول (

  .]28مقایسه با دیگر کارهاي تئوري [

 

 آمده CdS ،CdSe ،CdTeبراي سه ترکیب بدست آمده ) نیز مقادیر گاف نواري 5-1جدول (در 

مقدار گاف نواري  را براي هر سه ترکیب  GGA) نشان می دهد که تقریب 5-1است . نتایج جدول (

 .متر از مقدار تجربی تخمین می زندک

                                                             
1 Chen et al. 
2 Ouendadji et al. 
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 ].CdS ،CdSe ،CdTe ]28براي سه ترکیب  eVمقادیر گاف نواري مستقیم بر حسب  ) 5-1جدول (

 

ک بلند را براي سه ینز حجمی و همکارانش خواص اپتیکی و الکترونی ساختار 1ژئودر مقاله اي دیگر 

با استفاده از  محاسباتدر این کار ]. 29ند [مورد بررسی قرار داد Te ،Se  ،S =X  (CdXترکیب (

-SXو توابع هیبریدي  GGA ,LDA) و با دو تقریب  PP-Pwروش شبه پتانسیل امواج تخت (

LDA/B3LYP  است. نتایج مطالعات نشان می دهد که استفاده از توابع هیبریدي نتایج  شدهانجام

) 7- 1را به طور قابل ملاحظه اي بهبود می بخشد. در جدول ( GGA ,LDAمربوط به تقریب هاي 

شده است که مشاهده می شود  گزارشاف نواري با تقریب هاي مختلف مقادیر محاسبه شده براي گ

بدست می  SX-LDA/B3LYPبه مقادیر گاف نواري تجربی را توابع   بهترین و نزدیک ترین مقدار

 ].29دهند [

 ].29وري دیگران و مقادیر تجربی [ئو مقایسه با کارهاي ت CdXبراي ترکیب  eVمقادیر گاف نواري بر حسب ) 6-1جدول (

  

به منظور تعیین سهم اصلی اوربیتال ها در ساختار نواري ،چگالی حالت هاي جزئی و کلی 

)TDOS,PDOSنشان داده 4-1در شکل ( نتایج آن که کیبات نیز مورد مطالعه قرار گرفت) تر  (

                                                             
1 Guo et al. 
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کادمیوم و  4dد که سهم عمده در نوار ظرفیت مربوط به اوربیتال دامحاسبات نشان این شده است. 

  .اتم هاي دیگر است pاوربیتال 

 

 

 

 

 ].29سولفید [ی و کلی کادمیوم ئنمودار چگالی حالت هاي جز) 4-1شکل (

 X=S.Se.Te (CdX( ترکیب  براي سه محاسبه شده اپتیکی طیف هاياز  تعدادي) 5- 1در شکل ( 

و بخش  �)ɛ2() تابع دي الکتریک شامل بخش موهومی b -1-5و aنشان داده شده است . شکل (

اولین نقطه  �)ɛ2 (در نمودار قسمت موهومی .سه ترکیب نشان می دهد این را براي ��)ɛ1حقیقی 

و  58/1،98/1در موقعیت هاي انرژي به ترتیب  CdS ,CdSe ,CdTeي بحرانی براي سه ترکیب 

این نقاط نشان دهنده آستانه ي گذار هاي اپتیکی مستقیم بین  که قرار دارند الکترون ولت 5/2

. در نمودار قسمت حقیقی تابع دي الکتریک می باشند 2و کمینه ي نوار رسانش 1بیشینه نوار ظرفیت

ɛ1(�� مقدار ،ɛ1(0)  پاسخ دي الکتریک در میدان الکتریکی استاتیک است که مقداري مهم در

 2/5آن  مقدارتجربیبا می باشد که  CdS 959/4براي ترکیب  ɛ1(0)محاسبات اپتیکی است. مقدار 

 ].29[داختلاف  کمی دار

که  بررسی این شکل نشان می دهد .نشان داده شده است �)R (بازتابندگیطیف ) c -1-5( در شکل

در انرژي هاي پایین بازتابندگی کم و در انرژي هاي بالا بازتابندگی زیاد می شود بیشینه بازتابندگی 

                                                             
1 Valence Band Maximom(VBM) 
2 Conduction Band minimum(CBM) 
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الکترون ولت رخ داده است که در محدوده ي طیف فرابنفش قرار  12تا  10در محدوده ي  CdSبراي 

 می گیرد.

فاکتور مهمی  L) �) تابع اتلاف انرژي الکترون را نشان می دهد . تابع اتلاف انرژي (d-1 -5شکل ( 

مربوط  L)�براي توضیح اتلاف انرژي الکترون ها حین گذار می باشد. قله هاي نمایان شده در طیف (

براي  L)�( شینهبی ،نمایش داده می شود . با توجه به شکل �pد که با نبه نوسانات پلاسما می باش

CdS در حدود انرژيeV 6/17.رخ می دهد 

رسانندگی اپتیکی از  داده شده است.نشان  این ترکیبات رسانندگی اپتیکی نمودار )e-1-5شکل (در  

مقدار رسانندگی  براي  بیشینهدر این کار . شروع می شود eV 8/2اعمال انرژي میدان در حدود 

CdS ،eV 3/9  گزارش شده است  . 

همچنین می دانیم که داشتن ضریب شکست یک ماده اپتیکی براي کاربرد آنها در قطعات اپتیکی 

) نشان داده شده f -1-5در شکل ( نمونه ها ]. نمودار ضریب شکست29مانند موجبرها مهم هستند [

است . تمامی قله هاي ظاهر شده در طیف ضریب شکست، مربوط به قله هاي ظاهر شده در نمودار 

موهومی تابع دي الکتریک است . در انرژي هاي پایین ضریب شکست براي ترکیبات 

)X=S,Se,Te(CdX  29متغیر است [ 3تا  2بین حدود.[ 
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  ].CdX(X=CdS,CdSe,CdTe) ]29برخی از کمیت هاي اپتیکی محاسبه شده براي ترکیبات   )5-1شکل  (

آلایش یافته  CdS ,CdSe ,CdTeخواص الکترونی و اپتیکی ترکیبات  1در مقاله اي دیگر گروه نور

(امواج  FP-LAPW+lo]. این محاسبات با استفاده از روش 30را مورد مطالعه قرار دادند [ Beبا 

تخت تقویت شده خطی پتانسیل به علاوه اوربیتال هاي موضعی) انجام شده است . مقدار آلایش  در 

که گاف نواري با افزایش  دادنشان این کار  نتایج است. بوده درصد  75، 50، 25، 0هر سه ترکیب 

) گاف نواري محاسبه شده با استفاده از تقریب 6- 1]. شکل (30غلظت ناخالصی ، افزایش می یابد[

EV-GGA را براي  ترکیب CdS  مقدار گاف نواري محاسبه  .درصد ناخالصی نشان می دهد سهبا

گزارش eV 26/3 ،eV 74/2 ،eV 98/1به ترتیب برابر با   25/0، 5/0، 75/0شده براي غلظت هاي 

 است . شده

                                                             
1 Noor et al. 
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 ].36[  75و 25،50نمودار ساختار نواري ترکیب کادمیوم سولفید با سه درصد ناخالصی  ) 6-1شکل (

- 1در شکل ( نتایج آن کهمحاسبه گردیده  Be0.25Cd0.75Sآلیاژ   چگالی حالت هاي جزئیدر این کار 

د. هم چنین نمی باش s,p,d) نشان داده شده است . هر یک از نمودار ها نشان دهنده ي سه تراز 7

در گوگرد الکترونهاي ظرفیت هستند و باقی الکترون ها بخشی ازمغزه هستند.  s,pالکترون هاي 

مولفه  مختلف را مجاز می داند.جامدات گذارهاي اپتیکی درون نواري و بین نواري  یساختار الکترون

هاي  تابع دي الکتریک مختلط می تواند براي شناسایی این گذارها مفید باشد. معمولاً در نیم رسانا 

و گذارهاي درون نواري  تنها گذارهاي  بین نواري مستقیم و غیر مستقیم به حساب آورده می شوند

  ]. 30دیده گرفته می شوند [نا

  

  

 ].Be0.25Cd0.75S  ]30چگالی حالت هاي کلی(الف) و جزیی(ب) براي الیاژ ) 7-1شکل (

 

 الف)

 ب)
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، 25/0) نشان دهنده ي بخش موهومی تابع دي الکتریک کادمیوم سولفید در سه غلظت 8-1شکل (

آلایش یافته با بریلیم است. درمیان گذارهاي بین نواري مستقیم و غیر مستقیم مربوط به 75/0، 5/0

که شامل پراکندگی فونون ها است به دلیل سهم کوچک در  بخش غیر مستقیم ي الکتریک،دتابع 

  ].30تابع دي الکتریک نادیده گرفته می شوند [

  

الایش یافته  0.25،0.50،0.75شده براي کادمیوم سولفید براي غلضت هاي بخش موهومی تابع دي الکتریک محاسبه  )8-1شکل (

  ].30با بریلیم [

. بـه عنـوان   انجـام گرفتـه اسـت    نیز کادمیوم سولفیدساختار هاي نانویی در زمینه نیز  تجربی مطالعات

بررسـی   را در قالـب هـاي آلومینیـوم اکسـید رشـد و      نانو سیم هاي کادمیوم سـولفید   1مثال گروه لی

نـانو فیبرهـاي    با استفاده از جریـان پالسـی    الکترو شیمیایی با روش  2کرمی و همکاران ]. 31کردند[

