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د

:تقدیم به

زیز و مهربانم که در سختی کار و یها و دشوارپدر و مادر ع های زندگی همواره یاوری دلسوز و فدا

.اندمطمئن برایم بودهپشتیبانی محکم و 



ه

همنشینی   به و شد رهنمونمان دانش و علم طریق به و بخشید مان هستی که را  یکتا پروردگار کران بی سپاس

.ساخت روزیمان را  معرفت و علم از چینی خوشه و نمود مفتخرمان دانش و علم رهروان
زیزم همسر و مادر و پدر از سپاس با  و بوده راهم ی بدرقه پرورشان روح دعای و خیرشان نفس که  ع

.است ام زندگی دلگرمی بهترین وجودشان
زیزم برادران و .سپاسگزارم نهایت بی ، بوده ام زندگی های پشتوانه بهترین همواره که ع

 و دکتر حسین میلانی مقدم،  قاضی ابراهیم محمد دکتر ان آقای جناب خود فرزانه و فرهیخته استادان از
رصه این در کمکی هیچ از فروتنی  با ,صدر سعه کمال در که فرد ایزدی مرتضی دکتر  راهنما همواره و ننمودند دریغ من بر ع

گارنده گشای راه و .دارم را  شکرت  کمال ، ند ا بوده نامه پایان اکمال و اتمام در ن
.سپاسگزارم،دادند یاری  مسیر این در مشفقانه و صمیمانه مرا  که ام مایه گران دوستان از
وند از زیزان این تمامی برای منان خدا واستارمخ  سعادت و سلامت ،عاقبت نس ح  ع



 و

فیزیک و دانشکده  حالت جامد-فیزیکرشته  کارشناسی ارشددانشجوي دوره  سمانه علیزاده زغالچیجانب  ینا

بررسی خواص الکترونی و اپتیکی تلورید تنگستن نامه  یانپادانشگاه صنعتی شاهرود نویسنده  مهندسی هسته اي

(wte2)  شوم: یم متعهد حسین میلانی مقدمو دکتر  محمد ابراهیم قاضی دکتر یی  راهنماتحت 

 انجام شده است و از صحت و اصالت برخوردار است. جانب نیاتوسط  نامه انیپاتحقیقات در این  •
 استناد شده است. مورد استفادههاي محققان دیگر به مرجع   در استفاده از نتایج پژوهش •
 تاکنون توسط خود یا فرد دیگري براي دریافت هیچ نوع مدرك یا امتیازي در هیچ جا ارائه نشده است. نامه انیپامطالب مندرج در  •

و یا » دانشگاه صنعتی  شاهرود « و مقالات مستخرج با نام  باشد یمکلیه حقوق معنوي این اثر متعلق به دانشگاه شاهرود   •
» Shahrood  University of Technolgy  «.به چاپ خواهد رسید 

 .گردد یمرعایت  نامه انیپااند در مقالات مستخرج از   تأثیرگذار بوده نامه انیپااصلی  جینتادست آمدن   حقوق معنوي تمام افرادي که در به •
) استفاده شده است ضوابط و اصول اخلاقی رعایت  ها آني ها بافت، در مواردي که از موجود زنده ( یا  نامه انیپادر کلیه مراحل انجام این  •

 شده است.

، در مواردي که به حوزه اطلاعات شخصی افراد دسترسی یافته یا استفاده شده است اصل رازداري ، نامه انیپادر کلیه مراحل انجام این  •
ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده است.

تاریخ

امضاي دانشجو

حق نشرمالکیت نتایج و 

مقالات مستخرج، کتاب، برنامه هاي  کلیه حقوق معنوي این اثر و محصولات آن ( •
رایانه اي، نرم افزار ها و تجهیزات ساخته شده است) متعلق به دانشگاه صنعتی 
باید به نحو مقتضی در تولیدات علمی مربوطه ذکر  شاهرود می باشد. این مطلب 

شود.
.موجود در پایان نامه بدون ذکر مرجع مجاز نمی باشداستفاده از اطلاعات و نتایج •

تعهد نامه



ز

چکیده

شی  شش گو ساختار الکترونی و خواص اپتيکی فاز  سبه  WTe2در این پایان نامه  درحالت حجمی محا

در چارچوب نظریه تابعی چگالی و با استفاده از تقریب  PAWشده است. محاسبات با استفاده از شبه پتانسيل 

( و کد محاسباتی کوانتوم اسپرسو انجام شده است. در ابتدا بهينه سازی های انرژی GGAشيب تعميم یافته )

قطع، نقاط شبکه وارون و بردارهای شبکه انجام گردید.  سپس چگالی حالت های کلی و جزئی و ساختار نواری 

تابندگی، ترکيب محاسبه گردید. در بررسی خواص اپتيکی تابع دی الکتریک، ضریب جذب، ضریب خاموشی، باز

شان داد که ترکيب دارای گاف  ساختار نواری ن سبه  شد. محا سبه  سانندگی اپتيکی محا تابع اتلاف انرژی و ر

سانش را اربيتالهای eV 7/0نواری  شان داد که لبه نوار ر سبه چگالی حالتهای جزئی ن شد. محا  Wاتم  d می با

شکيل شده اند. بررسی خواص اپتيکی نشان داد که ت Teاتم  p تشکيل داده اند و لبه نوار ظرفيت از اربيتالهای

ستا بوده و ترکيب رفتار ناهمسانگردی دارد. با توجه به محاسبات مقدار ضریب  سته به را پارامترهای اپتيکی واب

بدست آمد. مقدار ضریب جذب محاسبه شده نشان داد که  7/3تقریبا حدود  zو xشکست استاتيک در راستای 

 ب بالایی جهت کاربرد های فتو ولتایی است.ترکيب دارای ضریب جذ

نظریه تابعی چگالی، تلورید تنگستن، ساختار نواری، خواص اپتيکیکلمات کلیدی: 



ح
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تنگستن دیتلور یساختار د یبررس
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 مقدمه  -1-1

 مواد سررایر بررسرری موجب گرافن های نازک لایه توليد برای یافته توسررعه های روش پيشرررفت سررریع

ای گرافيت گونه،  لایه سرراختار با ،TMDs1واسررطه،  فلزات دی کالکوژنهای خاص طور به .اسررت شررده دوبعدی

بدليل دارا بودن خواص فوق العاده )الکترونی، اپتيکی، مکانيکی، شيميایی و گرمایی(، گزینه مناسبی برای نسل 

دارای خواص مورد توجهی هسررتند. بعنوان ملال، چندین  TMDsجدیدی از وسررایل نانوالکتریک می باشررند. 

سایل اپتوالکترونيک  2تا  1ا بدليل دارا بودن گاف انرژی در محدوده ساختار از آن ه ساخت و الکترون ولت در 

  M می باشررد که  TMDs ،2MXمفيد هسررتند. فرمول شرريميایی  ، FETs2، همچون ترانزیسررتورهای ا ر ميدان

به یک عنصرررر ند مربوط  مان به( Wو  Mo فلزی ) ناوبی  6تا  4گروههای  مربوط  به اتم مربو X وجدول ت ط 

سرراخته می  بلوریهمه اعضررای این خانواده بصررورت ترکيبات لایه ای  هسررتند.( Te و  S، Se کالکوژن )مانند

در  dهای  شررروند، بطوریکه یک ورقه از فلز ميان دو ورقه کالکوژن سررراندویو می شرررود. بدليل وجود اوربيتال

سترده ایTMDsساختار الکترونی  شان می دهند. این مزیت خواص الکت ،، آن ها در محدوده گ رونی از خود ن

، فوتوآشررکارسررازها، حسررگرهای زیسررتی و FETsموجب پيشرررفتهایی در وسررایل کاربردی و صررنعتی همچون 

ستم های نانوالکترومکانيکیشيميایی سي در محدوده فلزی تا  TMDsشده اند. خواص الکترونی  ،NEMs3، ، و 

 تعدادی از دارند که رفتار ابررسرررانایی دارند. بدليل این کهیی نيز وجود TMDsمی باشرررد. البته   رسرررانانيمه 

TMDs  دارای گاف انرژی مسرررتقيم در محدوده نور مرئی هسرررتند، آن ها بعنوان مواد جا ب نور در سررراخت

شند. اگرچه تحقيقات زیادی در مورد  شيدی فيلم نازک مورد توجه می با شده، اما  TMDsسلولهای خور انجام 

 [1،2].وان مواد لایه نازک جدید می باشديبات بعنبررسی نقش این ترک

                                                 
1 Transition metal dichalcogenides  
2 Field effect transistors 

3 Nano-electromechanical systems 
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 تنگستن دیتلور ید ترکیب ساختاری ویژگی های -1-2

مورد توجه  یو الکترون یکیزي( با خواص ف2WTeتنگسررتن ) دیتلور ی، دTMDsخانواده  یاز اعضررا یکی

 دیتلور یرنگ است. د یخاکستر یبلور ب،يترک نیا یباشد. شکل ظاهر یم یکيالکترون یانواع کاربردها یبرا

 نيهمچن. اشرردب یم 1020℃، نقطه  وب g/mol04/439   ی، جرم مول،3cmg/ 43/9 یچگال یتنگسررتن دارا

ستن دارا دیتلور ید ست لوز یساختار بلور یتنگ ضاکي)اورترومب یرا شبکه  یو  ابت ها Pnmaیی( و گروه ف

nm6282/0a= ،nm3469/0=b  وnm407/1=c شرررانيتعادل گاهیتنگسرررتن از جا یاتمها ییباشرررد. جابجا یم 

سانندگ یراتييموجب تغ ستن م دیتلور ید کهیشود. بطور یم یدر ر سانندگ یتنگ سبت به  یبالاتر یتواند ر ن

از  یکی. رديفلز قرار گ مهيشرررود در طبقه ن یداشرررته باشرررد که موجب م 6و  5، 4 یگروهها یاعضرررا  هيبق

 یکیزيو ف یکياست. خواص الکترون یهاد مهيباشد که بصورت ن یم 2WTe ،2WTe-H2مورد نظر  یساختارها

2WTe  وTMDs  ساختار ید یهاد مهين سترده با  س H2گر بطور گ ساختار مورد توجه د یبرر ست.   گریشده ا

 نیتر نیيبا پا داریحالت پا یدارا بيترک نیباشررد که نشرران داده شررده ا یم 2WTe-Tdتنگسررتن،  دیتلور ید

 یرو ريمطالعات اخ یگزارش شررده اند. ول 2WTe یدر مطالعات تجرب Tdو  H2اسررت. هر دو سرراختار  یانرژ

سی بزرگ و خواص ترموالکتریکی  ست 2WTe-Tdمقاومت مغناطي شده ا سازی درباره  .[4،3]متمرکز  نتایج مدل

که:    بدین صررورت بدسررت آمده اسررت DFTبا اسررتفاده از روش   2WTe-H2و  2WTe-Td بلوریسرراختارهای 

2WTe-H2  می باشررد. اتمهای بالایی و پایينی  شررش گوشررهدارای تقارنTe به اتم مرکزیW  مقيد شررده اند

بالایی  Te، اتمهای 2WTe-Tdدارد. در ساختار  2WSe-H2و  2MoS-H2شبيه  ملللیبطوریکه شکل منشوری 

، اتمهای 2WTe-Tdند. در پيدا ميک هشت ضلعیش دارند و شکل پایينی چرخ Teدرجه نسبت به اتمهای  180

Te ،87/0  1)اند. در شکل جابجا شده آنگستروم در جهت عمودی از مرکز،  15/0آنگستروم در صفحه لایه و-

اتمهای  2WTe-Td. طبق شکل، در ساختار [9]نشان داده شده است 2WTe-H2و  2WTe-Tdساختارهای ( 1

Te زاگ شکل در جهت محور -بصورت زنجيره زیگa ند. فاصله بين اتمهای شکل می گيرTe  در ساختارTd-
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2WTe  در جهت محورb  ستروم تا  862/2بين ساختار  394/4آنگ ستروم تغيير می کند. در حاليکه در   H2آنگ

صله معادل  ستروم قرار دارند. همچنين در  6/3آن ها در فا سبت به لایه دیگر  180، هر لایه 2WTeآنگ درجه ن

شچرخش دارد. این مطلب  شبکه ای  ودمنجر می  شه ششاز 2WTeکه تقارن  شه به  گو ست گو تغيير کند. را

شده  2WTeنقش مهمی در خواص الکترونی  بلوری ساختار ساختارهای بهينه  H2-و  2WTe-Tdدارد. بر پایه 

2WTe  مشخص شده است که اوربيتالهایd اتم Te  متفاوت تقسيم می شود. همچنين ساختار  نوار 3به-H2

2WTe  دارای گاف انرژیeV 7/0  ی و چگالی حالتهای پایين در انرژی فرمیبلورمی باشررد. در مقابل، سرراختار 

 .[8-6]است.  eV 21/0نشان می دهد که این ترکيب یک نيمه فلز با گاف انرژی  2WTe-Td کپه ای ساختار

 

 

 

 

 2WTe -H2[9.]و  2WTe-Td  یاز ساختارها واره ایطرح  ینما :1-1شکل 

پایين تر بودن آنتالپی تشکيل آن می باشد.  2WTe-H2نسبت به  2WTe-Tdهای ساختار  یکی از مزیت

بنابراین از لحاظ ترمودیناميکی پایدارتر اسررت. با محاسرربه و اندازه گيری وابسررتگی مقاومت به دما در سرراختار 

2WTe-Td  ست که شده ا شخص  ست آمده م طبيعت فلزی دارد. یافته های جدیدی در مورد مدهای رامان بد

          که اسرررت داده نشررران اخير مطالعات اکسررريد شرررود.در محيط می تواند  2WTe-Tdاسرررت که بيان می کند 

2WTe-Td ناهمسانگرد مغناطيسی مقاومت و ابررسانایی ملال، عنوان به دارد، نيز دیگری توجه قابل خصوصيات 

سيار نانوالکترونيک یدهاکاربر برای را ترکيب این که سی ملبت بزرگ  .کند می جذاب ب اخيرا مقاومت مغناطي
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 یسيمغناط یها دانيم یبرا یحت2WTeدر  یسيمغناط گزارش شده است. مقاومت بلورتک   2WTe-Tdبرای 

 .[10-12]شود یبزرگ اشباع نم

2WTe ست ایدولایه ترکيبی شگ که ا سی غير عادیمنظور درک مقاو به فعالانه رانپژوه به  مت مغناطي

 حسگرها و مغناطيسی سختهای درایو طراحی در که است خاصيتی مغناطيسی مقاومت مطالعه آن پرداختند.

