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 انرژی خورشیدی   1-1

انرژی‌های‌فسیلی‌می‌تواند‌‌ انرژی‌در‌جهان‌بالاست‌و‌همواره‌این‌سوال‌مطرح‌می‌شود‌که‌آیا‌ مصرف‌

منفی‌است‌و‌‌سوال‌به‌دو‌دلیل‌‌جوابگوی‌مصرف‌انرژی‌بشر‌در‌قرن‌های‌آینده‌باشند‌یا‌خیر‌؟‌جواب‌این‌‌

ست‌‌اباید‌منابع‌انرژی‌تجدیدپذیر‌جایگزین‌شود,‌اولین‌دلیل‌محدودیت‌و‌مرغوبیت‌سوخت‌های‌فسیلی‌‌

که‌سوخت‌ها‌از‌نوع‌انرژی‌شیمیایی‌متمرکز‌شده‌اند‌و‌مسلما‌کاربرد‌های‌بهتری‌از‌احتراق‌دارند.‌دلیل‌‌

در‌عصر‌‌که‌‌‌‌کنند‌به‌طوریدوم‌آلودگی‌هایی‌هست‌که‌انرژی‌های‌فسیلی‌برای‌محیط‌زیست‌ایجاد‌می‌‌

می‌رود.‌پیش‌بینی‌‌‌‌حفظ‌سلامت‌اتمسفر‌از‌پیش‌شرط‌های‌توسعه‌اقتصادی‌پایدار‌جهانی‌به‌شمارجدید‌

تراوات‌برسد‌و‌دستاورد‌های‌جدید‌بایستی‌توانایی‌تامین‌‌‌‌13به‌مصرف‌انرژی‌‌2050می‌شود‌که‌در‌سال‌

کیلو‌وات‌انرژی‌‌2310ورشید‌با‌یک‌ساعت‌تابش[.‌از‌میان‌منابع‌تجدیدپذیر‌خ1این‌تقاضا‌را‌داشته‌باشد]

‌‌انگیز‌است‌مقدار‌انرژی‌خورشیدی‌شگفت‌تولید‌می‌کند‌که‌می‌تواند‌انرژی‌مورد‌نیاز‌جهان‌را‌تامین‌کند.‌‌

کند.‌به‌عبارت‌دیگر،‌‌خورشیدی‌دریافت‌می‌ توان وات‌‌164از‌سطح‌زمین‌‌ مربع  متر هر‌‌،.‌به‌طور‌متوسط‌[2]

را‌روشن‌‌ سیاره واتی‌قرار‌داد‌و‌با‌انرژی‌خورشید‌کل 150 لامپ ز‌سطح‌زمین‌یکتوان‌در‌هر‌متر‌مربع‌امی‌

این‌نکته‌خوبی‌است‌که‌در‌مورد‌انرژی‌خورشیدی‌وجود‌دارد:‌به‌میزان‌بسیار‌زیادی‌وجود‌دارد؛‌‌‌‌‌‌کرد!

اما‌یک‌نقطه‌ضعف‌نیز‌وجود‌دارد.‌انرژی‌خورشید‌مخلوطی‌‌‌‌.خیلی‌بیشتر‌از‌آنچه‌ما‌بخواهیم‌استفاده‌کنیم

شود‌‌عث‌رشد‌گیاهان‌می‌ها‌بسیار‌مهم‌هستند؛‌نور‌بارسد.‌هر‌دوی‌این‌است‌که‌به‌زمین‌می‌ گرما و نور از

توانیم‌مستقیماً‌از‌نور‌خورشید‌یا‌گرمای‌آن‌برای‌‌و‌گرما‌‌برای‌زنده‌ماندن‌موجودات‌لازم‌است.‌اما‌ما‌نمی‌

شویی‌استفاده‌کنیم.‌بنابراین،‌باید‌راهی‌برای‌تبدیل‌انرژی‌خورشید‌به‌سایر‌‌تأمین‌برق‌تلویزیون‌یا‌لباس‌