 ].  32[ندکادمیوم سولفید را مطالعه کرده ا

  خصوصیات اپتیکی جامدات  1-5

  مروري بر روابط اساسی پدیده هاي اپتیکی 1-5-1

توصیف کننده ي میزان قطبش محیط و جریان رسانندگی  وپارامترهایی نظیر ثابت دي الکتریک 

، ضریب  )n(حامل بار در حضور میدان خارجی می باشند . ثابت هاي اپتیکی نظیر ضریب شکست 

                                                             
1  Li, Y., et al., 
2  Karami, H. and A. Kaboli 
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براي توصیف انتشار و پاشندگی امواج الکترومغناطیسی در ماده به کار می روند. ضریب  )K( خاموشی

 ر داده می شود:شکست ماده به عنوان تابع پاسخ ماده با رابطه ي زی

�� � � � �� � ����� � � ������
�

�� �� � ��̂���
�
�� 	���																																																								 )1-1(  

و موهومی رسانندگی مختلط را به هم ارتباط می دهند  یروابط پاشندگی که بخش هاي حقیق

 ]:33,34[ عبارتند از

����� �
�
�
� � �´����´�

�´���� ��´�
�                                                                           )1-2(  

����� �
��
�
�� ����´�

�´���� ��´�
� 																																																																																																		 )1-3(  

 ]:35براي دو مولفه از تابع دي الکتریک به صورت زیر داده می شود [ 1کرونیک-روابط کرامرز

����� � 1 � �
�
P� �´Ԑ���´���´

�´����
�
� 																																																																																														 )1-4(  

����� �
��
��

P� �´����������
�´���� ��´�

� 																																																																																							 )1-5(  

 �����و  �����توابع  کرونیک -روابط کرامرز .بر  مقدار اصلی انتگرال دلالت می کند Pدر آنها که 

می کند که اگر یکی از توابع را به صورت تابعی از فرکانس بدانیم  ربوطرا به گونه اي به یکدیگر م

 ].35دیگري را می توانیم کاملاً تعیین کنیم [

  تابع دي الکتریک 1-5-2

باشد صورت زیر میشود که معادله آن بهآن مشخص می الکتریکرفتار الکتریکی هر ماده با تابع دي

]36[: 

 )1-6               (                                                             ε��� � ����� � ������                   

است. بخش موهومی از بخش موهومی تابع دي الکتریک  �����و بخش حقیقی  ����� که در آن

است و عناصر ماتریسی تکانه مرتبط با حالت هاي الکترونی اشغال شده و اشغال نشده قابل محاسبه 

  کرونیک بدست می آید.- بخش حقیقی نیز از تبدیل کرامرز

                                                             
1 Cramerz-Chronic 



١٨ 
 

ان الکترومغناطیس به کار برده می شود و به ساختار دتابع دي الکتریک براي توصیف پاسخ بلور به می

نواري الکترونی بلور بستگی دارد .تابع دي الکتریک  داراي دو سهم گذار بین نواري و درون نواري می 

تابع دي الکتریک با در نظرگرفتن همه ي گذارهاي ممکن از حالت هاي اشغال  باشد. بخش موهومی

شده به حالت هاي اشغال نشده در سهم درون نواري محاسبه می شود. هم چنین بخش موهومی تابع 

اختلال وابسته به زمان براي حالت هاي الکترونی در وضعیت پایه می باشد. به  �����دي الکتریک 

  ساختار کادمیوم سولفید تانسور دي الکتریک این ماده قطري و همگن است. دلیل فاز مکعبی 

  2و خاموشی 1یب شکستاضر 1-5-3

 ����خاموشی وضریب  n) �چگونگی انتشار و گسیل امواج الکترومغناطیسی به ضریب شکست (

بستگی دارد. بخش حقیقی ضریب شکست نشان دهنده ي میزان انتشار موج و بخش موهومی آن 

گویاي پاشندگی امواج و معیاري از جذب امواج الکترومغناطیس می باشد. قسمت  (ضریب خاموشی)

  :]36[زیر داده می شوند هاي ) ضریب شکست با رابطهkو موهومی ( )n(هاي حقیقی 

���� � �
1

√2
���1��� ����1���2 � �2���2�																																																														 )1-7(  

���� � � �
√�
�������� � �������� � �������																																																																 )1-8(  

به  رگضریب خاموشی بزضریب خاموشی کوچک به معناي عبور راحت تر امواج از درون محیط و 

معناي نفوذ سخت امواج به درون محیط است. مقدار ضریب شکست در انرژي صفر ضریب شکست 

 4نامیده می شود. نمودار ضریب شکست بر حسب انرژي فوتون، همان نمودار پاشندگی 3استاتیک

در مواردي که ضریب شکست با افزایش انرژي زیاد می شود ماده شفاف است و در مواردي که  .است

 ضریب شکست با افزایش انرژي کم می شود جذب اتفاق می افتد.

                                                             
١ Refractive index 
٢ Extinction coffiecient 
٣ Static Refractive index 
٤ Dispersion 
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  1بازتابندگی 1-5-4

تابع مختلط است که در سطح بلور به صورت نسبت میدان الکتریکی یک  �R(ωضریب بازتاب 

تعریف شده و با رابطه ي زیر داده شده می  )E(inc ((به میدان الکتریکی فرودي )E(ref)(بازتابیده 

  :]37[شود

���� � ��������
�������

�
�
                                                                                     )1-9(  

عمودي می تواند اطلاعات اندازه گیري ضریب بازتاب نور تحت تابش عمودي بر روي یک ساختار 

 �k(ωو ضریب خاموشی  n(ω (سیستم در اختیار ما قرار دهد. ضریب شکست آن خاصی را در مورد

  :]37[مربوط می شوند R(ω (طبق رابطه ي زیر به ضریب بازتاب

���� � ���������

���������
																																																																																																																			 )1-10(  

  2ضریب جذب 1-5-5

در اثر جذب فوتون، الکترون  .ضریب جذب یک ماده تعداد فوتون هاي جذب شده بر واحد طول است

نگیخته می شوند. به جذب فوتون ها توسط الکترون ها جذب بین ها از نوار ظرفیت به نوار رسانش برا

  :]38[نواري می گویند. ضریب جذب با رابطه ي زیر داده می شود

���� � √2�
�
�������� � �������

�
�� � ������

�
�� 																																																													 )1-11(  

                                                                                       3اتلاف انرژي تابع 1-5-6

تابع اتلاف انرژي الکترون عاملی مهم براي توضیح اتلاف انرژي الکترونی هر ماده است. قله هاي       

بع اتلاف رابطه تا .مشاهده شده در طیف اتلاف مشخصه هاي مربوط به نوسان هاي پلاسما هستند

  ]:38[انرژي با قسمت هاي حقیقی و موهومی تابع دي الکتریک به صورت زیر است

���� � �����
�������������

																																																																																																																 )1-12(  

                                                             
١ Reflectivity 
٢ Absorption 

  ٣ Energy Loss Function 
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در  ،یک رفتار شبه فلزي نشان می دهند نیمرساناها  در فرکانس هاي پایین خصوصیات  اپتیکی

حالیکه در فرکانس هاي بالا خصوصیات اپتیکی آنها مشابه عایق است. فرکانس پلاسما، فرکانس 

نوسان دسته جمعی گاز الکترونی و فرکانس آستانه بین انتشار امواج درون ماده و انعکاس قوي از 

 سطح آن می باشد.

  اپتیکی 1رسانندگی 1-5-7

  ]:39[رسانندگی اپتیکی مربوط به گذارهاي بین نواري است که با معادله ي زیر داده می شود

σ��� � ���
��
� �1 � �������																																																																																																	 )1-13(  

شده در نوار ظرفیت به حالت اشغال نشده در نوار  یک فوتون می تواند الکترون را از حالت اشغال

به این گذار بین نواري رسانندگی اپتیکی و به جذب فوتون توسط الکترون ها  .رسانش برانگیخته کند

جذب بین نواري گفته می شود. در نمودار رسانندگی بیشترین میزان جریان رسانشی الکترون ها 

  زمانی است که شاهد حضور قله ها هستیم.

  

  

  

                                                             
١ Conductivity 
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  فصل دوم

 نظریه تابعی چگالی
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  نظریه تابعی چگالی-2-1

براي حل مسائل بس ذره اي کوانتومی شامل مولکول ها و  )DFT(معرفی نظریه  تابعی چگالی

قریب  دو نظریه اصلی مورد استفاده براي توصیف اکثر. به  کار می رودجامدات در حالت پایه دستگاه 

نظریه هاي کلاسیک و مکانیک کوانتومی می باشد. اما محدودیت اصلی ، به اتفاق سیستم هاي فیزیکی

که تنها مساله هاي تک ذره اي و دو ذره اي در این چارچوب ها داراي  که مواجه هستیم این است

یستی از نظریه براي بررسی سیستم هاي با بیش از دو ذره در حالت کلی با بنابراین حل دقیقی هستند

متعددي و مختلفی  حل هايها و تقریب هاي توسعه یافته و روش هاي محاسباتی استفاده کرد. راه 

که هر یک با توجه به مسائل و خواص  وجود دارندبراي توصیف محاسباتی سیستم هاي بس ذره اي 

 نظریه اساسی ترینمهمترین و مورد مطالعه, از تقریب ها و مدل هاي نظري استفاده می کند. یکی از

مولکول ها و بلورها نظریه تابعی چگالی  مانندبراي بررسی بسیاري از سیستم هاي بس ذره اي  ها