سياری علاقه ست کرده جلب خود به را محققان از ب شگاه از کوک کونگ-وای که طورآن. ا  در آرگون ملی آزمای

 سادگی دليل به  و بوده برخوردار آوریشگفت الکترونی ساختار از ماده این اندداده گزارش همکارانش و ایلينوی

 بعدیسه فلز یک شبيه ماده این ساختار. باشد دوبعدی ایماده شودمی تصور اتمی تک هایلایه به آن جداشدن

 منشرررا دارد تطابق پيشرررين هایگيریاندازه با که پژوهش این هاییافته آیا که دید و ماند منتظر باید. اسرررت

 جای در شرده حاصرل پژوهش این از که نتایجی اما. نه یا کرد خواهد مشرخص را WTe2 مغناطيسری مقاومت

 چهآن با هم هميشه ماده این الکتریکی و مکانيکی هایویژگی که دهندمی نشان چون هستند توجه جالب خود

 [.13،14]ندارد نزدیکی ارتباط کنيممی فرض ما

توان تا بدان جا شرروند. این فرآیند را میای به راحتی از هم جدا میموادی به دليل سرراختار لایهچنين 

ی تک اتمی باقی بماند؛ روشررری که برای اولين بار در توليد گرافين از گرافيت بکار ادامه داد که تنها یک لایه

های توان لایهو چون می گيرندیوبعدی مورد بررسررری قرار مجامدات دها به عنوان شررربهTMD رفت. بنابراین

 مورد الکترونيکی قطعات دیگر و نانومقياس ترانزیسررتورهای سرراخت در. بسرريار نازکی از این مواد را تهيه کرد

 [.15،16. ]است بوده علاقه

2WTe مورد توجه بسرريار قرار گرفته اسررت. در این کشررف  ميلادی 4201 سررال کشررف دليل به بویژه

شباع)مشخص شد که این ماده یک مقاومت مغناطيسی  دارد: مقاومت آن به شکل یکنواختی تا ميدان  (نشدها

 ميدان یک حضرررور در)   رات باردار در یک ميدان الکتریکی. کندتسرررلا افزایش پيدا می 60مغناطيسررری 
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 دو مابين الکترون حرکت مسرررير در شرررود می باعث نيرو این. کنندمی تجربه را لورنتس نيروی( مغناطيسررری

اومت ماده افزایش پيدا مق نتيجه در. شود ایجاد انحنا  آن مو ر سرعت کاهش با( 2-1 شکل) پراکندگی رویداد

ست. اندازهمی سی اربيتالی لقب گرفته ا سبت می این ا ر با تحرک الکترونکند که مقاومت مغناطي سبی ها ن نا

نيمه در نتيجه  .آیدها در یک ميدان الکتریکی به حسرراب میتر آسررودگی حرکت الکتروندارد و به بيان سرراده

کنند مقاومت گرافيت که تعداد بسيار کمی از حاملان بار سيار را ميزبانی می و بيسموت  2WTe فلزاتی همچون

 دهند.ربيتالی بزرگی را از خود نشان میومغناطيسی ا

 

 

 [.18]در ميدان مغناطيسی WTe2 از ساختار واره ایطرح  ینما :2-1شکل 

 

صله طول در WTe2 در( سبز رنگ به) الکترون یک: چپ سمت( 2-1) شکلدر   رویداد دو مابين ایفا

( تصویر راست سمت و مرکز) مغناطيسی ميدان یک حضور در. کندمی مسير طی( زرد هایرنگ به) پراکندگی

 آن ظاهری مقاومت و یافته انحنا آن حرکت مسررير شررودمی باعث که کندمی تجربه را لورنتس نيروی الکترون

 تحرک کهآن شرررط به دارد مناسرربی نسرربت B مغناطيسرری ميدان شرردت مربع با ا ر این یاندازه. یابد افزایش
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 این و ماندنمی  ابت مغناطيسررری ميدان یک در بارها تحرک مواد اغلب در اما. بماند  ابت ميدان با هاالکترون

 صفر ميدان از مواد سایر برخلاف WTe2 در هاالکترون تحرک. کندنمی رشد ميدان مربع با سرعت به سيگنال

 [.19،20]دهدمی نشان خود از بزرگی مغناطيسی مقاومت هاميدان تمامی در و ماندمی  ابت قوی ميدان یک تا

 فشار تحت تنگستن دیتلور ید ترکیب ساختاری فاز بررسی -1-3

. است فتهقرار گر بررسی مورد شدت به اخير دهه در که است مسئله ای فشار افزایش با ساختاری رفتار

. می باشد هاآلياژ و بيشتر جامدات مکانيکی های ویژگی کردن آشکار برای مناسب ترمودیناميکی متغير یک فشار

به  می کند، رتغيي فشار اعمال ا ر در فاصله بين مولکولی است، مهم بسيار جامدات جا به مولکولی که آنجا از

 .]21[باشد متفاوت پایدار حالت در خواص ساختار با می تواند بالا فشار فازهای خواص که طوری

ستفاده با همکارانش و 1سلوی ميلادی 2006 سال در شعه  پراش از ا  یدویژگی های  سينکروترون xا

  هيو محدوده فشررار این در].6[دادند قرار بررسرری مورد اتاق دمای در  GPa225 فشررار تا را تنگسررتن دیتلور

شد فازی تغيير شاهده ن شار -حجم داده های کردن برازش طریق از ها آن. م  مورناگون  بيرچ معادله حالت با ف

به دسرررت آوردند. همچنين مطالعات آن ها   aPG1±61، مدول حجمی این ترکيب را در حد  مرتبه سررروم2

 است. مناسب تر فشرده سازی برای aراستای  به ، نسبتشش گوشساختار  c راستای که کرد مشخص

ماده  رسيدند نتيجه این به فشار تحت ترکيب این بررسی با همکارانش و3 فنگ ميلادی 2014 سال در

افزایش می  یکنواخت به طور ترکيب این دبای دمای و صوت سرعت کشسانی، مدول فشار افزایش با کپه ای

 ضعيف در تراکم پذیری ناهمسانگردی آن بر علاوه و می یابد کاهش ویژه آن گرمای و حجم که حالی در یابد،

                                                 
1 Selvi 

2 Birch-Murnaghan 

3  Feng 
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 مدول حجمی، مدول) الاستيکی تغييرات مدول3-1 شکل .در]22[می رود بالا ترکيب سختی این و می شود

 .است آورده شده فشار اعمال ا ر در 2WTe  ترکيب (برشی مدول ،1یانگ

 

 .[22] (ترکيبGبرشی) مدول ( وBحجمی) (مدولEیانگ) مدول :3-1شکل 

 تنگستن دیتلور ید روی بر شده انجام مطالعات بررسی -1-4

 ،[23] اصطکاک آن سازوکار بررسی برای زیادی مطالعات 2WTe بودن کننده روان خصوصيت خاطر به

 گرفتن قرار در طرز آن پودر عملکرد ارزیابی شرررامل کنندگی، روان با مرتبط مختلف شررررایط در آن رفتار و

سیریخ های ویژگی ،[27] خلا در مقاومتی های ویژگی، [26] آلومينيوم آلياژ در پراکندگی ،[24،25] شنا  ت 

 شررتریبي کارهای 2WTe نانولوله های کردن سررنتز از بعد همچنين. اسررت شررده انجام ،[28] کنندگی روان در

 .است شده انجام ،[29]  خيره سازی ليتيوم برای آن کاربرد امکان و آن های درک ویژگی برای

                                                 
1 Young’s modulus 



 

9 

 

 با [30]همکارانش و 1ژو ميلادی2010 سرررال در2WTe جامد روانکننده های توسرررعه کاربرد به منظور

ستفاده شی از ا  روش با Wابتدا ورقه که صورت این به. شدند 2WTe های تهيه فيلم به موفق مرحله ای دو رو

ورقه  و کردند آغشررته دمای پایين در آهن سررولفور با را آن سررپس. شررد داده قرار فولاد روی مگنترون شررتاب

 ورقه های فازی سرراختار بررسرری آناليز و به XRD روش از اسررتفاده با آنها. آوردند به دسررت را2WTe  مرکب

2WTeروش اسررتفاده از با را آن سررطح و خراشرريدگی ها سرراختار و پرداختند SEM+EDS2 قرار بررسرری مورد 

 در فرسررایش و اصررطکاک به مربوط های و ویژگی2WTe ورقه های کشررسرران مدول و سررختی همچنين. دادند

سی مورد مختلف شرایط صل این نتيجه و گرفت قرار برر  و مقاومتی های ویژگی 2WTe ورقه های که شد حا

 [30] دارند سولفورشده لایه های با فولادی به ورقه های نسبت بهتری اصطکاکی ضد

 ؛2MoS های لایه چند که دادند نشرران DFT(4(چگالی نظریه تابعی از اسررتفاده با همکارانش، و 3برناردی

2MoSe2 وWTe شی از نور درصد10 تا5 می توانند نانومتر 1 از کوچکتر ضخامت با  کنند جذب را خورشيد تاب

 های و آرایش لایه ها با 2MoS و2WTe و الکتریکی اپتيکی های ویژگی روی که اسرررت مطلوب بنابراین [31]

یافته  بهبود تخت امواج روش از اسرررتفاده با همکارانش و5 دليل آهوجا همين به. شرررود انجام مطالعاتی مختلف،

 دنباله با 2WTe ،2MoS لایه اتمی ده الکتریکی و اپتيکی های ویژگی )LAPW-FP(کامل  پتانسررريل با خطی

 ميلادی 2014  سررال در. [32]دادند قرار بررسرری مورد توده ای سرراختار و لایه ایحالت  در را مختلف های

                                                 
1 Zhu 

2 Scanning Electron Microscopy with Energy Dispersive Spectroscopy 

3 Bernardi 

4 Density functional theory 

5 Ahuja 
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سما با شده آميخته 2WTeترکيبات  همکارانش و 1اوبراین سی را پلا شان کردند برر  برای ترکيبات این دادند و ن

 .[32]هستند مناسب حسگرها در کاربرد

 تنگستن دیتلور ید مختلف کاربردهای -1-5

 کننده جامد روان یک به عنوان 2WTe از استفاده( الف

شتن به دليل2WTe  ترکيب صيات با لایه ای ساختاری دا صو صر خ  یمختلف زمينه های در فرد به منح

 کاربرد رینمهمت این که است جامد کننده های روان بهترین از یکی ترکيب این. است گرفته قرار مطالعه مورد

2WTe می باشد. 

این  او [33]شررد ختهاسرر 2نلسررون رابرت توسررط بار اولين برایميلادی  1960سررال در کننده روان این

 طراحی فضایی ناسا برنامه های در استفاده برای گسترده محدوده دمایی یک و خلا در استفاده برای را ترکيب

 که [33]شد ساخته2WTe از صفحاتی آن سایش و اصطکاک ضریب کاهش برایميلادی  1969 سال در. کرد

. اسرررت افزایش حال در به روز روز کننده ها روان این به نياز و می رود به کار مختلف صرررنایع در امروز به تا

2WTe امکان ضعيف نيروهای این. دارد واندروالس ضعيف لایه های بين نيروهای با گرافيت به شبيه ساختاری 

 هم روی لایه ها لغزیدن. کند می ایجاد باشررد صررفحه های آن با موازی لغزش مسررير که زمانی را شررکافتگی

صطکاک ميزان کاهش موجب شود متحرک بين لایه های يدگییسا و ا  جامد کننده های رواناغلب  .[34]می 

 .ندارند سنتی کننده های سایر روان که دارند کاربردهایی عموماً

 :از عبارتند کند کار آن تحت می تواند کننده جامد روان یک به عنوان2WTe که شرایطی

                                                 
1 O,Brien 

2 Robert Nelson 
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 برابر در بسرريارمقاوم که اسررت03/0 ناچيز اصررطکاک ضررریب با عالی کننده.بسرريار روان یک ترکيب این

شار بالا، دماهای شعه زیاد و ف ست. ا ستفاده قابل 800℃ دمای تا بالا دماهای رد ا ست ا دیگر  که حالی در. ا

 کاربرد قابل -190℃دمای  تا نيز پایين دماهای محدوده در. می روند بين از شرایطی چنين در کننده ها روان

 .[35] می بندند یخ و متبلور شده شرایطی چنين در کننده ها روان دیگر که صورتی در است

2WTe متوالی تجدید شرردن و تودرتو کره های داشررتن به دليل و اسررت کاربرد قابل نيز بالا فشررار تحت 

صررنایع نظامی، هوا فضررا،  کننده در روان این. می شررود صررنعت در هزینه کاهش و مطلوب روانکاری موجب

 خودروسازی و ... استفاده می شود.