منجر به یک توصیف تک ذره اي از سیستم  1شم -است. استفاده از این نظریه به همراه رهیافت کوهن

 ].40بس ذره اي می شود[

 سیستم بس ذره اي   2-1-1 

اي از تعداد زیادي (بیش از سه ذره) برهم کنش دهنده تشکیل شده است. یک سیستم بس ذره 

چنین سیستمی می تواند یک اتم, مولکول, یا یک بلور باشد در این جا بحث ما در مورد بلور است و 

براي یک سیستم بس ذره اي نظیر بلور بر مبناي اصول اولیه مکانیک کوانتومی, اولین گام نوشتن 

  می باشد.هامیلتونی سیستم 

H= ∑ �ħ�

��
	����			 � ∑ 	–ħ�	

���
� 	��� �∑ ��

∣�����∣
�,� �� �∑ ��

∣�����∣�,�  +∑ ����
��

∣�����∣
													�,�     )2-1(  
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ام و  Iبه ترتیب مکان یون   riو  RIبه ترتیب معرف جرم الکترون و یون,    Miوm  در این رابطه

ي طرف راست رابطه ي بالا به ترتیب توصیف کننده انرژي جنبشی هاام  می باشد. جمله  iالکترون 

 ].41یون هستند[–الکترون و یون - یون, الکترون-الکترون ها و یون ها و برهمکنش هاي الکترون

  1هایمر ناپ- تقریب بورن 2 -2-1

براي ساده  .همزمان دینامیک الکترون ها و یون ها را توصیف می کند ارائه شد، بالا که در هامیلتونی

که چون جرم نوعی یون ها خیلی سنگین تر از  کرداز این نکته استفاده میتوان  کردن و حل آن 

, ضریب  بالاتنها جمله کوچک در عبارت  بنابر این )،برابر 2000حدود(الکترون هاست 
1

��
در جمله ي  

ورت یک جمله ي اختلالی در نظر گرفت و کل هامیلتونی را برحسب آن بسط دوم را می توان بص

  :]42داد[

H= ∑ �ħ�

��
	����			 � ∑ ��

∣�����∣
�,� �� �∑ ��

∣�����∣�,� 																																																																      )2 -2(  

∑ ���) از جمله2-2در رابطه (   �ћ�

���
∑به علت کوچک بودن در مقایسه با  			�	 �ħ�

��
	�i��			  صرف نظر

∑, جمله ي  ��و�Rشده است. با توجه به ثابت بودن مقادیر  ����
��

∣�����∣
نیز بصورت مقدار  �,�			

که در ویژه توابع تغییري ایجاد نمی کند. هرچند اعمال تقریب  ثابتی به هامیلتونی اضافه شده است,

بی درو, هامیلتونی بس ذره اي را به هامیلتونی بس الکترونی کاهش می دهد اما حل بخش الکترونی 

دستگاه هاي بس ذره اي نیز بسیار مشکل است . با کمی دقت می توان دید که منشا پیچیدگی این 

سوم است که مربوط به برهمکنش الکترون ها با هم است ودر صورت  هامیلتونی مربوط به جمله ي

∑=Hحذف آن, هامیلتونی را بصورت جمع هامیلتونی هاي تک الکترونی نوشت ( بنابراین حل ) ���

-دستگاه تک الکترونی کاهش می یابد. اما حضور برهمکنش الکترون Nالکترونی به حل  Nدستگاه 

الکترون مانع از جداسازي دستگاه به بخش تک الکترونی می شود. به عبارت دیگر این جمله منشا 

                                                             
١ Born-Openheimer Approximation 
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پدیده ي مهمی به نام هبستگی بین الکترون ها می شود که موجب نوعی حرکت و دینامیک جمعی 

 ].40تم را با استفاده از معادله هاي تک الکترونی ناممکن می سازد[در الکترون ها شده و توصیف سیس

   1تقریب الکترون مستقل 2-1-3

یکی از راه کارهاي مهم براي غلبه برمشکلات ناشی از حضور همبستگی در هامیلتونی بس الکترونی,  

این راه کار جایگزینی آن با جمله هایی از نوع برهمکنش الکترون با یک پتانسیل خارجی است. در 

فرض میشود که هر الکترون با پتانسیل موثر ناشی از بقیه الکترون ها برهمکنش می کند. اولین مدل 

 - ارائه داد که در آن برهمکنش الکترون 1928در سال  2در چارچوب روش پتانسیل موثر را هارتري

نامیده می شود ) VHالکترون با معادل آن در الکترومغناطیس کلاسیک که  پتانسیل هارتري (

  :]40[شده استجایگزین 

H= ∑ �ħ�

��
	����			 +∑ ��������� + ∑ ��	�����                                                                       ( 2-3 ) 

����� � ���´ 	����
´�

∣��� ´∣                                                                                                                                                     
  ( 4-2) 

چگالی الکترونی است. به وضوح هامیلتونی بدست آمده جدا پذیر بوده و به بخش  n(r (در این رابطه 

هاي تک الکترونی تقسیم می شود. به همین دلیل به این تقریب (و همه ي تقریب هاي مبتنی بر 

روش شبه پتانسیل موثر) تقریب الکترون مستقل (یا غیر برهمکنشی) گفته می شود. دلیل این 

الکترون در دستگاه بس الکترونی است. هامیلتونی –برهمکنش الکترون نامگذاري بخاطر حذف 

الکترون قادر به تولید تابع موج واقعی دستگاه نیست اما -هارتري با توجه به حذف برهمکنش الکترون

الکترون را شامل می - با قبول این فرض که پتانسیل هارتري قسمت اعظم پتانسیل برهمکنش الکترون

ر داشت که انرژي کل و چگالی الکترونی بدست آمده در تقریب هارتري فاصله کمی شود میتوان انتظا

با مقادیر واقعی داشته باشند. هامیلتونی کاملتري که در چارچوب تقریب الکترون مستقل ارایه شده و 

                                                             
١ Independent (noninteracting) electron approximation 
٢ Hartree 
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]. این 40شم است [-امروزه مبناي بسیاري از کارهاي نظري و محاسباتی می باشد هامیلتونی کوهن

ونی بر پایه نظریه تابعی چگالی و براي توصیف حالت پایه دستگاه هاي بس الکترونی توسعه هامیلت

  پیدا کرده است.

  1کوهن-قضایاي هوهنبرگ 2-1-4

نظریه تابعی چگالی از دو قضیه اساسی تشکیل شده است که قضیه نخست بیان می کند که در 

ی است و با استفاده از آن, کلیه ویژگی دستگاه هاي بس الکترونی چگالی حالت پایه یک متغیر اساس

این دو قضیه را مطرح کردند. در  1964هاي دستگاه قابل استخراج است. هوهنبرگ و کوهن در سال 

قضیه اول ثابت شد که چگالی حالت پایه بصورت یکتایی هامیلتونی حاکم بر دستگاه بس الکترونی را 

به ما اجازه می دهد تا هنگام حل دستگاه هاي ارزش اصلی این قضیه این است که . تعیین می کند

بس ذره اي به جاي جستجوي توابع موج دستگاه بدنبال چگالی حالت پایه ي دستگاه باشیم که به 

تابع موج یک دستگاه بس . مراتب پیچیدگی هاي ریاضی کمتري از تابع موج بس ذره اي دارد

ست در حالی که چگالی فقط به یک مختصه الکترونی به مختصات فضایی تمام الکترون ها وابسته ا

مکان بستگی دارد. در قضیه ي دوم این مطلب اثبات می شود که انرژي کل هر سیستم بس الکترونی 

   ]:41نسبت به چگالی حالت پایه ي آن از یک اصل وردشی تبعیت می کند یعنی[

E [�→(r)] = T [�→	���� � � �� �→n(�→)	������→� +����[n(�→�]   )2-5 (                             
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  1شم-رهیافت کوهن 2-1-5

کوهن و شم روشی را براي کاربردي کردن نظریه تابعی چگالی ابداع کردند. آن ها یک  1965در سال 

سیستم کلی براي حل مسئله بس الکترونی در نظر گرفتند که چگالی حالت پایه آن با چگالی حالت 

  پایه سیستم اصلی یکسان بود, اما تابع موج آن ساده تر است. 

  شم -ک ذره اي کوهنروش هاي حل معادله ت 2-1-6

شم توسط نظریه تابعی چگالی و رهیافتی که کوهن و شم ارائه دادند -معادلات تک ذره اي کوهن

بدست آمد. اکنون آنچه براي ما اهمیت دارد شناخت روش هاي حل این معادلات و انتخاب روشی 

ردن توابع موج با توجه به اینکه براي بدست آو .باشد که مطابق با خواسته هاي مساله مااست 

در هامیلتونی به چگالی  باید هامیلتونی را بدانیم و از طرف دیگر جملات  پتانسیل����				 (الکترونی 

لذا این معادلات بصورت خودسازگار حل می شوند  ،بستگی دارند�����			ابر الکترونی و در نتیجه به 

به این معنی که در شروع محاسبات باید با یک حدس اولیه چگالی الکترونی انتخاب شود و از روي 

) و V), پتانسیل خارجی(VHاین حدس اولیه پتانسیل موثر (منظور مجموع پتانسیل هاي هارتري(

با حل معادله شرودینگر شامل پتانسیل موثر ) است) بدست آید. Vxcپتانسیل تبادل همبستگی(

  بدست آمده در مرحله قبل, انرژي و چگالی الکترونی جدیدي بدست می آید.

H=�� ħ�

��
 �2+V(r)+VH(r)+Vxc(r)]ψiI=Ԑi ψi(r)                                            ( 2 -6 ) 

Vxc=
�������
�����

                                                                                                )2-7(  

مشتق معمولی نیست. معادله یک که این  شوداستفاده  می کنند که تاکید  δاز  dدر اینجا بجاي  

  ]:43شم براي توابع موج تک ذره را حل می کنیم[-کوهن
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��� (r)=2∑ ������ ��
*( r)                                                                                             (8-2) 

چگالی الکترونی محاسبه شده با چگالی الکترونی بالا مقایسه می شود. اگر هر دو چگالی یکسان باشند 

 ارانرژي کل مورد استفاده قرحاسبه پس این چگالی چگالی حالت پایه است و می توان آن را براي م

 د.آزمایشی الکترونی باید تغییر کنداد و اگر دو چگالی متفاوت باشند چگالی 

  نظریه ساختار نواري 2-2  

خواص الکترون ها در داخل نیمرسانا با استفاده از جواب معادله شرودینگر توصیف می شود. جواب 

الکترون ها را به دست خواهد داد.  مسئله  ي هاي معادله ي شرودینگر, ساختار نواري مربوط به 

مربوط به تعیین  ساختار نواري در مواد بلوري, به طور فزاینده اي نسبت به دیگر مسائل که مربوط به 

ساختار غیر بلوري هستند, ساده خواهد شد زیرا توابع موج مربوط به الکترون ها در یک ساختار 

در محاسبه ي ساختار نواري مربوط به مواد نیمرسانا دو روش  پیروي می کنند. 1بلوري, ازنظریه بلوخ

کلی وجود دارد: الف) روشی که نوار رسانش و نوار ظرفیت را بطور کامل توصیف می کند. ب) روشی 

که ساختار نواري را در لبه ي نواري توصیف می کند. این روش روش دقیق تري است و نظیر روش 

ده می شود. مدل شبه پتانسیل و مدل امواج تخت در زمره ي  روش نامی  k.pاختلالی است که مدل  

  ].44هاي اول هستند. درادامه این مدل ها  به اجمال معرفی شده اند[

 امواج تخت 1- 2-2

اگر بخواهیم یک سیستم متناوب مانند بلور را مطالعه کنیم بر طبق قضیه بلوخ توابع موج باید از یک 

د. موج تخت نبردار شبکه می باشد, تشکیل شو a i در آن که   uk( ai+r)= ukفاز و یک بخش تناوبی 

که جواب معادله شرودینگر در حضور یک پتانسیل خارجی ثابت است از جمله توابعی است که قضیه 

بلوخ براي آن برقرار می باشد. بنابراین از این تابع پایه براي سیستم هاي متناوب استفاده میشود. 

بنابراین با استفاده از  .امواج تخت متعامد بوده و یک مجموع پایه کامل تشکیل می دهندعلاوه بر این 
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امواج تخت, در محاسبات مربوط به انرژي,  خطاي ناشی از برهم نهی توابع پایه رخ نمی دهد. با توجه 

لذا محاسبات مشقات انرژي (نیرو و تنش) بطور  ،ه مشتق گیري از موج تخت ساده استبه اینک

. همچنین از آن جایی که این امواج با اتم حرکت نمی کنند, همه انجام می شوندحلیلی و کاملا ساده ت

فضاي یک سیستم را با دقت یکسان توصیف میکنند. البته براي توصیف دقیق تابع موج در نزدیکی 

کول ها,  هسته که تغییرات تابع موج زیاد است و همچنین براي توصیف سیستم هاي کم بعد مانند مول

لوله ها و سطوح به تعداد زیادي تابع موج تخت نیاز است که این امر, باعث افزایش محاسبات می 

شم استفاده می کنند - ]. دربسته هاي محاسباتی که از امواج تخت براي بسط تابع موج کوهن45شود[

هاي محاسباتی  مثلا در بسته گرفته می شود.براي از بین بردن این مشکل شگردهاي متفاوتی بکار 

 .در نزدیکی هسته از شبه پتانسیل استفاده می کنند 1کوانتوم اسپرسو

   2انرژي قطع 2- 2-2

  می توان تابع موج حالت پایه را بصورت زیر نیز نوشت:

��,���→�	= ∑ ��,��→ ��→�����→��→��→ )2-9(                                                                        
   

یز بردار شبکه وارون در منطقه اول بریلوئن ن G. کمیت اندیس نواري است nبردار موج  و  kکه در آن 

است. براي اینکه این توابع موج محدود شوند از این نکته استفاده می شود که ضرایب بسط یعنی 

براي صفحات با انرژي جنبشی زیاد کوچکتر از ضرایب نظیر براي صفحات با انرژي جنبشی کم  �,��

 است. 

(	 ħ
�

��
 ∣ �→ � �→ ∣�  )2-10(                                                                                                         
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انجام شود فقط جملاتی  →�) بجاي آنکه  جمع بندي روي تمام مقادیر مجاز 9-2لذا در رابطه ي (

د که انرژي جنبشی آن ها از یک حد معین, که انرژي قطع نامیده می شود کمتر ننگه داشته می شو

را محدود  باشند. بنابراین با انتخاب حد بالاي انرژي جنبشی امواج تخت, عملا تعداد امواج تخت پایه

کرده و حجم محاسبات کاهش می یابد. براي انتخاب مناسب انرژي قطع معمولا از یک مقدار اولیه 

رات انرژي کل یشروع کرده و به تدریح مقدار را افزایش می دهیم,  هرجا که با افزایش بیشتر تغی

 ].45سیستم قابل اغماض شود, کمترین مقدار به عنوان انرژي قطع انتخاب می شود[

  شبه پتانسیل3- 2-2

شبه پتانسیل , پتانسیل موثري است که برهمکنش بین الکترون هاي ظرفیت را با یون هاي یک بلور 

(هسته و الکترون هاي نوارهاي کاملا پر) به گونه اي بیان می کند که استفاده از آن بجاي پتانسیل 

غزه بر تابع موج اصلی منطبق ودر واقعی منجر به پیدایش شبه تابعی می شود که در خارج از ناحیه م

داخل ناحیه مغزه صاف و بدون گره است. بنابراین در محاسبات بلوري که با شبه پتانسیل انجام می 

گیرد به تعداد امواج تخت کمتري(جهت بسط تابع موج) در مقایسه با پتانسیل اصلی نیاز است. در 

م محاسبات را نیز کاهش می دهد. از میان نتیجه شبه تابع موج ضمن انعکاس خواص واقعی بلور, حج

انواع شبه پتانسیل ها,  شبه پتانسیل هاي ابتدا به ساکن از اهمیت بیشتري برخوردارهستند. 

  ].46محاسبات مربوط به این نوع شبه پتانسیل ها براصول اولیه کوانتومی استوارند [

  )LDA( 1تقریب چگالی موضعی 2-3

این که اغلب فلزات را می توان با تقریب مناسبی به منزله ي یک بر اساس 1965شم در سال -کوهن

گاز الکترونی آزاد در نظر گرفت که تغییرات چگالی بار در داخل آن ها آرام است, تقریب چگالی 

تبادلی پیشنهاد دادند. در این تقریب,  با فرض –براي توصیف تابعی همبستگی  را )LDAموضعی (

                                                             
١ Local Density Approximation (LDA) 
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بصورت زیر  EXCتابع  ی مانند یک گاز الکترونی همگن عمل کنداینکه سیستم در هرعنصر حجم

   :بازنویسی می شود

������������ � �����Ԑ��
���� �������� )2-11  (                                                            

         

گاز الکترونی همگن برهمکنشی با چگالی ثابت,  متکی براین واقعیت است که براي  LDAاهمیت 

EXC  را میتوان بطور دقیق توسط محاسبات بس ذره اي کوانتومی محاسبه کرد. در این تقریب انرژي

 تبادلی برابر است با :

	������[n(r)]=	� ����Ԑ�
������������																																																																																			 )2-12(    

 که بصورت تحلیلی قابل حل است. انرژي همبستگی نیز بصورت زیر بیان میشود:

�����[n(r)]=� ����Ԑ�
������������																																																																							 )2-13(  

کوانتومی می  1با استفاده از شبیه سازي مونت کارلويمحاسبه قسمت  همبستگی پیچیده تر است و 

 ]. 47توان آن را تخمین زد[

 )GGA(2تقریب شیب تعمیم یافته 2-4

, چگالی بار یکنواخت یا بعبارت دیگر کند تغییر در سراسر سیستم  LDAفرض اساسی در روش 

است. با این وجود در برخی از سیستم ها تغییرات چگالی بار در نواحی مختلف شدید است. و به 

علاوه بر خود چگالی  GGAاصطلاح چگالی بار همگن نیست. تابع همبستگی تعادلی در تقریب 

تمایل به بهبود مقادیر  LDA,  GGAلکترونی نیز هست. در مقابل الکترونی, تابعی از شیب چگالی ا

همچنین بطور قابل توجهی خواص حالت پایه اتم هاي سبک  .انرژي کل و پارامتر هاي ساختاري دارد

  .را بهبود می بخشد d3و ترکیبات جامد آن ها و همچنین خواص محاسبه شده ي فلزات واسطه 

                                                             
١ Monte Carlo simulation 
٢ Generalized Gradient Approximations (GGA) 
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  : با رابطه زیر داده می شود در این مدلانرژي تبادلی 

E����[nI]=�n�r�Ԑ����� �n�r��F��n�r�, �n�r��dr																																																												  

به عنوان فاکتور بهبود تبادلی در نظر گرفته میشود که تاثیرات  شیب چگالی در  Fxدر معادله ي اخیر 

 بصورت زیر نوشته می شود: GGAاین جمله گنجانده می شود. و انرژي همبستگی 

�����[nI]=������Ԑ�
�����nI)+��	(nI,�����)}dr                

اخرین جمله در معادله ي بالا مربوط به تصحیح شیب چگالی است. در طی سال هاي اخیر نسخه 

معرفی شده که سعی در بهبود  PBEsolو PW91  ,PBEازجمله  GGAهاي متفاوتی از روش 

تخمین پایین تري از ثابت شبکه  LDAدر بسیاري از مواد . پیش گویی و توصیف خواص مواد دارند

ثابت شبکه بزرگتري نسبت به مقدار تجربی بدست می آید. با  GGAر حالی که در تعادلی دارد. د

 و خواص ,  فرکانس هاي فونونیحجمیتوجه به اینکه  دیگر خواص تعادلی سیستم از قبیل مدول 

هستند, استفاده از تابعی که تخمین نزدیکتري به تجربه  حساس نسبت به ثابت شبکه یمغناطیس

 داشته باشد حائز اهمیت است.