 ليتيومی شارژ قابل باتری های در استفاده( ب

 ليتيومیشررارژ  قابل جامد حالت باتری در کاتد به عنوان آن از اسررتفاده 2WTe کاربردهای از دیگر یکی

 را ليتيوم یون های اسيد می توانند تا ير تحتورید تنگستن تل صفحه های که است شده مشخص .[36] است

 می شود  خيره گسسته تنگستن دی سولفيد آن در که تبدیل واکنش یک طریق از ليتيوم. کنند آزاد و  خيره

 به الکترون دو حداقل انتقال شامل این واکنش. می شود تخليه سلول یک به صورت سولفيد ليتيوم و می شود

 .می شود استفاده هاLED چون دیگر الکتریکی در ابزارهای خاصيت این از. می شود تنگستن اتم هر ازای

 حسگر به عنوان استفاده( ج

 توجه که دارند، الکتریکی و اپتيکی ویژگی های محدوده وسيع خاطر به دوبعدی مواد اخير سال های در

 گرفته قرار مطالعه بسررريار مورد که اسرررت موادی از یکی گرافيت که حالی در. کرده اند جلب خود به را زیادی

 موادی چون اسرررتفاده از آن به جای و شرررده گذاشرررته کنار نواری گاف پهنای نداشرررتن به دليل اما اسرررت

2WTe2وMoS به عنوان مواد این. ملاحظه ای هستند قابل نواری گاف پهنای دارای دو هر که شود می پيشنهاد 

 .]37[می شوند استفاده گازی حسگرهای و الکترونيک فوتونيک، در فعال مواد
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 موجب می شود کم لایه های با ساختارهایی در دوبعدی مواد این حجم به سطح مساحت بزرگ نسبت

ستفاده برای مواد این مولکول های  برای آشکارسازی بزرگ مساحت با سطح زیرا. باشند مناسب حسگرها در ا

 است. مهم محيطی

 تابش آشکارسازهای و خورشيدی سلولهای در کاربرد( د

 علم نيم در مفيد خيلی روش یک رسرررانا نيم دو ناهمگون اتصرررال یک ایجاد طریق از نوار پهنای تغيير

 و و فوتونيکی الکترونيکی ابزارهای خورشررريدی، سرررلول های ملل مهم کاربردهای در که رسررراناهاسرررت

 .[38،39. ]می رود کار به تابش آشکارسازهای

 در تهيه لایه های اخير پيشرفت های ،( ...و2WTe ،2MoS)چون دوبعدی نيم رساناهای فناوری افزایش با

 قرار دانشمندان توجه مورد گذشته از بيش مواد این دوبعدی مواد دستکاری و تغيير و لایه برداری روش نازک،

 .[40]دارند شد،کاربرد اشاره آنها از برخی به که زیادی موارد در و گرفته اند
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 دوم فصل

 یچگال یتابع هینظر 
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 یمحاسبات یهاروش -2-1

سبات یهاتاکنون روش س یمحا ش یبرا یاريب سائل  ست. ا یميحل م شده ا  نيها از قوانروش نیابداع 

. انتخاب روش کنندیحل مسررائل اسررتفاده م یاز آنها برا یبيترک ایو  کيکلاسرر کي،  مکانیکوانتوم کيمکان

است  ازيکه مورد ن یاتنوع اطلاع نيساختار مورد مطالعه و همچن یانجام محاسبات به نوع و بزرگ یمناسب برا

 کرد: یبندطبقه ریبه صورت ز توانیها را مروش نی. اغلب ا]41[دارد یبستگ

 یمولکولدیناميک  یها. روش1

 یساختار الکترون یها. روش2

 یبتجر مهين یهاروش-

 روش های آغازین -

 مبتنی بر توابع دانسيته      یهاروش-

 یمولکول کينامید یسازهيشب یها. روش3

 کيکلاس یمولکول کينامید یسازهيشب -

 یکوانتوم یمولکول کينامید یسازهيشب -

  مریروش بورن اپنها -

 نلویپار-روش کار -
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 مولکولی  دینامیک روش های  -2-2

 از حرکت الکترون صرف نظر میو  شود  مبنای قوانين فيزیک کلاسيک انجام میاین نوع محاسبات بر  

بندی است که  هدف پيدا کردن صورتو  گردد  شود و انرژی سيستم تنها بر مبنای موقعيت هسته محاسبه می

 برای مدل سازی سيستم های شيميایی بزرگ و نا متقارن از جمله.  ]42،43[کمترین انرژی پتانسيل را دارد

 Hyperchem کمک برنامه و به می باشدتجربی  پروتئين ها و پليمرها کاربرد دارد .این نوع محاسبات منحصراً

 انجام می شود.

 روش های ساختار الکترونی -2-3

سته اتم ها  سی توزیع الکترون رد ودر نظر می گيرا  الکترون ها و ه در یک مولکول می پردازد  ها به برر

و شامل بر مبنای روابط بنيادین فيزیک کوانتومی بنا نهاده شده است و  ینگر استو متکی بر حل معادله شرود

 سه بخش:

 Semiemperical))های نيمه تجربیروشالف(  

 (ab initio)آغازین کوانتومی روش های ب( 

 می باشد. ((Density Function Theory الیچگ ینظریه تابعهای روشج( 

 های نیمه تجربیروش -2-3-1

ستفاده مولکولی دقيق هاميلتونی از تر ساده هاميلتونی یک از روش این در شود، ا چارچوب  این در می 

لایه  های الکترون اغالب می شرروند. حذف کل طور به و می شرروند زده تقریب اطلاعات از خاصرری های قسررمت

های  انتگرال از تعدادی و شررود می اسررتفاده پایه های مجموعه ترین کوچک از و نادیده محاسرربات در داخلی

  .شوند می حذف نيز دوگانه

http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%B1%D9%88%D8%B4%E2%80%8C%D9%87%D8%A7%DB%8C_%D9%86%DB%8C%D9%85%D9%87_%D8%AA%D8%AC%D8%B1%D8%A8%DB%8C&action=edit&redlink=1&preload=%D8%A7%D9%84%DA%AF%D9%88:%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87/%D8%A7%D8%B3%D8%AA%D8%AE%D9%88%D8%A7%D9%86%E2%80%8C%D8%A8%D9%86%D8%AF%DB%8C&editintro=%D8%A7%D9%84%DA%AF%D9%88:%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87/%D8%A7%D8%AF%DB%8C%D8%AA%E2%80%8C%D9%86%D9%88%D8%AA%DB%8C%D8%B3&summary=%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF+%DB%8C%DA%A9+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87+%D9%86%D9%88+%D8%A7%D8%B2+%D8%B7%D8%B1%DB%8C%D9%82+%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF%DA%AF%D8%B1&nosummary=&prefix=&minor=&create=%D8%AF%D8%B1%D8%B3%D8%AA+%DA%A9%D8%B1%D8%AF%D9%86+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87+%D8%AC%D8%AF%DB%8C%D8%AF&withJS=MediaWiki:Intro-Welcome-NewUsers.js
http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%B1%D9%88%D8%B4%E2%80%8C%D9%87%D8%A7%DB%8C_%D9%86%D8%B8%D8%B1%DB%8C%D9%87_%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9_%D8%AA%D8%A7%D8%A8%D8%B9&action=edit&redlink=1&preload=%D8%A7%D9%84%DA%AF%D9%88:%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87/%D8%A7%D8%B3%D8%AA%D8%AE%D9%88%D8%A7%D9%86%E2%80%8C%D8%A8%D9%86%D8%AF%DB%8C&editintro=%D8%A7%D9%84%DA%AF%D9%88:%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87/%D8%A7%D8%AF%DB%8C%D8%AA%E2%80%8C%D9%86%D9%88%D8%AA%DB%8C%D8%B3&summary=%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF+%DB%8C%DA%A9+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87+%D9%86%D9%88+%D8%A7%D8%B2+%D8%B7%D8%B1%DB%8C%D9%82+%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF%DA%AF%D8%B1&nosummary=&prefix=&minor=&create=%D8%AF%D8%B1%D8%B3%D8%AA+%DA%A9%D8%B1%D8%AF%D9%86+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87+%D8%AC%D8%AF%DB%8C%D8%AF&withJS=MediaWiki:Intro-Welcome-NewUsers.js
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 سرررعت رفته، کاره ب های تقریب دليل وبه هسررتند صرررفه به مقرون زمانی نظر از محاسرربات : مزایا

 .کند می پيدا افزایش محاسبات

ساس بر روش این که این وجود با : معایب  ستم در موجود پارامترهای ا  می آلی و بيولوژیکی های سي

 به مربوط اطلاعات که نيسررت قادر روش این اما کند، می اسررتفاده آنها به مربوط تجربی اطلاعات از و باشررد

 .]44[کند وتحليل تجزیه را هيدروژن پيوند دارای که ترکيباتی

 آغازین کوانتومی روش های -2-3-2

به معنای آغازین بوده و به معنای حل دقيق معادله شرودینگر است، در حقيقت روشی  ab initioعبارت 

را انتخاب می کنيم که در اصل بتواند به تعریف معقولی از حل معادله شرودینگر منتهی شود. سپس سری پایه 

یک  . یک روش و یک سررری پایه که برای]45[انتخاب می شررود که روش را در  مسررير مناسرربی تکميل کند

ست، صر به فرد ا ست برای کاربرد دیگر کاملا کاربرد کاملأ منح شد. همچنين لازم  ممکن ا ستفاده با غير قابل ا

روش های آغازین در ميان دیگر  .اسررت ارزش انجام محاسرربات و زمان محاسرربه مورد نياز در نظر گرفته شررود

ه اقعی استفاده شده است و پارامتر تجربی بدر این روش از هاميلتونی و. روش ها از اهميت ویژه ای برخوردارند

کارگيری هيو تقریبی حل ه کار گرفته نمی شرررود .معادله ی شررررودینگر به کمک  ابت های فيزیکی وبدون ب

های کنيم .از بين کليه روش نبوده در نهایت از نوعی تقریب استفاده می %100 ینآغاز ميشود .دقت روش های

سباتی، روش شند. زیرا بهترین تقریبها میترین و قابل اعتمادترین روشئنمطم آغازینهای محا های ریاضی با

ها به کمک ساختار الکترونی  خواص شيميایی اتم ها و مولکولشوند. های واقعی به کار گرفته میبرای سيستم

ولی می توان تر از هسته ها هستند و در اکلر مسائل ساختار مولک ها بسيار سبک آنها تعيين می شود. الکترون

سته ها حرکت می  سریعتر از ه سيار  سی کرد. الکترون ها ب سته ای را به طور جداگانه برر حرکت الکترونی و ه

ستاتيکی يلسپتانها  کنند و می توان تصور کرد که الکترون را به واسطه هسته ها تجربه می کنند. به عبارت  ا

 .]46[قرار دارندهسته ها ل متوسطی به واسطه در معرض پتانسيالکترون ها دیگر، ملاحظه  می شود که 
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 غازینآاوربیتال مولکولی  نظریه -2-3-2-1

شدآغازی برای هر بحلی می یدر مکانيک کوانتومی نقطه 1شرودینگر یمعادله سته  شکلکه  ]47[با واب

 شود:سه بعدی به صورت زیر نوشته می یبه زمان آن برای  ره در جعبه

 

(2-1 )

                                                   

(r, t)
ˆ (r, t) i

m tx y z

2 2 2 2

2 2 22


      
      

       

 

شان1-2) یمعادله صات  mتکی )یک الکترون( با جرم  یحرکت  ره یدهنده(، ن ضایی به مخت  x،yدر ف

r)و xi yj zk)  z و در زمانt ير ميدان خارجی أاسررت که تحت ت ̂  .ابت پلانک تقسرريم بر  قرار دارد 

2 باشد و میi  است و  1−√ر جذعدد موهومی و کند. اگر تابع موجی است که حرکت  ره را توصيف می

مستقل از زمان حاصل شرودینگر  یگاه معادلهمستقل از زمان باشد، آن ̂(، پتانسيل خارجی 2-1) یدر رابطه

 :می شود

 (2-2                                                                                      )ˆV (r) E (r)
m


  
     
  

2
2

2
 

 شود. باشد که به صورت زیر تعریف میاپراتور لاپلاسی می2انرژی  ره و  Eکه 

 (2-3                                                                                )
x y z

  
   

  

2 2 2
2

2 2 2
 

(، پتانسرريل 2-2) یباشررند. حال اگر یک مولکول را در نظر بگيرید در رابطهمی ک  رهتروابط بالا برای 

باشرد. در این صرورت عبارت اول داخل های مولکول می، پتانسريل الکترواسرتاتيک ناشری از هسرته̂خارجی 

                                                 
1 Schrödinger equation 

http://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%27%27%27Schr%C3%B6dinger_equation%27%27%27&action=edit&redlink=1&preload=%D8%A7%D9%84%DA%AF%D9%88:%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87/%D8%A7%D8%B3%D8%AA%D8%AE%D9%88%D8%A7%D9%86%E2%80%8C%D8%A8%D9%86%D8%AF%DB%8C&editintro=%D8%A7%D9%84%DA%AF%D9%88:%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87/%D8%A7%D8%AF%DB%8C%D8%AA%E2%80%8C%D9%86%D9%88%D8%AA%DB%8C%D8%B3&summary=%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF+%DB%8C%DA%A9+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87+%D9%86%D9%88+%D8%A7%D8%B2+%D8%B7%D8%B1%DB%8C%D9%82+%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF%DA%AF%D8%B1&nosummary=&prefix=&minor=&create=%D8%AF%D8%B1%D8%B3%D8%AA+%DA%A9%D8%B1%D8%AF%D9%86+%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87+%D8%AC%D8%AF%DB%8C%D8%AF
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شی مولکول ) شه معادل انرژی جنب سيل مولکول )T̂کرو اهد بود که به ( خوV̂(و عبارت دوم معادل انرژی پتان

 شود. صورت زیر نشان داده می

(2-4                                                                  )
i i i i

T̂
M m x y z

   
    

    


2 2 2 2

2 2 2
1

2
 

(2-5                                                                                      )j k

jj k j k

q q
ˆ

r r '0

1
4









  

)106.1(هابرای الکترون 19 Ceeq های با عدد اتمی و برای هسرررتهZ،q Ze  باشرررد. می

دهند که در  این صررورت معادله معمولاً مجموع انرژی جنبشرری و پتانسرريل را با عملگر هاميلتونی نشرران می

 آید. زیر در می ساده شکلشرودینگر به 

(2-6              )                                                            ˆ ˆ ˆ ˆH E , H T      

( دسررترسرری پيدا کنيم. در این موج) تابع( و Eبرای حل این معادله لازم اسررت تا به مقادیر انرژی )

ضرب توابع موج در  یصورت به هنگام اجرا صل صورت حا عملگر هاميلتونی بر روی تابع موج، جواب معادله به 

 . ]48[آیددست  میه مقدار انرژی ب

باشد که در این دسته از معادلات، یک شرودینگر از دسته معادلات دیفرانسيلی مقدار ویژه می یمعادله

ه ضرب آن تابع در یک مقدار ویژه ب صورت حاصلکند و جواب معادله به عمل می عملگر بر روی یک تابع ویژه

 آید. دست می
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 تناوبی های سیستم در چگالی تابعی نظریه -2-3-3

 مولکول کوانتومی شامل ای  ره چند مسائل حل برای چگالی تابعی نظریه معرفی ما هدف قسمت این در

به  توان می ای  ره چند های سيستم شرودینگر ی معادله حل برای .است دستگاه پایه حالت در جامدات ها و

و  انرژی کردن پيدا برای وردش قضرريه ی، روش دو این اسرراس .نمود اشرراره 2کفو-وهارتری 1هارتری روش های

سب تابع ستم پایه ی حالت برای منا شد سي ست شده  ابت .می با سائل حل در روش دو این که ا و  اتمی م

مسررائل  حل اینجا در ما هدف چون .نيسررتند مناسررب چندان جامدات برای ولی دارند خوبی ییکارا مولکولی

ست جامدات ضيح ا شتری تو سائل حل برای .دهيم نمی روش دو این مورد در بي از  دیگری انواع ای  ره بس م

چگالی  روش ها این در کنند. می اسررتفاده الکترونی چگالی از پایه حالت تابع جای به که دارد وجود ها روش

دستگاه  پایه حالت انرژی جمله از دستگاه خواص آن روی از و شود می محاسبه دستگاه پایه حالت در الکترونی

. اشرراره نمود توان می چگالی تابعی نظریه و 4فرمی -3توماس روش به ها روش این جمله از. شررود می محاسرربه

      .است قدرتمند بسيار جامدات مسائل حل در چگالی تابعی نظریه روش که است شده  ابت

سه   سپينی و  سمت ا شبيه کرد. این تابع برای هر الکترون به یک ق تابع موج را می توان به چهار پایه ت

مورد  HF5قسررمت جهت گيری فضررایی نياز دارد. )بر فرض  ابت بودن هسررته ها( تقریب هایی که در روشررهای

زیرا در این روش توابع موج به فاصله استفاده قرار می گيرد، ابزار ریاضی مناسبی را در اختيار ما قرار نمی دهد. 

اوربيتال مولکولی یک پله به عقب  نظریه. برای رفع این مشرررکل باید در ]49[ها بسرررتگی ندارد بين الکترون

)دارای توان یک(  جای اینکه با تابع موج که یک تابع فرد به  برگردیم و دنبال جواب بگردیم. به عنوان ملال

                                                 
1 Hartree 
2 Fock 
3 Tomas 
4 Fermi 
5  Hartree–Fock 
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اسررت؛ کار کنيم. )توان « چگالی الکترونی»ابع موج که همان اسررت بهتر اسررت با توان دوم ت
2

را برای کل  1

ست و کل الکترون شاهده ا سيته الکترونی در نظر می گيریم( چگالی الکترونی یک مفهوم فيزیکی قابل م ها  دان

 .]50[را تحت پوشش قرار می دهد

ها  موقعيت و عدد اتمی هسرررته و تعداد کل الکترون هاميلتونی بهعملگر برای حل معادله شررررودینگر 

ست به جای تعداد کل الکترون سته ا صيت فيزیکی مفيد و قابل مشاهده چگالی الکترونی را پيشنهاد  واب ها، خا

 می کنيم که تمام فضا از آن انتگرال گرفته شده است. 

(2-7)                                                                                                                   drN r )(     

رهای نقطه ای معرفی می شرروند که موقعيت آنها در ماکزیمم نقطه ن باعلاوه بر این، هسررته ها به عنوا

نياز  ما اسررت و بنابراین برای کامل شرردن هاميلتونی مربوطه فقط به عدد اتمی هسررتدانسرريته الکترونی واقع 

 داریم.

(2-8  )                                                                                              0
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| 2 ( )ZA

rA A
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
 
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 چگالی متوسط فضایی می باشد. ρو  A فاصله شعاعی از  Arو  A عدد اتمی عنصر  Zکه در اینجا 

 تقریب های اولیه -2-3-3-1

 شکلو انرژی پتانسيل تقسيم بندی کرد. در ساده ترین  جنبشیانرژی را می توان به دو قسمت انرژی 

 می برای تعيين انرژی سرريسررتم، تنها متغير را چگالی الکترونی در نظر گرفته و سرريسررتم را کلاسرريک در نظر

 گيریم. 

 دست می آید. ه در این صورت جا به بين چگالی الکترونی و هسته از طریق رابطه زیر ب
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 نيروی دافعه حاصل از توزیع کلاسيک بار به صورت زیر حاصل می شود.و  

(2-10 )                                                                                  1 2( ) ( )

( ) 1 2

1 2

1
[ ]

2

r r

ee rV dr dr
r r

 
   

  

12در اینجا  که ,rr .متغيرهای مجازی انتگرال در تمام فضا می باشند 

شیانرژی   ضوع،  جنب شود. برای پرداختن به این مو شاهده می  سته دارند کمتر م بارهایی که توزیع پيو

یک سيستم است که دارای  له ایژمحيط . ]51[را توليد می کنيمله ای ژمحيط نام ه ابتدا یک جسم مجازی ب

ندی شده بی نهایت الکترون است که در فضای بی نهایتی که توسط بارهای ملبت به صورت هماهنگ تقسيم ب

ست. این توزیع الکترونی ب صفر دارد. توماس1 الکترون یکنواختنام گاز ه ا ست که  ابت چگالی غير   نيز معروف ا

سال  ستاتيک فرمی را برای تعيين انرژی  ميلادی 1927و فرمی در  شیمکانيک ا شنهاد  جنب ستم پي سي این 

 .]52،53[کردند

(2-11     )                                                                       drrT rueg )(
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3

2

2 )3(
10

3
)]([  

 

( تعریف شرررده اند، توابع دانسررريته 10-2( الی )9-2که در معادلات ) V ،Tتوجه دارید که متغيرهای 

دست می آیند با واقعيت زیاد همخوانی ندارند و باید اصلاحاتی در آنها ه هستند. انرژی هایی که از این طریق ب

. این تابع که به صورت ]54[می باشد همبستگی-دلیاصلاحات وارد کردن یک تابع تبا گيرد. یکی از این انجام

xcE  سبات انرژی دافعه سيک و مکانيک کوانتومی در محا شود، نه تنها تفاوتی که مکانيک کلا شان داده می  ن

                                                 
1 Uniform electron gas  
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ژی سينتيکی بين سيستم مجازی و سيستم حقيقی را الکترون دارند تصحيح می کند بلکه اختلاف انر-الکترون

 اصلاح می نماید.

در اصول کلی فوق مشترک هستند ولی هر یک تقریب هایی را افزون بر تقریب های بالا  DFTروشهای 

 وارد می کند که به طور خلاصه سه روش اصلی را توضيح می دهيم.

 Local Density Approximation (LDA)                     تقریب چگالی موضعی -الف

 بر که اسررت موضررعی چگالی تقریب همبسررتگی،-تبادلی انرژی تقریب برای فيزیکی روش ترین راحت

ستوار فرض مبنای دو ست ا ستگی – تبادلی انرژی )الف :ا سته موضعی چگالی به فقط  ره، دو موضعی همب  واب

 یک از  ره هر همبسررتگی -تبادلی انرژی با برابر  )ب .)اسررت اول فرض از تقریب این نامگذاری علت( اسررت

  است. چگالی  با یکنواخت الکترونیگاز

ضعی  شان دادن مقدارهای  LDAتقریب چگالی مو صولاً برای ن که تنها  rدر موقعيت های متفاوت  xcا

یکسان درمی  کار می رود. البته برای هر موقعيتی مقدارموقعيت مربوطه حاصل می شود به  در از مقادیر

 . حال اگر سيستم لایه باز باشد یکی از الکترون]55[سر و کار داریم یکنواختآید زیرا در اینجا با گاز الکترونی 

شتری از الکترون ستم دچار  ها )یا تعداد بي سي سقطبش ها( فرد خواهند بود. بنابراین  شود. بنابراین ا پينی می 

روش دیگری که دارای این ا ر نيز می باشد عموميت بيشتری خواهد داشت و بيشتر مورد نظر خواهد بود. این 

 . ]56،57[( ناميده شده استLSDAسيستم تقریب چگالی اسپين موضعی )

    Generalized Gradient Approximations (GGA)   تعميم یافته   گرادیان تقریب -ب

ضعی، چگالی درتقریب شخص نقطه ی یک در چگالی مو ستفاده مورد م ستم  در ولی می گيرد قرار ا سي

ست های تقریبی ضا در چگالی واقعی LDA ميزان گرفتن نظر در با که ا در  منطقی بهبود یک .می کند تغيير ف
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 نظر گرفتن در .می شود انجام گرادیان عبارت کردن اضافه با مطلب این که شده اعمال فضا در چگالی تغييرات

ضا در چگالی تغييرات سرعت  تقریب گرادیان" نام به جدیدی تقریب ایجاد به منجر نقطه، هر چگالی کنار در ف

 گرادیان تقریب از استفاده می رود. در کاره ب موضعی چگالی تقریب بهبود راستای در که می شود "تعميم یافته

 از استفاده و بيشتر زمان صرف نيازمند بالاتر محاسبات، مرتبه های  .دارد وجود اساسی دو مشکل تعميم یافته

 تنها نه اسررت ممکن پایين تر مرتبه ی گرادیان کردن تصررحيحات لحاظ طرفی از اسررت، تری قوی رایانه های

 اساسی، مشکل دو این موجب به .شود هم نتایج شدن غير واقعی تر به منجر بلکه باشد نداشته نتایج بر بهبودی

شخص شتری تابعيت های که شد م  با نتایجی ایجاد به منجر که شود ایجاد می تواند گرادیان و از چگالی بي

 ........                                                               ...............................................................  .می شوند بالاتر صحت

دچار خطا خواهد  LDAدر یک سيستم مولکولی نوعی چگالی بار به طور کامل یکنواخت نيست. بنابراین نظریه 

در مواضررعی که چگالی بار  ابت اسررت بلکه در موقعيت هایی که  تنهاشررد. پس روشرری باید پيدا کنيم که نه 

ای رسيدن به چنين هدفی از یک چگالی بار کمتر از حد معمول است، بتوانيم محاسبات دقيقی انجام دهيم. بر

بسط تيلور که مقادیر چگالی را برای بيش از یک  الملبرای کار را شروع می کنيم.  DFT« غير موضعی»حالت 

موضع بکار می برد در نظر می گيریم. به زبان ریاضی مشتق اول تابع یک موضع، نشانگر خواص آن موضع می 

ش شابه بي ضع م شد. همچنين اگر تعداد موا شيب چگالیبا شان دهنده چگالی و  شتق اول تابع ن شد م می  تر با

شد که نام آن را می توان  شده»با صحيح  شده گرادیان»یا گاهی اوقات « شيب ت ( GGA« )تقریب تعميم داده 

 .]58،59[ناميد

ست از طریق  GGAبيشترین تغييراتی که در تابع تغيير  شده و توسعه یافته ا  ميلادی 1998بک ایجاد 

 ,PBEان نمونه ومی باشرررد به عن Beckeکه نشرررانگر  Bحرف  GGAمی باشرررد. بنابراین در اکلر روش های 

BP86, BPW91, BLYP, BVWN 60[حضور دارد …و[. 
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 فرمول بندی نظریه تابعی چگالی در حالت بدون قطبش اسپینی -2-4

  له أصورت مس -2-4-1

eZهایی با بار تهو هسررر eهای با بار منفی فرض کنيد یک مجموعه  ره شرررامل الکترون i  در اختيار

تواند یک اتم، یک مولکول و یا یک ام اسررت. چنين دسررتگاهی می iهای هسررته  تعداد پروتون iZداریم، که 

 :استبه صورت زیر  کلیهاميلتونی  باشد جامد)منظور بلور است(
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سته یجمله  شی ه ست . جملهاول مربوط به انرژی جنب شی الکترونها  یها ا دوم مربوط به انرژی جنب

ست. جمله سيل ناشی از اندرکنش کولونی هسته یا چهارم انرژی  یها و الکترونها است . جملهسوم انرژی پتان

شی از اندرکنش کولنی الکترونها و جمله سيل نا شی از اندرکنش کولنی هسته یپتان سيل نا ها پنجم انرژی پتان

irجرم الکترون، emام، iیجرم هسررته iMاسررت . 
  مکان الکترونi ،امjR


ipام،  jیمکان هسررته 

 یتکانه 

ipام و  iخطی الکترون 
 یخطی هسته یتکانهi .ام است 

مدار و اندرکنش اسپين  رات صرف نظر شده و  -اندرکنش اسپيندراین هاميلتونی از آ ار نسبيتی ملل 

دسررت شرررودینگر برای چنين دسررتگاهی برای به یدسررتگاه در ميدان خارجی قرار ندارند. هدف ما حل معادله

چنين کاری ممکن نيست. پس به  حالت پایه است. اما به علت پيچيدگی عملاً یآوردن بردار ویژه و مقدار ویژه

س -گام اول با تقریب بورنناچار در  ساده میأاوپنهایمر کمی م تابعی  یکنيم و درگام دوم به کمک نظریهله را 

کنيم که شررربيه معادلات شرررم می -شررررودینگر را تبدیل به معادلاتی به نام معادلات کوهن یچگالی معادله

شررم را حل نموده و  -کوهنسرروم با تقریبهایی معادلات  یشرررودینگر تک الکترونی اسررت. در نهایت در مرحله

 کنيم.خواص دستگاه را در حالت پایه استخراج می
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 وردش یقضیه -2-4-2

برای تمام مسائل کوانتوم مکانيک است و محدود به و به طور کامل عمومی  یوردش، یک قضيه یقضيه

 خاص مولکولها و یا جامدات نيست. صورت این قضيه به صورت زیر است: یلهأمس

دلخواه در فضررای بردارهای پایه  یک بردار کاملاً یک هاميلتونی دلخواه باشررد و نيز  Ĥفرض کنيد

Ĥ  1باشد که  دراین صورت 

(2-14                                          )                                                      HE ˆ
0                  

ست که  یانرژی پایه 0Eکه  ساوی فقط وقتی برقرار ا ست. ت ستگاه ا ستگاه  یبرابر حالت پایه د د

Ĥ باشد 

 چگالی الکترونی -2-4-3

 Nچگالی، چگالی الکترونی حالت پایه دسرررتگاه  یتابع یدر قبل بيان شرررد در نظریههمانگونه که   

کنيم که همان آید و در قسمت بعد  ابت میالکترونی به دست می Nالکترونی به جای تابع حالت پایه دستگاه 

 ارزش را دارا است . 