 معرفی نرم افزار مورد استفاده براي انجام محاسبات در این پایان نامه  2-5

 )pwscfکد اسپرسو(1- 2-5

سیستم هاي ماده نرم افزار کوانتوم اسپرسو,  نرم افزاري چند منظوره براي محاسبات ابتدا به ساکن در 

) کار می کند. از این DFTچگال (تناوبی و بی نظم ) می باشد که بر پایه ي نظریه ي تابعی چگالی (

نرم افزار بصورت گسترده در بررسی و شبیه سازي نانو ساختارها استفاده می شود. کلمه اسپرسو به 

 ]:48که مخفف کلمات زیر می باشد[ بودهمعناي قهوه فشرده 

)Open Source Package for Research in Electronic Structure,Simulation and 

Optimaization(  

)2-14( 

)2-15(      

1 
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 توانایی زیر برنامه هاي  کوانتوم اسپرسو  2 - 2-5

می باشد. که هر  CPو  pwscf ,FPMD لینوکس نوشته شده و داراي سه کد این برنامه در محیط 

ی کنند و براي انجام محاسبات از امواج تخت به سه ي آن ها بر پایه ي نظریه تابعی چگالی کار م

همچنین این بسته ي نرم افزار ي قابلیت محاسبه ي اکثر  همراه شبه پتانسیل استفاده می شوند.

 ].48را دارد[ LDA+Uو  LDA  ,GGAهمبستگی مانند -تقریب هاي انرژي تبادلی

  pwscfتوانایی زیر برنامه ي  3- 2-5

 محاسبه ي نیروهاي بین اتمی,  تنشی, و بهینه سازي ساختار یونی. 2-5-3-1  

  اوپنهایمر با تغییرات سلول.-محاسبه دینامیک مولکولی در حالت پایه سطح بورن  3-2- 2-5

  محاسبه قطبش ماکروسکوپی و میدان الکتریکی محدود از طریق تئوري مدرن قطبش. 3-3- 2-5

  د سطح در سلول ثابت از طریق ترمودینامیک.محاسبه ي انرژي آزا 3-4- 2-5

شم با -محاسبه ي انرژي حالت پایه ي سیستم, ویژه توابع و جوابهاي معادلات کوهن 3-5- 2-5

  استفاده از حل خود سازگار سیستم. 

  محاسبه ي فرکانس فونون ها با استفاده از نظریه اختلالی تابعی چگالی. 3-6- 2-5
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  فصل سوم

 و الکترونیبررسی خواص 

 اپتیکی کادمیوم سولفید حجمی
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  مقدمه  3-1

در این فصل ساختار الکترونی و خواص اپتیکی کادمیوم سولفید در فاز زینک بلند بررسی شده است. 

در بررسی ساختار الکترونی ، چگالی حالت هاي کلی و جزئی و ساختار نواري محاسبه شده است و 

بع محاسبات اپتیکی شامل بررسی تابع دي الکتریک ، ضریب جذب ، ضریب خاموشی ، بازتابندگی ،تا

در  1. محاسبات با استفاده از شبه پتانسیل فوق هموارمی باشداتلاف انرژي و رسانندگی اپتیکی 

) و تقریب چگالی GGAچارچوب نظریه تابعی چگالی و با استفاده از تقریب شیب تعمیم یافته (

  شده است.) و کد محاسباتی کوانتوم اسپرسو انجام LDAموضعی (

  ورودي بهینه سازي پارامتر هاي  3-2

  در منطقه اول بریلوئن  Kبهینه سازي انرژي قطع و نقاط  3-2-1

بهینه سازي انرژي قطع براي محدود کردن ضرایب بسط امواج تخت که منجر به کاهش زمان  

 A0محاسبات نیز می شود  ضروري است. کادمیوم سولفید در فاز مکعبی داراي ثابت شبکه تجربی 

82/5c=b=a=   می باشد. در سلول واحد اولیه ي آن اتمCd و اتم  )0،0،0( در مبداS  در موقعیت

  ] .29می باشد [ �	=γ= β= 090 این سلولو براي  قرار داشته) 25/0، 25/0، 25/0(

  3s23p4یک نافلز با آرایش الکترونی  Sو گوگرد  5s24d10آرایش الکترونی  بایک فلز  ) Cd(کادمیوم

انجام محاسبات انتخاب شبه پتانسیل مناسب است. یکی از معیارهاي مناسب  است. گام نخست در

براي انتخاب شبه پتانسیل نزدیک بودن خواص فیزیکی محاسبه شده نظیر پارامتر تعادلی شبکه با 

همگی از نوع شبه پتانسیل فوق هموار تحقیق این  مقادیر تجربی است. شبه پتانسیل مورد استفاده در

معین، محاسبات خود سازگار  K. به منظور یافتن انرژي قطع بهینه، به ازاي یک تعداد نقاط بوده است

مورد و میزان همگرایی انرژي کلی هر یاخته بر حسب انرژي قطع  شدبراي انرژي قطع متفاوت انجام 

. براي بدست آمد Ry 60 )1-3(مقدار انرژي قطع با توجه به شکل). 1-3شکل ( قرار گرفت بررسی

                                                             
 1 Ultra-soft pseudo-potential
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به ازاي یک انرژي قطع بهینه شده و ثابت، با  بریلوئندر منطقه اول  Kهینه سازي تعداد نقاط ب

در هر راستا در منطقه اول بریلوئن، انرژي کل یاخته محاسبه شد و همگرایی  Kافزایش تعداد نقاط 

اد پک می باشد. در این کار تعد - . این روش معروف به روش منخورست)2-3گردید شکل(آن بررسی 

بدست آمد . یعنی مش بندي شبکه  9بهینه شده براي ساختار کادمیوم سولفید در هر راستا  Kنقاط 

   .صورت گرفت 9×9×9وارون با یک تقسیم بندي 

  

 .GGAخالص در تقریب  سولفیدبهینه سازي انرژي قطع براي کادمیوم  )1-3شکل (

 
 .GGAبراي کادمیوم سولفید در تقریب  Kبهینه سازي تعداد نقاط  )2-3(شکل 

  محاسبه ثابت شبکه  3-2-2

بهینه سازي پارامتر هاي مورد نیاز براي انجام محاسبات، اولین کمیت فیزیکی قابل استخراج  زپس ا

نواري و چگالی حالات ضروري است، بهینه سازي ثابت شبکه ساختار که مقدار آن براي محاسبات 

است. به این منظور یک شبکه آزمون با ثابت شبکه اي نزدیک به مقادیرتجربی در نظر گرفته و با 
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بررسی تغییرات انرژي شبکه بر حسب ثابت شبکه، ثابت شبکه اي که به ازاي آن انرژي شبکه کمینه 

شبکه انتخاب می کنیم. ثابت شبکه نظري در این کار با استفاده از  می شود را به عنوان ثابت تعادلی

محاسبه نمودار تغییرات انرژي کل بر حسب ثابت شبکه  .محاسبه شد  GGAو  LDA دو تقریب

  ) نشان داده شده است .  3-3تقریب در شکل ( دو  شده با استفاده از هر

 

 

  

 LDAب) GGAاالف)ثابت شبکه براي ساختار کادمیوم سولفید با استفاده از تقریب بهینه سازي  ) 3-3شکل (

کار هاي محاسباتی دیگر  نتایج بعضیمقادیر تجربی و  ،مقدار محاسبه شده براي پارامتر تعادلی شبکه

 تجربه و کار هاي دیگرانبا  قابل قبولیتوافق  بدست آمده نتایج است.شده  گزارش) 1-3در جدول ( 

آنگسترم  93/5 مقدار GGAشبکه ي کادمیوم سولفاید با تقریب  ثابت. نتایج بدست آمده براي دارند

مطابقت بیشتري با نتایج تجربی  LDAآنگسترم می باشد که تقریب  81/5 برابر LDAو در تقریب 

. مطالعات تئوري پیشین نیز نزدیکی بیشتر ]11[دارد )آنگسترم  ~82/5 (گزارش شده ي پیشین

 الف)

 ب)

Lattice parameter (Bohr) 

Lattice parameter(Bohr) 
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بنابر این در محاسبات  .]49[آنگسترم) به نتایج تجربی را تایید کرده بود ~LDA )85/5تقریب 