 رای قسمتهای بعدی لازم استریاضی مهم که ب یدراینجا به تعریف دقيق چگالی الکترونی و چند رابطه

 شود:زیر تعریف می یالکترونی عملگر چگالی با رابطه N. برای یک دستگاه ]61[پردازیممی
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  مکان الکترون بردارi . ام است 
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دراین حالت چگالی الکترونی  1باشررد و  الکترونی در حالت  Nفرض کنيد یک دسررتگاه 

irیدر نقطه
 شود؛به صورت زیر تعریف می 

(2-16)                                                                         )(ˆ)( rr
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 :که می توان آن را به صورت زیر نوشت
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 کنيمدر اینجا رابطه ریاضی مهم زیر را که در قسمتهای بعدی کاربرد دارد ا بات می

(18-2) 
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 ا بات

(20-2  )
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
 دهيم. )دقت نمایيد که جمله داخل را انجام می



N

i 1

یک عدد  ابت اسررت که  

irبستگی دارد و تابعی از  i فقط به اندیس
 :نيست.( با این کار عبارت بالا به صورت زیر قابل نوشتن است 

 (21-2 )   
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 کوهن -قضایای هوهنبرگ -2-4-4

اما به شکل دقيق در گردد، چگالی به شکل تاریخی به اوایل دهه سوم قرن بيستم باز می یتابع ینظریه

 .]62،63[مهم مربوط به هوهنبرگ و کوهن توسعه یافت یدو قضيه یبه وسيله ميلادی 1964سال 
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 :کوهن -هوهنبرگ ی اولقضیه

 الکترونی به صورت Nاگر هاميلتونی یک دستگاه  

(2-22                                                                )  
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r)(باشد پتانسيل 


 .صرف نظر از یک  ابت با چگالی الکترونی حالت پایه دستگاه تناظر یک به یک دارد 

 :کوهن -دوم هوهنبرگ یقضیه

~)~(برای یک چگالی آزمون  r  به شکلی که  )0(~,)(~ 3 rNrdr


 :داریم 

(2-23                                         )     )(~
0 rEE v


 

 دستگاهی با هاميلتونی زیر است یانرژی حالت پایه 0Eکه 

(2-24                                                                 )  
  


N

i i ji ji

i

e

i

rr

e
r

m

P
H

1

2

0

2

4

1
)(

2
ˆ 




 

~)(قرار است که تساوی فقط زمانی بر r


  چگالی حالت پایهĤ .باشد 

الکترونی با بر همکنش  Nگيریم این اسررت که اگر یک دسررتگاه مهمی که از قضرريه دوم می ینتيجه    

r)(بين الکترونی با 


 دسرررتگاه تابعی اسرررت با شررررط  یلی الکترونی حالت پایهامعلوم داشرررته باشررريم چگ

0)( r


  و  Nrdr 3)(


  که )(rE


 کند و مقدار کمينه را کمينه می )(rE


  برابر انرژی حالت

 کنيم.شم استفاده می-دستگاه است . ازاین نتيجه برای به دست آوردن معادلات کوهن یپایه
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ri)(توان ا بات نمود هر : مینکته


 ای به جز  حالت پایه که )(rE


 کند یک را اکسرررترمم می

ست و مقدار  چگالی الکترونی برانگيخته ا )(rE i


دهد. اما بر عکس این عبارت انرژی حالت برانگيخته را می

ri)(صحيح نيست یعنی هر 


  که چگالی الکترونی حالت برانگيخته است )(rE


 کند. را اکسترمم نمی 

 شم -معادلات کوهن -2-4-5

چگالی رابه یک ابزار کاربردی  یتابع یمنتشرشد، نظریه ميلادی 1965 شم که در سال–معادلات کوهن 

r)(شم -بدیل نمود. به کمک معادلات کوهنت


 چگالی الکترونی حالت پایه دستگاهN  سبه الکترونی قابل محا

r)(کوهن بيان شد–هوهنبرگ  -گونه که در قسمت قضایای است. همان


 دارای تمام اطلاعات دستگاه بالا در

این قسمت را ادامه دهيم لازم است به این نکته اشاره نمایيم که صورت  قبل از اینکه .]64،65[حالت پایه است

 له به دست آوردن چگالی الکترونی حالت پایه هاميلتونی زیر است:أمس

(25-2                                                                   )                                                                                                                              

)(دراین معادله  ir


سته شی از ه سيل یک الکترون در ميدان کولنی نا ست و فرانرژی پتان بر این  ضها ا

شکل معلومی دارد ست که  ست. برای به دست آوردن  .ا سيل اندرکش کولونی الکترونها ا سوم انرژی پتان جمله 

)(نمایيم که به جای انرژی پتانسررريلمعرفی میشرررم، دسرررتگاه دیگری را  -معادلات کوهن ir


 در آن انرژی

نی بين نش کولرد و دراین دسررتگاه ، اندرکدانيم که چه شررکلی دا را داریم که در ابتدا نمیپتانسرريل 

این دسرررتگاه دوم با چگالی الکترونی حالت  پایه ی حالتالکترونی وجود ندارد. و همچنين چگالی الکترونی 

 ناميم عبارت است ازدستگاه اول یکی است. هاميلتونی این دستگاه دوم که دستگاه غير بر همکنشی می یپایه

 (2-26  )                                                                               
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باشرررد آنگاه تابع موج مربوطه که موجودی پاد متقارن اسرررت از دترمينان بردار حالت پایه اگر

 به صورت زیر قابل نوشتن است؛ می آید. فرم مرتب تر  اسليتر به دست

(2-27           )                  

 جواب اول معادله تک الکترونی زیر است. Nکه

(2-28                    )                            

و  -1هایی دوتایی با تعداد فرد گشررت برای جایگشررتهای مختلف اسررت؛ و جای Pو منظور از 

 + است.1های دوتایی با تعداد زوج  گشت برای جای

 آید:بر همکنشی طبق تعریف از معادلات زیر به دست می چگالی الکترونی حالت پایه این دستگاه غير

(2-29)

 

 

 

 

 

ssĤ
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 پس در نهایت داریم:

(32-2)                                                 

  

 هستيم. حال به دنبال به دست آوردن 

الکترونی غير بر  Nیابيم که برای دسرررتگاه اول هوهنبرگ و کوهن در می یبا دقت در ا بات قضررريه 

باز به صررورت تابعی از  توان بيان داشررت که مقدار انتظاری هر عملگر یعنی  همکنشرری باز می

. پس مقدار انتظاری انرژی جنبشی دستگاه چگالی الکترونی حالت پایه دستگاه قابل بيان است یعنی 

N  برای تمام دستگاههای همکنشی به صورت زیر قابل بيان است و الکترونی غير برN  الکترونی غير

 .]66[بر همکنشی شکل یکسان و جهانی دارد
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 (33-2                       ) 

 شم-حل معادلات کوهنروش  -2-4-6

سرازگار حل شرود و روش آن را بيان شرم باید به شرکل خود -پيشرتر اشراره نمودیم که معادلات کوهن

شم نوبت به  -های هاميلتونی کوهن در آنجا دیدیم که در هر سعی و خطا بعد از ساخته شدن پتانسيل کردیم

گيرترین مرحله در روش حل خودسررازگار رسررد. این مرحله وقتپيدا کردن ویژه مقادیر و ویژه توابع معادله می

سمت با فرض معلوم بودن هاميلتونی کوهن شد. دراین ق ودن مقادیر ویژه و بردارهای شم روش پيدا نم -می با

 کنيم.شم را به شکل عددی بيان می -ویژه کوهن

 خواهيم حل کنيم به صورت زیر است؛شم که می -کوهن یشکل معادله

(34-2 )   

 دانيم ساختار بلور تناوبی است یعنی خواهيم این معادله را برای یک بلور حل کنيم. میما می

(2-35                 )                                                                    
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 یک بردار شبکه بلور است . جمله پتانسيل هارتری هم تناوبی است چونکه 

(2-36)       
   

 پس   طور از قبل می دانيم که همين

(37-2  )                                                     

ای در یک پتانسيل تناوبی درآمده شرودینگر تک  ره یشم دقيقاً شبيه به معادله -کوهن یبنابراین معادله

 .است

در محاسبات  .پذیردگيری فقط در یک سلول واحد صورت میهای بالا روشن است که انتگرال در فرمول

د بلور حسرراب شررود. پس این حرف ها و توابع پایه در یک سررلول واح پتانسرريل یکامپيوتری کافی اسررت کليه

سلول واحد اتفاق می سبات در یک  سبات کامپيوتری محا ست که بگویيم در محا افتد اما این حرف به صحيح ا

ست می سلول منزوی را گرفته و خواص آن را به د ست که ما فقط یک  آوریم بلکه ما خواص بلور را این معنا ني

 آوریم.می به دست

 فرمی انرژی سطح -2-5

ضای انرژی سطح بالاترین فرمی رژیان سطح ست   Kدر ف سط مطلق صفر دمای در تواند می که ا  تو

شغال ها الکترون شده پر های اوربيتال فرمی، انرژی سطح دما، این در حقيقت در .شود ا سانش نوار( ن  از را )ر

  .می کند جدا )ظرفيت شده )نوار پر های اوربيتال
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 پتانسیل ها شبه -2-6

تمامی  گرفتن نظر در اما نمود. مش - کوهن معادله ی حل به اقدام می توان عوامل کليه ی حضور با حال

 الکترون های دسررته ی دو به مولکول یا یک جامد در ها لکترون. ادارد دنبال به را زیادی سررختی الکترونی

ستند متعلق درونی الکترونی لایه های به که درونی، سته در نزدیکی و ه  ظرفيت، های الکترون و دارند، قرار ه

سئول و دارند تعلق بيرونی لایه های به که ستند، مهمی شيميای و فيزیکی خواص و پيوندهای الکترونی م  ه

 مبنا این .شد قائل ظرفيت و درونی الکترون های بين تفاوتی را می توان مسئله این به توجه با. می شوند تقسيم

 پتانسيل شبه یک با هسته یونی و مرکزی الکترون هایروش  این در . [67]است شبه پتانسيل روش و اساس

 که می شوند ایجاد حالی در شبه پتانسيل ها می کنند. موج عمل توابع شبه از مجموعه یک بر و شده جایگزین

شبه  cutrمخصوص  شعاع یک در که است صورت این در و شعاعی ندارند گره ی هسته نزدیکی در موج توابع شبه

 اتمی خواص باید پتانسيل ها شبه این که کرد توجه نکته این به باید .واقعی می شوند موج توابع برابر موج توابع

ستيابی منظور به .کنند حفظ را سيل شبه به د  حل باید الکترونها ی کليه ازای به شرودینگر ی معادله ها، پتان

  :شود

 (38-2)      

 

 .است  Iزاویه ای حرکت اندازه با الکترون کل موج تابع که
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 تجربی شبه پتانسيل( الف

سيل های توليد روش  ميلادی 1966 سال در و ارائه ميلادی 1965 سال در بار اولين تجربی شبه پتان

می شوند  ساخته بلور هر برای تجربی شبه پتانسيل های. شد توليد1برگستر و کوهن توسط رسانا نيم 14 برای

صر و بلور ساختار نوع به توجه با و سيل هر ساختار برای به عبارتی. دارند تفاوت هم با آن عنا شبه پتان صر  عن

 از کردن نظر با صرررف شرربه پتانسرريل ها نوع این توليدات در. می شررود توليد سرراختار همان به مربوط خاص

. می پردازند الکترون هر به شرودینگر مربوط معادلات تک  ره ای حل به ظرفيت، های الکترون بين برهمکنش

 آنجا از. داد تغيير را ماده خواص آن تغيير با که می توان دارد وجود دلخواهی و قابل تغيير پارامتر روش این در

شرربه  نوع این به می آید، به دسررت تجربی نتایج با حاصررله مطابقت نتایج طریق از پارامتر این بهينه مقدار که

 .]67[ می شود تجربی گفته شبه پتانسيل های پتانسيل ها،

 ساکن به ابتدا شبه پتانسيل( ب

 در و  ]68[ شررد مطرح 2هامان توسررط ميلادی 1979 سررال در بار اولين سرراکن به ابتدا شرربه پتانسرريل

سيل ها این. شد توليد تناوبی عنصر 15 برای همکارانش و 3بچلت توسط ميلادی 1982سال ساس  شبه پتان برا

صول ستفاده نتيجه تجربی هيچگونه آنها توليد در و شده اند ساخته اوليه کوانتومی ا شده ا ست ن  نوع این در .ا

 متقابل های حذف برهمکنش با نهایت در و گيرد می انجام منزوی اتم یک محاسرربات برای شرربه پتانسرريل ها

 شبه پتانسيل نوع دو. می گيرد استفاده قرار مورد عنصر آن بلوری کليه ساختارهای برای ظرفيت، های الکترون

 فوق نرم شبه پتانسيل های-2. بارپایسته شبه پتانسيل های -1: دارد وجود ساکن به ابتدا

                                                 
1 Bergster 
2 Haman 
3 Bachelet 
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سيل های سته شبه پتان سط بار اولين بارپای شبه  این در  ]69[ شدند ایجاد همکارانش و هامان تو نوع 

 و بالا دقت بنابراین از می شود، برآورده خوبی به انتقال پذیری شرط و شده رعایت بار پایستگی اصل پتانسيل

 :هستند خواص زیر دارای شبه پتانسيل ها نوع این. می باشد برخوردار بالایی حجم محاسبات البته

 .برابر هستند واقعی تابع موج و شبه تبابع موج با متناظر ظرفيت های الکترون انرژی ویژه مقادیر 

 هم بر از مغزه خارج شبه پتانسيل و پتانسيل نتيجه در و شبه تابع موج و واقعی های الکترون تابع موج 

 .هستند منطبق

 ناشی بار می آید با به دست شبه پتانسيل از که ناحيه مغزه در محصور های الکترون از ناشی بار مقدار 

 .هستند هم برابر با می آیند به دست پتانسيل از که ناحيه مغزه در محصور های الکترون از

شکلات رفع برای سيل در موجود م سته، شبه پتان سيل بارپای  فوق نرم معرفی نام به جدیدتری شبه پتان

 به ساخت تری شبه پتانسيل های نرم توان می روش این با. نمی شود رعایت بار پایستگی شرط آن در که شد

 به کار بسرط در کمتری تعداد جملات و باشرد منطبق واقعی پتانسريل بر ناحيه مغزه از خارج در که آن شررط

 .گيرد

 در را ميتوان آن یعنی. است آن بودن هموار و انتقال پذیری شبه پتانسيل، بودن مناسب در اصلی معيار

 دقت از و کند برآورده می خوبی به را انتقال پذیری بارپایسررته شرربه پتانسرريل. برد به کار گوناگون های محيط

 اما دارد کمتری دقت شرربه پتانسرريل فوق نرم. دهد می افزایش را محاسرربات حجم ولی اسررت برخوردار بالایی

 .ميکند کم را محاسبات حجم
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 (GGA)یافته تقریب شیب تعمیم -2-7

است این تقریب از  GGAهمبستگی تقریب  -ی تابعی انرژی تبادلیها برای محاسبهیکی دیگر از تقریب

ها ممکن اسررت علاوه بر چگالی همبسررتگی در بسررياری از حالت -تر اسررت. انرژی تبادلیدقيق LDAتقریب 

شد. به همين دليل در تقریب  شته با ستگی دا ضعی در ناحيه مربوطه به چگالی در نواحی مجاور نيز ب  GGAمو

ستگی تابعی تبادلی شيب چگالی نيز منظور می -واب ستگی به  را  GGAتوان تقریب شود. به دلایل زیر میهمب

 .]70[دانست LDAتر از تقریب دقيق

شود و تغييرات چگالی درنظر همبستگی به صورت یکتایی تعریف می -انرژی تبادلی LDAریب در تق -1

شررود از آزادی به دليل اینکه شرريب چگالی نيز در محاسرربات وارد می GGAشررود ولی در تقریب گرفته نمی

 توان بهره جست.همبستگی می -بيشتری برای محاسبه انرژی تبادلی

شرررود و ها اسرررتفاده میها و مولکولهای زیاد و از مقادیر تجربی برای اتماز پارامتر GGAدر تقریب  -2

 شود.همبستگی می -تر شدن شکل تابعی انرژی تبادلیباعث دقيق

 ی تابعی چگالیکلی نظریه طرح -2-8

 شوند. مراحل محاسبات عبارتند از:سازگار حل می -ی تابعی چگالی محاسبات به صورت خوددر نظریه

باشررد. اگر ها میها و تعداد کل الکترونهای ورودی مختصررات، عدد اتمی اتمداده ودی:های ورداده -1

شبه پتانسيل به کار رود باید فرم واضح آن را بدانيم و اگر امواج تخت به کار گرفته شده باشد باید بررسی کنيم 

 برای منطقه بریلوئن و غيره. که چگونه نتابج به بعضی پارامترهای بحرانی بستگی دارد. برای ملال تعداد نقاط

دهيم که ممکن اسررت برهم نهی در این مرحله، چگالی آزمایشرری اوليه را قرار میچگالی ورودی:  -2

 های بار اتمی باشد و یا از محاسبات نيمه تجربی به دست آمده باشد.چگالی
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را به چگالی بار مربوط ی مکان که مشتق دوم پتانسيل جا از معادلهدر اینایجاد پتانسیل هارتری:  -3

 کنيم.کند استفاده میمی
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)50-2( 

سیل تبادلی: -4 سبه می ایجاد پتان سيل تبادلی محا سيل به برای چگالی ورودی پتان شود که این پتان

 باشد.صورت زیر می

، پتانسيل  𝑉𝑒𝑥𝑡خارجیکردن سه مؤلفه پتانسيل تبادلی این پتانسيل با جمع ایجاد پتانسیل مؤثر: -5

 دهيم.نشان می Veffectید و آن را با آ ، بدست می 𝑉𝑥𝑐و پتانسيل تبادلی VHartreeهارتری 

شررم هم در فضررای مسررتقيم و هم در  -در این مرحله معادلات کوهن شم: -حل معادلات کوهن -6

 شوند.فضای وارون حل می

شرررم چگالی خروجی به دسرررت  -دلات کوهنکردن معابا حل آوردن چگالی خروجی:دستتتبه -7

 آید.می

حان -8 گالی خروجی  کردن میزان همگرایی:امت گالی ورودی و چ يان چ له اختلاف م در این مرح

شود باشد چرخه باید تکرار شود. ولی اگر تر از مقدار معينی که از قبل تعيين میشود که اگر بيشمیمحاسبه 

 .]71[ایمرا بدست آورده اختلاف زیاد نباشد، چگالی حالت پایه
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 های ورودیداده

 ایجاد چگالی حدسی

 ورودی

 ایجاد پتانسیل هارتری

 ایجاد پتانسیل مؤثر

 شم -حل معادلات کوهن

پیداکردن چگالی 

 پایان خروجی

 خیر بله

 خروجی

 به  

 ورودی 

 آیا چگالی ورودی و 

 خروجی یکسانند؟

 خروجی: 

 محاسبه انرژی و نیروها
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 معرفی کد محاسباتی -3-1

سته های در سازی نرم افزاری مجموعه ب ساختار و شبيه  سبه   wien2k،castep، جمله از بلوری، محا

،vaspبسته نرم افزاری...  و  Quantum-Espressoمحاسبه خواص نرم افزاری برای بسته های جدیدترین از یکی 

. می باشد اجرا قابل لينوکس عامل تحت سيستم و شده نوشته 1فرترن نویسی برنامه زبان به که می باشد، مواد

 توسررط ميلادی 2002 سررال در محاسررباتی کد این. اسررت شررده ایجاد cپایه زبان بر نرم افزار گرافيکی بخش

سو]72[ شد معرفی موج تخت عنوان تحت همکارانش و 2بارونی سپر شخص حروف چيدن هم کنار از . کلمه ا  م

سپرسو کوانتوم نرم افزار این محاسبات، بودن کوانتومی به دليل و است به دست آمده زیر شده عبارت  ناميده ا

 .می شود

Open-Source Package for Research in Electronic Structure, Simulation andOptimization 

ستPWscf کد این دیگر نام ساس. ا سو کوانتوم نرم افزار ا سپر س و چگالی نظریه تابعی ا  ازگارحل خود

 سریعتر و جدیدتر از روش پتانسيل از استفاده به جای طرفی از. است تخت موج روش به شم -کوهن معادلات

سيل ستفاده شبه پتان  Suse ،Ubunto  لينوکس این نرم افزار، برای گرافيک و متنی محيط بهترین. می کند ا

،Fedoraمی باشد. 

 اسپرسو کوانتوم در اجرایی برنامه های -3-2

ستفاده زیر اجرایی برنامه های شامل کهPWscf3 ،  کد از بخشی از تنها ما پایان نامه این در ست،ا کرده  ا

 .ایم

pw.x, ev.x, ph.x, pp.x, dos.x, projwfc.x, bands.x, plotband.x, plotrho.x 

                                                 
1 Fortran 

2 Baroni 

3 Plane-Wave self-consistent field  
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 :pw.xو ویژه توابع ویژه مقدارها خودسازگار روش به شم -کوهن تک  ره ای معادلات حل با برنامه این 

 خيلی انجام به قادر خروجی آن گرفتن با کاربر بهينه سازی مراحل انجام از بعد که چرا. می آورد به دست را آن

 ابر چگالی جزئی، های چگالی حالت ها، حالت چگالی نواری، سررراختار محاسررربات مانند دیگر محاسررربات از

 بود. خواهد...  و فونونی مدهای بررسی اپتيکی، خواص الکترونی،

 :Ev.xمحاسبه می کند را شبکه تعادلی پارامتر و کرده رسم را حجم برحسب انرژی منحنی برنامه این. 

 :pp.xتوسط آمده دستبه  فایل های از می تواند اش ورودی فایل به توجه با برنامه این pw.xتحليل ها 

 چگالی آن، اجرای باشررد،با الکترونی چگالی محاسرربه مورد چگالی چنانچه. دهد انجام را مختلفی محاسرربات و

 می شود. محاسبه واحد سلول نقاط تمام در الکترونی

 :ph.xسط ستفاده با و برنامه این تو ست همگرا های ویژه حالت از ا سط آمده شده به د  مدهایpw.x تو

 می شوند. محاسبه مختلفq  بردارهای در دستگاه فونونی فرکانسی

 :plotrho.xفایل در که مرحله قبل در آمده به دسررت الکترونی چگالی برنامه این  fileoutخيره شررده  

 .می کند رسمpostscript  فرمت با دوبعدی نمودار یک در را است

 :dos.xستخراج خروجی های فایل از را ویژه مقادیر برنامه این سبه چگالی حالت  به سپس و کرده ا محا

 .می پردازد الکترونی های

 :projwfcتوسرررط آمده به دسرررت ویژه توابع به توجه با برنامه این  pw.xجزئی را های حالت چگالی 

 .کند می محاسبه

 :bands.xتوسررط آمده به دسررت ویژه توابع به توجه با برنامه این ، pw.xمی  محاسرربه را نواری سرراختار

 .کند
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 :plotbands.xتوسط شده دخيره انرژی ویژه مقادیر  bands.xنمودار شده و خوانده برنامه وسيله این به 

 .می شود توليدpostscript  فرمت با نواری ساختار

 در مرحله اول بنابراین. می باشد خودسازگار اجرای یک به نياز ابتدا محاسبات این از یک هر انجام برای

 .کنيم توليد را نرم افزار این برای مناسب ورودی فایل  های است لازم

 اسپرسو کوانتوم نرم افزار ورودی فایل های در ضروری پارامترهای -3-3

1-:Calculation ميکند مشخص را محاسبات نوع. 

2-:Outdir از محاسبات آمده به دست نتایج تا شود داده برنامه به های پوش آدرس باید قسمت این در 

 .کند  خيره آن درwfc  وsave  پسوند با فایل هایی به صورت را

3-:Prefix می شود. استفاده آن از خروجی فایل های نام گذاری برای که است پيشوندی 

4- :Pseuduo-dirسمت این در شه ای آدرس ق سيل های فایل شامل که پو شد  اتم ها شبه پتان می با

 .می شود نوشته

&SYSTEM 

 سلول در اتم های موجود تعداد شبکه،  ابت های شبکه براوه، نوع جمله از بلور مشخصات قسمت این در

 برنامه به بار چگالی و قطع تابع موج انرژی اجرا، بودن غيرمغناطيسرری یا مغناطيسرری عناصررر، نوع تعداد واحد،

 .می شود معرفی

 

&ELECTRONS 

 thr-conv: آن پيش فرض و دهدمی  نشان را انرژی همگرایی ميزان گزینه اینRy 6-10 است. 
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 :mixing_beta می مشخص ها چگالی نهی برهم در قبل مرحله چگالی به مربوط سهم قسمت این در 

 .شود

 :electron-maxstep را خودسررازگار اجرای یک تکرار مراحل بيشررين تعداد توان می قسررمت این در 

 .کرد مشخص

 :diagonalization ميکند تعيين را هاميلتونی ماتریس کردن قطری روش گزینه این. 

ATOMIC-SPECIES 

 در موجود مختلف عناصر پتانسيل شبه حاوی فایل نام و اتمی جرم ها، اتم اختصاری نام قسمت این در

  کد به مربوط اطلاعاتی پایگاه از پروژه این در استفاده مورد های پتانسيل  شبه. شود می معرفی برنامه به بلور،

PWscfاند شده گرفته. 

ATOMIC-POSITIONS 

 در تواند می ها اتم مختصررات. شررود می مشررخص شرربکه در موجود های اتم مکان قسررمت این در

 . شود معرفی crystal ،ngstrom،bohr ،alatواحد،

K_POINT 

به  و حذف می کند را تقارنی نظر از معادل نقاط و گرفته نظر در را بلور تقارن برنامه k نقاط انتخاب با

 می کند.  محاسبه ازآنها محدودی مقادیر ازای به تنها را تابع این k مجاز مقادیر تمامی ازای به محاسبه جای
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 اسپرسو کوانتوم نرم افزار قابلیت های -3-4

نيمه  ات فلزی،ترکيب برای مچنين ه و پيشرفته آلياژ یا بلوری ساختار هر برای می تواند اسپرسو کوانتوم

 به طور دهد انجام اسپرسو می تواند کوانتوم که شبيه سازی هایی. بگيرد قرار استفاده مورد عایق ها حتی و رسانا

 :از عبارتند خلاصه

 و همچنين( اوبیتن) یافته توسعه منفرد، سيستم های برای شم -کوهن انرژی و اربيتال ها محاسبه-

 .پایه آنها حالت های محاسبه انرژی

 آزادی با درجات( واحد سلول) ماکروسکوپی و( اتمی مختصات) ميکروسکوپی ساختارهای بهينه سازی- 

 .تنشی و فاینمن -هلمن نيروهای از استفاده با اختياری،

 -شدگی اسپين جفت شامل قطبيده اسپين یا مغناطيسی سيستم های برای پایه های محاسبه حالت-

 .غيرخطی )خاصيت مغناطيسی(مغناطش و مدار

 محاسبه نيروهای یا 2پارینلو -1لاگرانژ روش از استفاده با ساکن به ابتدا مولکولی دیناميک شبيه سازی-

 .اپنهایمر -بورن سطح در3 فاینمن -هلمن

 هر در طول موج کل انرژی سوم محاسبه مشتق آن از بعد و4اختلالی  چگالی محاسبه نظریه تابعی- 

 .]73[واکنش تعادلی تابع و فونون -فونونو  فونون -الکترون برهمکنش فونونی، پراکندگی پيش بينی اربيتال،

 

                                                 
1 lagrange 
2 Parrinello 
3 Hellmann-Feynman 
4 Density Functional Pertubation Theory 
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 مقدمه -4-1

ساختار الکترونی و خواص اپتيکی  صل  ست. در  شش گوش ساختاردر  2WTeدر این ف شده ا سی  برر

سبات  ست و محا شده ا سبه  ساختار نواری محا ساختار الکترونی ، چگالی حالت های کلی و جزئی و  سی  برر

تابع اتلاف انرژی و  اپتيکی شررامل بررسرری تابع دی الکتریک، ضررریب جذب، ضررریب خاموشرری، بازتابندگی،

سيل  شبه پتان ستفاده از  سبات با ا ست. محا سانندگی اپتيکی ا ریه تابعی چگالی و با در چارچوب نظ PAWر

 ( و کد محاسباتی کوانتوم اسپرسو انجام شده است.GGAاستفاده از تقریب شيب تعميم یافته )

 بهینه سازی پارامترهای اولیه -4-2

 Kبهینه سازی انرژی قطع و نقاط  -4-2-1

سبات بهينه سازی انرژی قطع برای محدود کردن ضرایب بسط امواج تخت که منجر به کاهش زمان محا

شود نيز ست. می  شکل  ضروری ا ساختار شش گوشی  1-4در  ست 2WTeنمای از بالای  شده ا شان داده  و  ن

است. پيش از آغاز محاسبات  درج شده 1-4شده در جدول بردارهای شبکه آن طبق آنچه از مقالات استخراج 

ساخته شده در مقالات  ساس نتایج گزارش  سلول واحد این ماده بر ا ساختار  سپس اقدام به بهينه  ابتدا  شد و 

 سازی پارامترهای ورودی نمودیم.
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 .2WTe: نمای از بالا ساختار شش گوش 4-1

 گام نخسررت در انجام محاسرربات انتخاب شرربه پتانسرريل مناسررب برای انجام محاسرربات اسررت. یکی از

شبه  سب برای انتخاب  سيل نزدیک بودن خمعيارهای منا شده نظير پارامتر پتان سبه  عادلی تواص فيزیکی محا

می  PAWل از نوع شبه پتانسيشبکه با مقادیر تجربی است. شبه پتانسيل مورد استفاده در این تحقيق همگی 

 باشند.

سازگار برای Kبه منظور یافتن انرژی قطع بهينه، به ازای یک تعداد نقاط   سبات خود   انرژی معين، محا

د. مقدار انرژی خته بر حسب انرژی قطع بررسی شو ميزان همگرایی انرژی کلی هر یاقطع متفاوت انجام گرفت 

در منطقه اول بریلوئن به  Kبرای بهينه سازی تعداد نقاط بدست آمد.  Ry 40 مقدار 2-4 قطع با توجه به شکل

هر راستا در منطقه اول بریلوئن، انرژی کل  در Kازای یک انرژی قطع بهينه شده و  ابت، با افزایش تعداد نقاط 

 می باشد.1پک -. این روش معروف به روش منخورستگردیدیاخته محاسبه شده و همگرایی آن بررسی 

                                                 
1 Monkhorst-Pack 
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بدست آمد . یعنی مش بندی  14 در هر راستا 2WTeبهينه شده برای ساختار  Kدر این کار تعداد نقاط  

سيم بندی  شبکه وارون ست که نتيجه صو 14×14×14با یک تق شکل )رت گرفته ا سبات در  آورده  (3-4محا

 شده است.