 .دقت بهتري داشته است LDAساختاري مربوط به کادمیوم سولفاید، تقریب 

و مقایسه ان GGAو  LDAکه کادمیوم سولفید خالص با استفاه از هر دو تقریب نتایج محاسبات پارامتر تعادلی شب ) 1-3جدول(

  با مقادیر تجربی و تئوري

مقدار تجربی گزارش 

  )Ȧشده(

کار دیگران با 

 LDA(Ȧ)تقریب
کار دیگران با تقریب 

GGA(Ȧ) 
در این کار با تقریب 

LDA(Ȧ) 
در این کار با 

 Ȧ(GGA(تقریب
82/5]11[  85/5]49[  95/5]28[  81/5  93/5  

  

  محاسبه ساختار نواري  3-3

ابتدا با استفاده از انجام محاسبات خود سازگار ، انرژي   CdSبراي محاسبه ساختار نواري نیمرساناي

در منطقه کاهش  ما بین نقاط تقارنی. سپس با انتخاب مسیر انتگرال گیري کردیمفرمی را مشخص 

مسیر انتگرال گیري مناسب براي   )4-3(در شکل . شدندناپذیر بریلوئن محاسبات ساختار نواري انجام 

  بلند نشان داده شده است. ینکساختار ز

  

 .مسیر انتگرال گیري در منطقه اول بریلوئن براي ساختار زینک بلند) 4-3شکل  (

در  GGA و LDAتقریب  دوساختار نواري کادمیوم سولفید با استفاده از  محاسبه نتایج مربوط به

 20تا  -20محاسبات ساختار نواري در محدوده ي انرژي از  داده شده است. ) نشان5-3شکل (

  اختیار شده است.  انرژي صفرالکترون ولت  انجام شده است. تراز فرمی در 
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 .GGA ب)و   LDA الف)با استفاده از تقریب  محاسبه شده ساختار نواري کادمیوم سولفید) 5-3شکل(

و هم چنین مقایسه  GGAو  LDAتقریب  دو) مقادیر گاف نواري  محاسبه شده با 2-3در جدول(

هاي بدست آمده با تقریب  ير گاف نواریدا. مقي آن  با مقادیر تجربی و تئوري دیگران ارائه شده است

LDA  وGGA به ترتیب برابر  eV 906/0  و eV 03/1 نتایج بدست آمده با نتایج می باشند .

این محاسبات نشان می دهد که کمینه  .]29[ مطابقت دارد ژئو و همکارانگزارش شده توسط گروه 

رسانا با  نیم یک قرار دارند، یعنی کادمیوم سولفید نقطه گامانوار رسانش و بیشینه نوار ظرفیت در 

همچنین کار هاي دیگران با مقادیر  و گاف نواري مستقیم است. گاف نواري محاسبه شده در این کار

دارد. این امر نشان می دهد که  قابل توجهیگزارش شده اختلاف  eV 58/2 در حدودکه  تجربی

براي محاسبه ي گاف نواري ساختار  استفاده شده تابعی چگالی  با تقریب هاي استفاده از نظریه 

به نوع تقریبی که در جمله می تواند  دلیل اختلاف قابل توجه .کادمیوم سولفاید مناسب نیست

گاف مقادیر ]. در این کار مقایسه ي بین 29,41[، مربوط باشدهمبستگی به کار رفته است–تبادلی

 الف)

 ب)
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را  يمقادیر مطلوب تر GGAنشان می دهد که تقریب  LDAو  GGAنواري بدست آمده از تقریب 

 .براي گاف نواري بدست می دهد.

  .و مقایسه ان با مقادیر تجربی و تئوري LDAو  GGA نواري محاسبه شده با استفاده از هر دو تقریبمقادیر گاف ) 2-3جدول (

 CdS(eV)گاف نواري 

  محاسبات در این کار  محاسبات کارهاي یگران  مقدار تجربی

58/2]11[  GGA  LDA  GGA  LDA 
085/1]29[  97/0]29[  03/1  906/0  

  

  چگالی حالت هاي جزئی و کلی 3-4

) DOS) و کلی (PDOSدیگر کمیت هاي محاسبه شده در این تحقیق چگالی حالتهاي جزئی (از 

حالتهاي الکترونی در دسترس در واحد حجم و در واحد  تعدادد. چگالی حالت یک سیستم نمی باش

در ساختار نواري باید چگالی حالت  هاي اتمی اوربیتالانرژي است. همچنین براي مشخص شدن سهم 

ر اتم محاسبه گردد. در عایق ها و نیمر رسانا ها، چگالی حالت هاي مجاز نوار ظرفیت و هاي جزئی ه

رسانش با انرژي گاف از هم جدا می شوند. یک چگالی حالت بزرگ در نوار انرژي به معنی زیاد بودن 

چگالی ) 6-3(تعداد حالتهاي الکترونی قابل دسترس براي اشغال شدن در آن انرژي می باشد. شکل 

و  LDAالت هاي کلی محاسبه شده براي ساختار کادمیوم سولفید با استفاده از هر دو تقریب ح

GGA .اختیار شده است. تراز هاي بالاي تراز  انرژي صفر تراز فرمی در در اینجا نیز را نشان می دهد

  فرمی مربوط به نوار رسانش و تراز هاي زیر آن مربوط به نوار ظرفیت می باشند. 
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 ب) GGAالف)  هاي  تقریباستفاده از با  محاسبه شده چگالی حالت هاي کلی براي ساختار کادمیوم سولفید) 6-3شکل (

LDA.  

انجام  LDAو  GGAتقریب دو چگالی حالت هاي جزئی نیز براي کادمیوم سولفید با استفاده از هر 

نشان داده شده است. با توجه ) 8- 3و شکل ( )7-3(در شکل  GGAبراي تقریب  آنشده که نتایج 

هاي  در موقعیت به ترتیب GGAو  LDAهاي در تقریب  اولین قله از سمت چپ ،به شکل

 dو اوربیتال  اتم گوگرد sمنحنی اوربیتال  نهی قرار دارد که از برهم -eV43/12 و -eV 99/11حدود

به ترتیب در GGA و  LDAتقریب هاي  دومین قله از سمت چپ در اتم کادمیوم ناشی می شود.

تم ا pاتم کادمیوم و   pاز برهم نهی اوربیتال هاي که قرار دارد -eV 8/7 و -eV 33/8 يموقعیت ها

اتم    pو sقله ها از برهم نهی اوربیتال هاي  -5تا  eV  0در محدوده ي بین .گوگرد ناشی می شود

از برهم نهی   5 تاeV 10 گوگرد ناشی می شوند و قله هاي محدوده ي انرژي بیناتم p کادمیوم و  

اتم   pو sاتم گوگرد ناشی می شوند که البته سهم حالت هاي  pاتم کادمیوم و  pو  sهاي  اوربیتال

کادمیوم بیشتر است. در مکان هایی که با یک چگالی حالت صفر مواجه می شویم بدین معناست که 

 الف)

 ب)
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هیچ حالتی در نوار انرژي براي اشغال شدن وجود ندارد. به همین دلیل می توان گاف نواري را از روي 

با توجه به محاسبات مربوط به چگالی نمودار چگالی حالت ها در اطراف تراز فرمی به دست بیاوریم. 

 GGAو  LDAتقریب هاي گاف انرژي ایجاد شده بین نوار ظرفیت و نوار رسانش درحالتهاي کلی 

بدست آمدند که با مقادیر  eV  08/1 و  eV 89/0 حدود به ترتیب دربراي کادمیوم سولفید حجمی 

  . همخوانی دارندبدست آمده از محاسبات مربوط به ساختار نواري 

  

  .GGAچگالی حالت هاي جزیی اتم کادمیوم در تقریب ) 7-3شکل (

 

 .GGAچگالی حالت هاي جزیی اتم گوگرد در تقریب ) 8-3(شکل 
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  بررسی خواص اپتیکی نیمه رساناي کادمیوم سولفید  3-5

  تابع دي الکتریک  1 - 5 -3

رفتار اپتیکی هر ماده با تابع دي الکتریک آن مشخص می شود. این بدان معنی است که تابع دي 

اد شده است. تابع دي الکتریک داراي یک بخش الکتریک پاسخ ماده به میدان الکترومغناطیسی ایج

در هر سه راستاي  CdS دي الکتریک تابعاست. در این کار  ��و یک بخش موهومی  ��حقیقی 

شد ولی به دلیل آنکه ساختار کادمیوم سولفید مکعبی است  محاسبه] 001] و [010] و[100[

)c=b=a(  نتایج  لذا یکسان بودهدر هر سه راستا  الکتریکتابع دي بنابراین همسانگرد بوده و رفتار

  . ندمشابه بدست آمد

در شکل  GGAو  LDAنمودار بخش موهومی تابع دي الکتریک بر حسب انرژي در هر دو تقریب 

الکترون ولت انتخاب شده است. بخش  0-20) نشان داده شده است. گستره ي انرژي بین 3-9(

موهومی تابع دي الکتریک با ساختار نواري مواد همبسته است. با مقایسه ي موقعیت قله ها با اختلاف 

 انرژي بین نوارهاي ظرفیت و رسانش می توانیم هر قله در نمودار بخش موهومی تابع دي الکتریک 

اولین قله در تقریب هاي ]. 50واري توصیف کنیم [را با یک گذار بین نواري از ساختار ن��) ��	

GGA  وLDA  الکترون ولت قرار دارند که نشان می دهد که اولین  8/5و  4به ترتیب در انرژي هاي

اتم  pاست. قله دوم ناشی از بر هم نهی اوربیتال هاي  S-3pو  Cd-4dگذار ناشی از حالت هاي 

ناشی از گذار بین نوارهاي پایین تر به نوار هاي بالاتر می  قله هاي دیگر اتم گوگرد است. pکادمیوم و 

انرژي این قله ها مربوط به انرژي فوتون هاي جذبی است که در آن انرژي، بین حالت هاي  باشد.

با توجه به الکترونی اشغال شده و حالت هاي اشغال نشده انتقال واقعی الکترون صورت می گیرد. 

در انرژي  به ترتیب GGAو  LDA هاي در تقریبتابع دي الکتریک  مقدار آستانه ي )9-3(شکل 

واقع است. این نقطه آستانه گذار اپتیکی مستقیم بین بیشینه نوار  eV725/0و  eV47/0حدود 

 ري ) نامیده می شود. اظرفیت و کمینه نوار رسانش را به دست می دهد که لبه جذب بنیادي ( گاف نو
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 . GGA ب) و LDA الف):تقریب  محاسبه شده با استفاده از بخش موهومی تابع دي الکتریک) 9-3شکل (

نشان می دهد.  GGAو  LDA) قسمت حقیقی تابع دي الکتریک را در هر دو تقریب 10-3شکل(

مقدار حقیقی تابع دي الکتریک به ازاي انرژي صفر را ثابت دي الکتریک استاتیک می نامند که با 

 5/7و  25/6 به ترتیب  LDAو GGAبراي تقریب هاي  مقادیر تابع دي الکتریک حقیقیتوجه به 

فرودي را جذب . هنگامی که قسمت حقیقی تابع دي الکتریک منفی می شود، بلور تابش بدست آمدند

می کند و در مقابل نور فرودي کدر خواهد بود و ماده رفتار فلزي از خود نشان می دهد. فرکانسی که 

شود که مقدار قسمت حقیقی تابع دي الکتریک به ازاي آن منفی می شود فرکانس پلاسما نامیده می 

الکترون  31/7و 39/9ا به ترتیب برابر ب GGAو  LDAبراي تقریب هاي  )10- 3(آن با توجه به شکل

در  به ترتیب GGAو  LDAدر تقریب هاي  نمودار قسمت موهومی قله هایی رولت می باشد. د

  .دیده می شوند که شدت آنها از همه بیشتر است  الکترون ولت 6/6و 1/7 دانرژي حدو

 الف)

 ب)

ε �
� ω

�   
ε �
� ω

�   
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  LDAو ب) GGAالف) :تقریب محاسبه شده با استفاده از ) بخش حقیقی تابع دي الکتریک 10-3شکل(

) مقادیر ثابت دي الکتریک استاتیک و مقایسه آن با مقادیر تجربی و کار هاي دیگران 3-3در جدول (

  آورده شده است.

  ي و تجربی) مقادیر محاسبه شده ثابت دي الکتریک استاتیک و مقایسه با مقادیر نظر3-3جدول(

  ثابت دي الکتریک استاتیک

  در این کار  ]29سایر کارها[

PP-PW GGA  LDA 

95/4  25/6  5/7  

 

 

 

 

)الف  

)ب  
 

Energy(eV) 

Energy(eV) 
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 ضریب شکست و ضریب خاموشی 3-5-2

است. دانستن ضریب شکست یک  پاشندگیضریب شکست بر حسب انرژي فوتون همان نمودار  نمودار

و   �)n( ضریب شکست هايماده اپتیکی براي کاربرد آن در ساخت قطعات اپتیکی مهم است. نمودار

شدند که نتایج ) محاسبه 8-1) و (7-1با استفاده از روابط (کادمیوم سولفید  �)k(ضریب خاموشی 

 ) نشان داده شده است. 12-3و ( )11-3( هاي  در شکلآن 

و  GGAتقریب  با استفاده از دوبا توجه به محاسبات مقدار ضریب شکست استاتیک کادمیوم سولفید 

LDA  مقادیر به دست امده در مقایسه با   )4- 3که در جدول ( بدست آمدند 74/2و 49/2به ترتیب

. در نواحی که ضریب شکست به طور سریع کاهش می مقادیر تجربی و کارهاي نظري آورده شده است

ي زیاد شود ماده ژیابد بیشترین میزان جذب را داریم. در مواقعی که ضریب شکست با افزایش انر

شفاف خواهد بود و در مواردي که ضریب شکست با افزایش انرژي کم شود جذب اتفاق می افتد 

به قله هاي ظاهر شده در قسمت  �)n (.تمامی قله هاي ظاهر شده در طیف ضریب شکست]51[

  تابع دي الکتریک مربوطند. حقیقی

می باشد. اگر موج فرودي فوتون  اتلاف انرژيدر نمودار ضریب خاموشی، قله ها نشانگر میزان 

ضریب خاموشی کوچک و اگر به سختی عبور کند  ،الکترومغناطیسی به سادگی در ماده نفوذ کند

در انرژي هاي حدود  GGAضریب خاموشی در تقریب  . در نموداربودضریب خاموشی بزرگ خواهد 

الکترون ولت نیز شاهد قله هاي اصلی می باشیم که می تواند ناشی از گذار بین  19/7و  99/5، 15/4

  نواري از حالت هاي اشغال شده زیر تراز فرمی به حالت هاي اشغال نشده در نوار رسانش باشد.
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  .LDAب)  GGAالف)  :با استفاده از تقریب هاي محاسبه شده ضریب شکست براي کادمیوم سولفیدنمودار  )11-3 (شکل

  

 

   :تقریب هاي محاسبه شده با استفاده از براي کادمیوم سولفیدبر حسب انرژي ضریب خاموشی نمودار  )12-3( شکل

  .LDAب)  و  GGAالف)        

 ب)

 الف)

 ب)

 الف)
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  مقادیر محاسبه شده ضریب شکست استاتیک و مقایسه آن با مقادیر نظري و تجربی  )4-3(جدول 

  ضریب شکست استاتیک

  در این کار  ]29سایر کارها[  ]53مقدار تجربی[

2/2-3/2  PP-PW GGA  LDA  

226/2  49/2  74/2  

 ضریب جذب  3 – 5 -3

. نشان می دهدبر حسب انرژي فوتون ورودي  را خالص  CdS جذب هاي منحنی )13-3(شکل 

 )11-1(موهومی تابع دي الکتریک از رابطه ي  و قسمت حقیقی با توجه به α)ω(ضریب جذب 

  .محاسبه می شود

با توجه به نمودار در هر دو تقریب مشاهده می کنیم که در ناحیه اول نمودار یعنی تا انرژي آستانه که 

صورت نمی گیرد. بعد از گذار از لبه ي جذب، ضریب جذب شروع به لبه جذب نامیده می شود جذبی 

افزایش می کند. رفتار منحنی جذب مشابه رفتار ضریب خاموشی است. قله هاي اصلی نمودار در 

واقع می شوند.  حدود انرژي هایی رخ می دهد که قله هاي قسمت موهومی تابع دي الکتریک در آن

لکترونی از تراز اشغال شده نوار ظرفیت به تراز اشغال نشده در نوار قله ها نشان دهنده ي گذار هاي ا

رسانش می باشند. مهمترین قله ها در بررسی نمودار ضریب جذب مواد به منظور استفاده در 

الکترون  3و کمتر از  7/1کاربردهاي اپتیکی قله هایی هستند که در ناحیه ي نور مرئی یعنی بیشتر از 

 ولت قرار دارند
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  با استفاده از تقریب هاي: براي کادمیوم سولفیدبر حسب انرژي ضریب جذب محاسبه شده  هايمودارن  )13-3(شکل

 .LDAب)  GGAالف)        

                                                               اتلاف انرژي 4 – 5 -3

) روش قدرتمندي در تجزیه و تحلیل حالات تحریک EELS( 1اتلاف انرژي الکترون طیف سنجی

براي توصیف اتلاف  )L(w)انرژي( ا تفکیک جزئی زیر نانومتر است. تابع اتلافبشده بالاي تراز فرمی 

بر انرژي الکترون هاي سریعی که در ماده حرکت می کنند پارامتر مهمی به شمار می رود. این تابع 

  ) داده می شود.12-1با رابطه (حسب قسمت حقیقی و موهومی تابع دي الکتریک 

) 14-3(در شکل LDAو  GGA نمودار محاسبه شده ي اتلاف انرژي با استفاده از هر دو تقریب

. قله هاي متوالی مربوط به حضور پلاسمون ها می باشند. بیشینه اتلاف با نشان داده شده است

رخ می eV 73/17و eV 56/18 در انرژي حدود به ترتیب LDAو  GGAقریب استفاده از هر دو ت

                                                             
1 Electron energy Loss spectrometry 

 

 ب)

 الف)
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و در مقایسه با کار گروه ژئو که   ي مربوط به پلاسمون هاي حجمی استژکه در واقع همان انر ،دهد

. مواد ]29الکترون ولت به دست آوردند در توافق خوبی است[ 5/17مقدار ماکزیمم براي تابع اتلاف را 

پایین تر از فرکانس پلاسما به عنوان نیم رسانا و در فرکانس هاي بالاتر از آن به  در فرکانس هاي

در بلور  عنوان فلز رفتار می کنند. به علاوه این قله بیانگر برانگیختگی هاي حجمی چگالی بار الکترونی

  .است

 

  

  .LDAب) GGAالف) :کادمیوم سولفید با استفاده از تقریب هايتابع اتلاف انرژي الکترون محاسبه شده براي  )14-3( شکل

  

  

  

  

  

 

 الف)

 ب)
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 بازتابندگی  طیف 5 - 5 -3

در برخورد موج الکترومغناطیسی با ماده بخشی از فوتون هاي فرودي جذب و بخشی نیز بازتاب می 

بستگی دارد. بازتابندگی با ضریب ماده  )k( و خاموشی )n( تابندگی به ضرایب شکستباز میزانشوند. 