 

 .2WTe: نمودار انرژی قطع ساختار 2-4شکل 
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 .2WTe: نمودار انرژی بر حسب نقاط فضای وارون ساختار 3-4شکل 

 سازی ابعادی، بردار شبکه و طول پیوندها بهینه -4-2-2

ستخراج که  زپس ا سبات، اولين کميت فيزیکی قابل ا سازی پارامتر های مورد نياز برای انجام محا بهينه 

سبات . بهينه سازی  ابت های شبکه است ،ساختار نواری و چگالی حالات ها ضروری است مقدار آن برای محا

یا مقادیر گزارش شررده در مقالات  تجربی ابت شرربکه ای نزدیک به مقادیربه این منظور یک شرربکه آزمون با  

شبکه ای که به ازای آن  دیگران شبکه،  ابت  سب  ابت  شبکه بر ح سی تغييرات انرژی  در نظر گرفته و با برر

 این کار در نرم افزار کوانتومبه عنوان  ابت تعادلی شرربکه انتخاب می کنيم.  انرژی شرربکه کمينه می شررود را

ستوری به نام  سو به کمک د سپر صورت اتوماتيک در حين  vc-relaxا ستور، نرم افزار ب شود. با این د انجام می 

تغيير طول بردار شبکه ها، مختصات اتم ها را نيز جابجا کرده و بهينه ترین حالت را در فایل خروجی چاپ می 

 کند.

شده برای پارامترمقدار  سبه  شبکه، محا سباتیمقادیر های تعادلی  سایر کار های محا دیگر در  تجربی و 

 شده اند که نتایج توافق خوبی با هم دارند. ( آورده4-1(جدول 
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 .2WTeطول بردارهای شبکه و طول پيوند های  :1-4جدول 

  نمونه a (Å)بردار  c (Å)بردار  طول پيوند

71/2 18/14 599/3 2WTe 
 دراین کار با تقریب 

GGA 
8/2 

976/12 286/3 ]74[Exp-2WTe 
مقدار تجربی گزارش 

 شده

75/2 
349/12 155/3 ]78[ 2WTe 

کار دیگران با تقریب 

GGA 
 

 

 GGAبا استفاده از تقریب  2WTeبررسی ساختار الکترونی  -4-3

استفاده از انجام محاسبات خود سازگار، انرژی فرمی ابتدا با  2WTeماده ی برای محاسبه ساختار نواری 

کاهش ناپذیر بریلوئن را مشخص می کنيم. سپس با انتخاب مسير انتگرال گيری ما بين نقاط تقارنی در منطقه 

س سبات  شکل اختار نواری انجام محا سير 4-4می گيرد.  شش گوشان م ساختار  سب برای   تگرال گيری منا

2WTe .نشان داده شده است 

 

 .2WTe شش گوشساختار  یمناسب برا یريانتگرال گ ريمس: 4-4شکل 
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شکل 2WTeی ساختار نواری ماده  شود  5-4 در  شاهده می  ست. همانگونه که م شده ا سم   2WTeر

گاف نواری  LDAو همکارانش با اسررتفاده از تقریب  1می باشررد. پيش از این نيز لی eV 7/0دارای گاف نواری 

و همکارانش نيز سررراختار نواری این  2[. آمين74گزارش کرده بودند ] eV 702/0فاز شرررش گوش این ماده را 

بدسررت آورده اند  eV 73/0محاسرربه کرده و گاف نواری این ماده را  PBEهمبسررتگی -ماده را با تابع تبادلی

[75.] 

 

 .با تقریب های مختلف 2WTe مقایسه گاف نواری :2-4جدول 

 نمونه تقریب (eVگاف نواری )

70/0 PBEsol 
 دراین کار با تقریب 

GGA 
2WTe [74 ]70/0 GGA  کار دیگران با تقریبGGA 

 مقدار تجربی گزارش شده - 86/0[ 79]

 

نوار ظرفيت در  و بيشينه ی Kاست، کمينه نوار رسانش در نقطه ی  مشخص 5-4که از شکل همانطور 

شد. چگالی حالت  Mنقطه ی  ستقيم می با سبه هقرار دارند. در نتيجه این ماده دارای گاف نواری غير م ای محا

 شده است.  رسم 6-4نيز در شکل 2WTeشده برای ماده 

( می DOS( و کلی )PDOSحالتهای جزئی )از دیگر کميت های محاسرربه شررده در این تحقيق چگالی 

ست.  سترس در واحد حجم و در واحد انرژی ا ستم مقدار حالتهای الکترونی در د سي شند. چگالی حالت یک  با

ساختار نواری باید چگالی حالت های جزئی اوربيتال های  سهم هر اوربيتال در  شدن  شخص  همچنين برای م

                                                 
1 Chia-Hui Lee 
2 B. Amin 
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رسانا ها، چگالی حالت های مجاز نوار ظرفيت و رسانش با انرژی گاف هر اتم محاسبه گردد. در عایق ها و نيمر 

از هم جدا می شررروند. یک چگالی حالت بزرگ در نوار انرژی به معنی زیاد بودن تعداد حالتهای الکترونی قابل 

 دسترس برای اشغال شدن در آن انرژی می باشد.

 

 .2WTe : ساختار نواری محاسبه شده برای ماده5-4شکل 

شد  سيار نزدیک می با سانش به تراز فرمی ب شود که لبه ی نوار ر از نمودار چگالی حالت ها مشاهده می 

شتری دارد.  صله ی بي سطح فرمی فا در مکان هایی که با یک چگالی حالت در حالی که لبه ی نوار ظرفيت با 

ت که هيو حالتی در نوار انرژی برای اشررغال شرردن وجود ندارد. به همين صررفر مواجه می شررویم بدین معناسرر

دليل می توان گاف نواری را از روی نمودار چگالی حالت ها در اطراف تراز فرمی به دسرررت بياوریم. گاف انرژی 

 می باشد. eV 7/0ایجاد شده بين نوار ظرفيت و نوار رسانش در حدود 
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 .2WTe : چگالی حالت های محاسبه شده برای ماده6-4شکل 

داشررته باشرريم، چگالی حالت های  2WTeبه منظور آنکه تحليل دقيقتری از سرراختار الکترونی ماده ی 

( رسررم شررده اند.. به خوبی مشرراهده می شررود که لبه نوار رسررانش را 8-4و 7-4)جزئی آن که در شررکل های 

ساختار  Wاتم  dاوربيتال  ست. همچنين لبه ی نوار ظرفيت  ساخته  Teاتم  pرا اوربيتال  2WTeشکل داده ا

 است.
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 .2WTe در ماده W: نمودار چگالی حالت های جزئی اتم 7-4شکل 

 

 .2WTe در ماده Te: نمودار چگالی حالت های جزئی اتم 8-4شکل 
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 GGAبا استفاده از تقریب  2WTeبررسی خواص اپتیکی  -4-4

 قسمت حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک -4-4-1

رفتار اپتيکی هر ماده با تابع دی الکتریک آن مشرررخص می شرررود. این بدان معنی اسرررت که تابع دی 

 1ɛالکتریک پاسخ ماده به ميدان الکترومغناطيسی ایجاد شده است. تابع دی الکتریک دارای یک بخش حقيقی 

سی تکانه مرتبط با حالت های  2ɛو یک بخش موهومی  صر ماتری ست. بخش موهومی از عنا شغال ا الکترونی ا

ست و بخش حقيقی نيز از رابطه کرامرز  سبه ا شده قابل محا شغال ن ست می آید.  –شده و ا مقدار کرونيک بد

ستاتيک  صفر، معرف  ابت دی الکتریک ا شد. نتایج  Ꞷ(1Ꜫ=0(بخش حقيقی تابع دی الکتریک در انرژی  می با

ستای  شان ميدهد که رفتار بلور در دو را سمت حقيقی تابع این بحث ن سی رفتار ق ست.برر سانگرد ا بلوری ناهم

مقدار تابع دی الکتریک به ترتيب با افزایش انرژی از  zو  xدی الکتریک نشرران می دهد که در هر دو راسررتای 

منفی می شررود. فرکانسرری را که به ازای آن رفتار تابع دی الکتریک از مقدار  ev 775/8و  ev 054/10حدود 

Ꞷ(1Ꜫ( ˂ 0به مقدار منفی  1Ꜫ)Ꞷ( ˃ 0ملبت
نامیده می شود.  pꞶ تغيير وضعيت می دهد فرکانس پلاسمایی  

ماده رفتار فلزی از خود نشااااا  می  Ꞷ(1Ꜫ( ˂ 0ماده رفتار الکتریکی و به ازای  1Ꜫ)Ꞷ( ˃ 0به ازای هر 

 دهد.

(1-4) 
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اختلال وابسررته به زمان برای حالت های الکترونی در وضررعيت  Ꞷ(2Ꜫ(بخش موهومی تابع دی الکتریک 

پایه می باشررد و برای توصرريف برهم کنش الکترون با فوتون یک شرراخص مو ر اسررت. ميدان الکتریکی فوتون 

منجر به گذارهای اپتيکی بين حالت های الکترونی اشرررغال شرررده و حالت های الکترونی اشرررغال نشرررده می 

ار موهومی نشان دهنده اولين گذار می باشد که با توجه به نمودارهای چگال حالت های شود.اولين قله در نمود

در نوار ظرفيت و رسانش نا شی می شود. از این  Te-pو  W-dاز حضور چگالی حالت های  جزئی محاسبه شده 

 رخ می دهد. Te-pبه   W-dحالت ها می شود نتيجه گرفت که گذار ها از 

نشان داده شده است. گستره ی  9-4بر حسب انرژی در شکل  بع دی الکتریکنمودار بخش موهومی تا

الکترون ولت انتخاب شررده اسررت. بخش موهومی تابع دی الکتریک با سرراختار نواری مواد  0تا 20انرژی بين 

سانش می توانيم هر قله  سه ی موقعيت قله ها با اختلاف انرژی بين نوارهای ظرفيت و ر ست. با مقای سته ا همب

با  .اری از ساختار نواری توصيف کنيمرا با یک گذار بين نو( 2ɛ(ωودار بخش موهومی تابع دی الکتریک ))ر نمد

این نقطه  .واقع اسرررت eV 7/0اولين نقطه ی بحرانی تابع دی الکتریک در انرژی حدود  9-4شرررکل توجه به 

ستانه گذار اپتيکی بين  سانش را بهبآ شينه نوار ظرفيت و کمينه نوار ر ست می دهد که لبه جذب بنيادی )  ي د

 گاف نواری ( ناميده می شود. 
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 .Zو  Xدر دو راستای  2WTe: نمودار قسمت موهومی تابع دی الکتریک 9-4شکل 

حقيقی تابع دی الکتریک را نشان می دهد. مقدار حقيقی تابع دی الکتریک به ازای  قسمت 10-4شکل 

ستاتيک می نامند که با توجه  صفر را  ابت دی الکتریک ا شکل انرژی  می  2WTe 5/13ماده ی  برای 10-4به 

در  باشررد. هنگامی که قسررمت حقيقی تابع دی الکتریک منفی می شررود، بلور تابش فرودی را جذب می کند و

مقابل نور فرودی کدر خواهد بود و ماده رفتار فلزی از خود نشرران می دهد. فرکانسرری که قسررمت حقيقی تابع 

شود سما ناميده می  شود فرکانس پلا شکل که مقدار آن با توجه  دی الکتریک به ازای آن منفی می   10-4به 

قله هایی در تابع دی الکتریک ی قحقي. در نمودار قسررمت رخ می دهدالکترون ولت  4در  2WTeماده ی برای 

ست. قله های بعدی مربوط الکترون ولت  5/3و  5/1انرژی حدود  شتر ا شدت آنها از همه بي شوند که  دیده می 

 به گذار الکترون از نوارهای ظرفيت پایين تر به اولين نوار رسانش می باشند.
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 .Zو  Xدر دو راستای  2WTe : نمودار قسمت حقيقی تابع دی الکتریک ماده10-4شکل 

 ضریب شکست و ضریب خاموشی -4-4-2

و ضررریب  nدر این نمودار چگونگی انتشررار امواج الکترومغناطيسرری در یک محيط به ضررریب شررکسررت 

شی  شندگی اموا kخامو شی پا ضریب خامو شار امواج و  شکست ميزان انت ضریب  ستگی دارد.  شان می ب ج را ن

نشان داده  Zو  Xدر راستاهای  2WTeدهد. نمودار ضریب شکست محاسبه شده بر حسب انرژی برای ساختار 

 شده است.

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

برای محاسرربه ضررریب شررکسررت و ضررریب  برای کاربرد آن در سرراخت قطعات اپتيکی مهم اسررتماده اپتيکی 

در  2WTeماده  𝜔(k(و ضریب خاموشی  n)𝜔 (. نمودار ضریب شکستخاموشی از معادلات زیر استفاده ميکنيم

∈
 1
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حقيقی و موهومی تابع دی  های نشان داده شده است. رابطه ی ضریب شکست و قسمت 12-4و 11-4شکل 

 الکتریک به صورت زیر است:

𝑛(𝜔) =
√𝜀1(𝜔)+√𝜀1

2(𝜔)+𝜀2
2(𝜔)

2
 (4-2)                                                                           

حقيقی و موهومی تابع دی الکتریک می باشررند. با توجه به به ترتيب قسررمت  2εو  1εکه در این رابطه 

در می باشد.  2WTe ،7/3محاسبات مقدار ضریب شکست استاتيک )ضریب شکست در فرکانس صفر( ماده ی 

ضریب  شترین ميزان جذب را داریم. در مواقعی که  سریع کاهش می یابد بي شکست به طور  ضریب  نواحی که 

شکست با افزایش انرژی زیاد شود ماده شفاف خواهد بود و در مواردی که ضریب شکست با افزایش انرژی کم 

شده در 41شود جذب اتفاق می افتد ] شکست [. تمامی قله های ظاهر  ضریب  به قله های ظاهر  n(𝜔)طيف 

 موهومی تابع دی الکتریک مربوطند. های شده در قسمت
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 .Zو  Xدر دو راستای  2WTe : نمودار ضریب شکست ماده11-4شکل 

نيز محاسبه شده است  و نتایج آن در شکل  Zو  Xنمودار ضریب خاموشی برحسب انرژی در دو راستای 

زیر نشان داده شده است. نمودار ضریب خاموشی معياری از ميزان جذب امواج الکترومغناطيس می باشد و لذا 

در انرژی هایی که شاهد حضور قله در نمودار های خاموشی جذب هستيم بيشترین ميزان جذب فوتون وجود 

ه راحتی در ماده نقو  کند ماده دارای ضریب خاموشی کوچک می باشد. و اگر دارد. اگر موج الکترومغناطيسی ب

 به سختی در ماده نفو  کند ضریب خاموشی بالا می باشد.

 حقيقی و موهومی تابع دی الکتریک به صورت زیر است: های و قسمت خاموشیرابطه ی ضریب 

𝐾(𝜔) = √−𝜀1(𝜔)+√𝜀1
2(𝜔)+𝜀2

2(𝜔)

2
  (4-3)                                                         
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تنها  حقيقی و موهومی تابع دی الکتریک می باشرررند. های به ترتيب قسرررمت 2εو  1εکه در این رابطه 

سمت حقيقی تابع  ست در یک علامت منفی در زیر رادیکال اول برای ق شک ضریب  شی با  ضریب خامو تفاوت 

شد.1εدی الکتریک ) شی،  ( می با ضریب خامو شندگی فوتون در انرژی مورد در نمودار  شانگر ميزان پا قله ها ن

اگر موج الکترومغناطيسی به سادگی در ماده نفو  کند، ضریب خاموشی کوچک و اگر به سختی  .نظر می باشد

شت.  شی بزرگ خواهد دا ضریب خامو نيز الکترون ولت  7و  4، 2در این نمودار در انرژی های حدود عبور کند 

صلی  شغال شده زیر تراز فرمی شاهد قله های ا می باشيم که می تواند ناشی از گذار بين نواری از حالت های ا

 به حالت های اشغال نشده در نوار رسانش باشد.

 

 .Zو  Xدر دو راستای  2WTe : نمودار ضریب خاموشی ماده12-4شکل 
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 ضریب جذب -4-5

ست.  2WTe جذب  ضریب منحنی 31-4ل شک شده ا شان داده  ضریب بر حسب انرژی فوتون ورودی ن

 قسمت حقيقی موهومی تابع دی الکتریک از رابطه ی زیر محاسبه می شود: ( بر اساسα(ω))جذب 

 𝛼(𝜔) = √2𝜔([𝜀1
2 + 𝜀2

2]2 − 𝜀1)1/2  (4-4)                                                             

با توجه به نمودار مشرراهده می کنيم که در ناحيه اول نمودار یعنی تا انرژی آسررتانه که لبه جذب ناميده 

شروع به افزایش می کند. رفتار  ضریب جذب  صورت نمی گيرد. بعد از گذار از لبه ی جذب،  شود جذبی  می 

یی رخ می دهد که قله های منحنی جذب مشابه رفتار ضریب خاموشی است. قله های اصلی نمودار در انرژی ها

قسررمت موهومی تابع دی الکتریک در آن واقع می شرروند. قله ها نشرران دهنده ی گذار های الکترونی از تراز 

 اشغال شده نوار ظرفيت به تراز اشغال نشده در نوار رسانش می باشند. 

 ev 5/6و  ev 2/4و  ev 4/2به ترتيب در انرژی های  Zهمانطور که در شکل پيداست قله ها در راستای 

الکترون ولت رخ می دهد که همانطور از انرژی ها  5/8و  5و  3قله ها در انرژی  Xو در راسررتای   رخ می دهد

ستای  ستند تفاوت بين نمودارها در   Zدر را شده با انرژی های موهومی تابع دی الکتریک متناظر ه شخص  م

ستای  ست که جذب فوتون Zو  Xطيف جذب را برای انجام گذار بين ترازهای مختلف اتمی به طور  بيانگر آن ا

ناهمسررانگرد رخ می دهد به عبارت دیگر گذارهای مختلف در راسررتاهای مختلف رخ می دهدگذارها در حالت 

Te p  در لبه نوار رسانش صورت می پذیرد زیرا حالتTe p   وW d  بيشترین چگالی حالت اشغال شده در نوار

 د.این گذاره ها می توانند در مسير بنداستراکچر در راستای آن رخ دهند.ظرفيت  و رسانش را دارن
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 .Zو  Xدر دو راستای  2WTe : نمودار ضریب جذب ماده13-4شکل 

 نمودار تابع اتلاف و بازتابندگی -4-6

سریعی که  در ماده حرکت می کنند پارامتر مهمی می برای توصيف اتلاف انرژی، در مورد الکترون های 

باشد.همانگونه که در تابع حقيقی اشاره شد که بزرگتر یا کوچکتر از صفر باشد رفتار دی الکتریک ماده به رفتار 

 فلزی تغيير می کند.

 کيتفک ای یتراز فرم یشرررده بالا کیحالات تحر ليو تحل هیقدرتمند در تجز یروشررر یاتلاف انرژتابع 

ست. به علاوه تابع اتلاف ) ریز یجزئ به  یکیالکتر یتابع د یو موهوم یقيبر حسب قسمت حق (EELSنانومتر ا

 باشد: یم ریصورت ز

𝐸𝐸𝐿𝑆 =
𝜀2

2

𝜀1
2+𝜀2

2  (4-5)                                                                                     
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شکل  شده ی اتلاف انرژی در  سبه  ست. قله های متوالی مربوط به  14-4نمودار محا شده ا شان داده  ن

 eV 5/7و  eV 5/2، eV 5/4 در انرژی حدود 2WTeبرای ساختار حضور پلاسمون ها می باشند. بيشينه اتلاف 

ست. ر سمون های حجمی ا تر از  نیيپا یانس هامواد در فرکخ می دهد، که در واقع همان انرژی مربوط به پلا

 . به علاوه این قلهکنند یبالاتر از آن به عنوان فلز رفتار م یرسانا و در فرکانس ها ميفرکانس پلاسما به عنوان ن

بيانگر برانگيختگی های حجمی چگالی بار الکترونی در بلور اسرررت. با مقایسررره طيف اتلاف انرژی با نمودار  ها

شود که در شاهده می  شی م شترین مقادیر خود را دارد،  ضریب خامو شی بي ضریب خامو بازه های انرژی که 

 اتلاف انرژی نيز بيشترین مقادیرش را دارا می باشد.

 

 .Zو  Xدر دو راستای  2WTe : نمودار تابع اتلاف ماده14-4شکل 

بخشرری از فوتون های فرودی جذب و بخشرری نيز بازتاب می در برخورد موج الکترومغناطيسرری با ماده 

شی  ست و خامو شک ضرایب  ضریب  2WTeشوند. ميزان بازتابندگی به  ستگی دارد. رابطه ی بازتابندگی با  ب

  شکست و ضریب خاموشی بصورت زیر می باشد:
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 𝑅(𝜔) =
(𝑛−1)2+𝑘2

(𝑛+1)2+𝑘2
 (4-6)                                                                            

محاسبه شده   R(ω)ضریب خاموشی می باشد. طيف باز تابندگی kضریب شکست و  nکه در این رابطه 

ساختار  شکل 2WTeبرای  شان  15-4 در  شترین ميزان بازن ست. در این نمودار قله ها نمایانگر بي شده ا  داده 

شود که مقدار بازتابندگی  شد. با توجه به نمودار ملاحظه می  شترین جذب می با تابندگی و دره ها نمایانگر بي

صفر  ساختار در انرژی  شد 23/0حدود  2WTeبرای  ساختار تک [76]و همکارانش 1راپرت .با ، ميزان بازتاب از 

سه لایه ی  شده بر روی  2MoTeلایه، دو لایه و  شانی  شگاه اندازه گيری کرده اند که به  2SiOلایه ن را در آزمای

بدست آمده است. این نتایج نشان می دهند که ميزان بازتابندگی در انرژی صفر  12/0و  06/0، 001/0ترتيب 

 از ترکيبات مشابه خود بيشتر و بزرگتر می باشد. 2WTeماده ی 

 

 .Zو  Xدر دو راستای  2WTe مودار ضریب بازتابندگی ماده: ن15-4شکل 

                                                 
1 Claudia Ruppert 
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 رسانندگی اپتیکی -4-7

، با بخش موهومی تابع دی الکتریک به σ(ω)رابطه رسررانندگی اپتيکی درون نواری وابسررته به فرکانس، 

 صورت زیر است:

 (7-4)𝜎(𝜔) = (
𝜔

4
𝜋) 𝜀2(𝜔)                                                                                    

 نشان داده شده است. 16-4در شکل  2WTeانندگی اپتيکی بر حسب انرژی برای ماده نمودار طيف رس

ود در در این نمودار قله ها نشرران دهنده ی بيشررينه جریان رسررانشرری الکترون ها می باشررند. قله های موج

شی و تابع دی الکتریک همخوانی دارد. همچنين  ضریب خامو سانندگی اپتيکی با قله های موجود در نمودار  ر

ترتيب گذارهای بين نواری مربوط به این قله ها متناظر با ترتيب گذارهای بين نواری در نمودار های جذب، 

ست. بيشترین ميزان سانندگی توسط الکترونها در  ضریب خاموشی و بخش موهومی تابع دی الکتریک ا ماده ر

2WTe  در حدودeV 4  شده زیر تراز فری به اولين شغال  سبب گذار الکترونها از تراز ا رخ می دهد. این قله به 

 ترازهای اشغال نشده در نوار رسانش ناشی می شود.

شی الکترون ها وجود دار سان شترین ميزان جریان ر ستيم بي شاهد قله ه د قله های در نمودارهایی که 

موجود در نمودار رسرررانندگی با قله های موجود در نمودار جذب همخوانی دارد وترتيب این گذاره ها مطابق 

 می باشد. 2WTeنمودار موهومی ساختار 
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 .Zو  Xدر دو راستای  2WTe : نمودار رسانندگی ماده16-4شکل 
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 نتیجه گیری:

گاف نواری را از روی نمودار چگالی پرداختيم. که  2WTeدر این پایان نامه به بررسرری سرراختار لایه ای 

گاف انرژی ایجاد شده بين نوار ظرفيت و نوار رسانش در حدود  آوردیم و حالت ها در اطراف تراز فرمی به دست

eV 7/0 .از نمودار چگالی حالت ها مشرراهده می شررود که لبه ی نوار رسررانش به تراز فرمی بسرريار  می باشررد

شد در حالی که لبه ی نوار ظرفيت  شتری دارد و همينطور نزدیک می با صله ی بي سطح فرمی فا گاف نواری با 

و در نمودار موهومی  می باشد. eV 7/0ر چگالی حالت ها بين نوار ظرفيت و نوار رسانش در حدود از روی نمودا

ست eV 7/0اولين نقطه ی بحرانی تابع دی الکتریک در انرژی حدود  ستانه گذار اپتيکی بين  .واقع ا این نقطه آ

) گاف نواری ( ناميده می که لبه جذب بنيادی نشرران می دهديشررينه نوار ظرفيت و کمينه نوار رسررانش را بپ

دیده می شوند که شدت آنها الکترون ولت  5/3و  5/1ی قله هایی در انرژی حدود حقيقدر نمودار قسمت  شود.

از همه بيشررتر اسررت. قله های بعدی مربوط به گذار الکترون از نوارهای ظرفيت پایين تر به اولين نوار رسررانش 

در نواحی که ضریب شکست به می باشد.  7/3توجه به محاسبات مقدار ضریب شکست استاتيک با  می باشند.

شکست با افزایش انرژی زیاد  ضریب  سریع کاهش می یابد بيشترین ميزان جذب را داریم. در مواقعی که  طور 

در  .افتد شود ماده شفاف خواهد بود و در مواردی که ضریب شکست با افزایش انرژی کم شود جذب اتفاق می

که می تواند ناشی از گذار بين نواری از الکترون ولت است  7و  4، 2نمودار ضریب خاموشی انرژی ها در حدود 

شد. سانش با شده در نوار ر شغال ن شده زیر تراز فرمی به حالت های ا شغال  شينه اتلاف  حالت های ا برای بي

می دهد، که در واقع همان انرژی مربوط به خ ر eV 5/7و  eV 7/1، eV 4/3 در انرژی حدود 2WTeسررراختار 

رسانا و در فرکانس  ميتر از فرکانس پلاسما به عنوان ن نیيپا یمواد در فرکانس هاپلاسمون های حجمی است. 

در  2WTeماده بيشررترین ميزان رسررانندگی توسررط الکترونها در  .کنند یبالاتر از آن به عنوان فلز رفتار م یها

این قله به سرربب گذار الکترونها از تراز اشررغال شررده زیر تراز فری به اولين ترازهای  رخ می دهد. eV 4حدود 

 اشغال نشده در نوار رسانش ناشی می شود.
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پیشنهادات:

:گردد می ارائه زیر پيشنهادات ترتيب به آینده کارهای برای ادامه در

ه مقادیر تجربی نزدیک تر استفاده از تقریب های دیگر برای بدست آوردن مقادیر گاف نواری که ب

باشد.

 3آلایش دی تلورید تنگستن با عناصر واسطه بر پایهd به منظور بررسی خواص اپتيکی آن

 2بررسی خواص فيزیکی ساختاری دو بعدی و یک بعدیWTe

4بر پایه  خاکی نادردی تلورید تنگستن با عناصر  مطالعه آلایشf  اپتيکی آنبه منظور بررسی خواص
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Abstract

         In this thesis elestronic and optical properties of bulk WTe2 in hexagonal phase were 

investigated. Computations were conducted using PAW pseudo-potential in density functional 

theory framework alongside GGA approxiamtion implemented in QUANTUM ESPRESSO 

package. In the first, cutoff energy, k-point and lattice constants optimization were performed. 

Then the band structure, total and partial density of states (DOS/PDOS) were calculated. To 

investigate the optical properties, dielectric function, absorption coefficient, reflection index, 

energy loss function and optical conductivity were calculated.The result of the band structure 

showed WTe2 has a band gap of 0.7 eV. The results obtained from PDOS showd that the 

conduction band edge contains d orbitals of W and the valance band edge contains p orbitals of 

Te. The calculated optical parameters indicated that the properties are orientation dependent 

and the compound is anisotropic. According to the calculations, the amount of static refractive 

index of WTe2 in x and z directions is around 3.7. The high value of absorption coefficient 

obtained from calculation show WTe2 is a candidate for photovoltaic application.

  Keywords: Density Functional Theory, WTe2 , band structure, optical properties 
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