  ) به هم مربوط می شوند.10-1با رابطه (شکست و ضریب خاموشی 

- 3(در شکل  LDAو GGA محاسبه شده با استفاده از هر دو تقریب  ) �) R((طیف باز تابندگی

نمایانگر  بیشترین میزان باز تابندگی و دره ها نشان داده شده است. در این نمودار قله ها نمایانگر )15

ملاحظه می شود که مقدار بازتابندگی در  رفتار طیف بازتابندگید. با توجه به نبیشترین جذب می باش

می باشد که با کار گروه 32/0و   17/0در حدود  LDAو  GGAانرژي صفر با استفاده از تقریب هاي 

]. همانطور که در شکل مشاهده می شود مقدار بازتابندگی بیشینه 29و همکارانش در توافق است [ ژئو

بازتابندگی  اتفاق می افتد. ev1/9و   ev53/8 انرژي در حدودبه ترتیب  LDAو  GGAدر تقریب 

 بیشترین افتبه بعد رفتار کاهشی از خود نشان می دهد.  ev5/9در هر دو تقریب از حدود انرژي 

 eV و  eV 5/19 انرژي هاي حدود  به ترتیب در LDAو  GGAبراي تقریب هاي  بازتابندگی

و  GGAرخ می دهد. با رسیدن به انرژي هاي نزدیک به فرکانس پلاسما ( براي تقریب هاي   8/17

LDA به ترتیب در حدود eV 31/7و eV 39/9 ،بازتابندگی نیز به  ) و نمود پیدا کردن خصلت فلزي

خصلت فلزي به مرور کم می شود از میزان بازتابندگی نیز کاسته سرعت افزایش می یابد. از آنجا که 

  خواهد شد.
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 .LDAب)  GGAالف)  :طیف بازتابندگی محاسبه شده براي کادمیوم سولفید با استفاده از تقریب: )15-3(شکل

  رسانندگی اپتیکی 3-5-6

    با رابطها بخش موهومی تابع دي الکتریک ب ،σ(ω ( رسانندگی اپتیکی درون نواري وابسته به فرکانس،

  ) به هم مربوط می شوند.1-13(

در   LDAو GGA محاسبه شده با هر دو تقریبنمودار طیف رسانندگی اپتیکی بر حسب انرژي 

در این نمودار قله ها نشان دهنده ي بیشینه جریان رسانشی  نشان داده شده است. )16- 3(   شکل

جذب الکترون ها می باشند. قله هاي موجود در رسانندگی اپتیکی با قله هاي موجود در نمودار 

همخوانی دارد. همچنین ترتیب گذارهاي بین نواري مربوط به این قله ها متناظر با ترتیب  اپتیکی

  اي جذب، ضریب خاموشی و بخش موهومی تابع دي الکتریک است. گذارهاي بین نواري در نمودار ه

برابر با  به ترتیب  LDAو  GGAمحاسبات انجام شده در تقریب هاي آستانه رسانندگی اپتیکی 

بیشترین میزان می باشد که متناظر با گاف نواري ترکیب می باشد. ولت الکترون  47/0و   94/0

 الف)

 ب)
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رخ  eV 8/7 و eV 97/5 به ترتیب در حدود  LDAو GGAرسانندگی توسط الکترونها در تقریب 

به اولین ترازهاي اشغال  می دهد. این قله به سبب گذار الکترونها از تراز اشغال شده زیر تراز فري

  نشده در نوار رسانش ناشی می شود. 

 

 

 .LDAب) GGA الف): سولفید با استفاده از تقریبمیوم رسانندگی اپتیکی محاسبه شده براي کادهاي نمودار  )16-3(شکل

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 )الف

 )ب
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  نتیجه گیري  3-6

در حالت حجمی با استفاده از نظریه تابعی   CdSساختار الکترونی و خواص اپتیکیدر این کار، 

چگالی مورد بررسی قرار گرفت. محاسبات مربوطه با استفاده از شبه پتانسیل فوق هموار و با کمک کد 

ي و کوانتوم اسپرسو انجام شد. در بررسی ساختار الکترونی کادمیوم سولفید, ساختار نوارمحاسباتی 

 و LDAدر انجام محاسبات در حالت حجمی از هر دو تقریب چگالی حالت ها محاسبه گردید. 

GGA  استفاده شد. بررسی نمودار چگالی حالت هاي جزئی نشان می دهد که قسمت پایینی نوار

اتم کادمیوم و حالت هاي لبه اي نوار ظرفیت از حالت  pو  sاز فرمی) از حالت هايرسانش (نزدیک تر

اتم گوگرد سهم عمده را در بیشینه نوار ظرفیت  pاتم گوگرد تشکیل شده است. حالت هاي  p 3هاي

اتم کادمیوم می شود. بررسی ساختار  dدارد که منجر به تشکیل گاف نواري بین این حالت و حالت 

 GGaو  LDAحالت حجمی نشانگر وجود یک گاف نواري مستقیم که مقدار آن در تقریب  نواري در

اگرچه مقادیر بدست آمده با مقادیر گاف . می باشد eV03/1 و eV 9/0 به ترتیب در انرژي حدود 

مقدار گاف نواري به دست آمده در هردو نواري تجربی گزارش شده اختلاف قابل توجهه دارند ولی 

بررسی خواص اپتیکی نیز شامل محاسبه  .استتقریب در توافق خوبی با مقادیر تئوري گزارش شده 

قسمت هاي حقیقی و موهومی تابع دي الکتریک ، ضریب جذب ، ضریب خاموشی ، بازتابندگی ، تابع 

واص اپتیکی کادمیوم سولفیددر حالت در بررسی خ.  می باشداتلاف انرژي و رسانندگی اپتیکی 

حجمی. اولین قله در نمودار تابع دي الکتریک قسمت موهومی نشان دهنده ي اولین گذار ناشی از 

می باشد. قله هاي موجود در نمودار رسانندگی اپتیکی با قله هاي  Cd:4dو  S:3pحالت هاي 

ارد. همچنین ترتیب گذارهاي بین موجود در نمودار ضریب خاموشی و تابع دي الکتریک همخوانی د

نواري مربوط به قله ها متناظر با ترتیب گذارهاي بین نواري در نمودارهاي جذب, ضریب خاموشی و 

بخش موهومی تابع دي الکتریک است. در نمودار هاي ضرایب خاموشی و شکست در حالت حجمی با 

د برهمکنش ضعیف بین الکترون افزایش انرژي شاهد کاهش این ضرایب هستیم که علت آن می توان

هاي رسانش و فوتون هاي فرودي باشد. کاهش ناگهانی نمودار طیف بازتابندگی نیز می تواند ناشی از 
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آستانه ي گذار بین نواري باشد که الکترون هاي نوار ظرفیت از نوار ظرفیت به نوار رسانش برانگیخته 

اعمال برانگیختگی گرمایی (در دماي اتاق) یا  می شوند. این برانگیختگی می تواند در اثر کمترین

 ,GGAتقریب هر دو مقدار بازتابندگی در انرژي صفر با استفاده از  میدان الکتریکی خارجی باشد.

LDA  به دست آمد. برررسی طیف رسانندگی نشان می دهد که   17/0و32/0 در حدود به ترتیب

 eV  97/5و eV 8/7 در انرژي حدودبه ترتیب  GGA, LDAبیشترین رسانندگی در تقریب هاي 

 ev به ترتیب در انرژي حدود GGAو  LDAتقریب  هر دو رخ می دهند . بیشترین میزان اتلاف در

  رخ می دهد .  ev  56/18 و73/17
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  پیشنهادات:

براي  زیر  پیشنهاداتبا توجه به گستردگی مطالعاتی که میتوان بر روي کادمیوم سولفید انجام داد 

  کار داده شده است:ادامه 

براي بدست آوردن مقادیر گاف نواري که به  مانند توابع هیبریدي استفاده از تقریب هاي دیگر-1

  مقادیر تجربی نزدیک تر باشد.

 آلایش کادمیوم سولفید با عناصر واسطه به منظور بررسی خواص مغناطیسی این ترکیبات.-2

فوتوولتایی کادمیوم سولفید براي استفاده در سلول هاي خورشیدي به عنوان لایه بررسی خواص -3

  جذب.

  .CdSاختاري دو بعدي و یک بعدي سبررسی خواص فیزیکی -4
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Abstract 
 
In this work, electronic and optical properties of CdS compound in the bulk 

form were investigated using Density Functional Theory (DFT).calculation 

was prformed using Quantom espresso software and ultrasoft 

pseudoptential. calculation were done by LDA and GGA approximations. 

After initial optimization, total particle density of states and band structure 

for the compound were calcuted. In optical studies, the band gap energy, 

dielectric functiones, absorption, optical conductivity, refractive index, 

extinction coefficient, energy lost and reflectivity were investigated. The 

obtained density of states showed that the lower part of the conduction 

band (near the Fermi level), composes of the Cd:s, p states and the edge 

states of valance band contains S:3p. The result showed that the band gap 

calculated by the GGA approximation is closer to the experimental value 

than LDA approximation.  

Key word : DFT, CdS, Optical properties, Electronic properties 
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