‌‌[.‌3]‌‌دهد‌ن‌دقیقاً‌همان‌کاری‌است‌که‌سلول‌خورشیدی‌انجام‌می‌اشکال‌انرژی،‌مانند‌برق،‌پیدا‌کنیم.‌ای

تقاضا‌برای‌استفاده‌از‌فناوری‌های‌جمع‌آوری‌انرژی‌خورشید‌‌در‌حال‌افزایش‌است‌یکی‌از‌این‌فناوری‌ها‌‌

ست‌که‌از‌آن‌برای‌جمع‌آوری‌نور‌خورشید‌و‌تبدیل‌آن‌به‌الکتریسیته‌استفاده‌می‌‌اسلول‌های‌خورشیدی‌‌

پوشیده‌شود‌می‌توان‌انرژی‌‌‌‌٪ ‌‌10یک‌درصد‌از‌سطح‌زمین‌با‌سلول‌های‌خورشیدی‌با‌بازده‌‌‌‌شود.‌اگر‌تنها
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یا‌به‌بیان‌دیگر،‌اگر‌فقط‌یک‌درصد‌از‌صحرای‌بزرگ‌آفریقا‌را‌با‌صفحات‌‌جهان‌را‌تامین‌کرد‌‌ موردنیاز

‌[.4]‌توانیم‌برق‌کافی‌برای‌تأمین‌انرژی‌کل‌جهان‌تولید‌کنیم‌خورشیدی‌بپوشانیم،‌می‌

 روری به تاریخچه سلول های خورشیدی م 2-1

‌‌شرفت‌یپ‌‌جاد‌یا‌‌یبارها‌و‌بارها‌برا‌‌رییتغ‌‌نیبود.‌ا‌‌ی‌انرژ‌‌د‌یدر‌تول‌‌رییآغاز‌تغ‌‌ید‌یکشف‌سلول‌خورش‌‌‌نیاول 

‌‌ی‌انرژ‌‌‌خچهیشود‌و‌هنوز‌هم‌ادامه‌دارد.‌تار‌‌یتوسط‌محققان‌تکرار‌م‌‌ید‌یخورش‌‌‌یانرژ‌‌نه‌یدر‌زم‌‌د‌یجد‌‌‌یها

‌.قرن‌نوزدهم‌آغاز‌شد‌‌ل‌یاست‌که‌در‌اوا‌ی‌از‌نوآور‌یداستان‌ید‌یخورش‌

.‌او‌‌[5]‌‌‌کشف‌کرد‌‌‌ی‌سالگ‌‌‌19را‌در‌سن‌‌‌‌یی‌اثر‌فتوولتا‌‌،بود‌‌ی‌دانشمند‌فرانسوکه‌یک‌‌‌‌ بکرل‌‌‌1839در‌سال‌‌

توانند‌آزادانه‌در‌‌‌‌یقرار‌دارند،‌م‌‌‌ختهینوار‌رسانش‌در‌حالت‌برانگ‌‌‌کیالکترون‌ها‌در‌‌‌‌یمتوجه‌شد‌که‌وقت

‌‌نکه‌ینشد‌تا‌ا‌‌شناخته‌‌ی‌به‌طور‌گسترده‌ا‌‌نیکنند.‌اما‌ا‌‌جادیا‌‌انیجر‌‌جه‌یماده‌حرکت‌کنند‌و‌در‌نت‌‌کی

‌‌کرد‌‌‌افتیدر‌1921نوبل‌را‌در‌سال‌‌‌زهیجا‌تینوشت‌و‌در‌نهاپدیده‌فتوالکتریک‌در‌مورد‌‌ی‌مقاله‌ا‌نیشتیان

را‌‌‌‌وم‌ینازک‌از‌سلن‌‌هی‌لا‌‌ک‌یاختراع‌شد‌که‌‌او‌‌‌‌1883در‌سال‌‌‌‌تز‌یتوسط‌چارلز‌فر‌‌ی‌د‌یپنل‌خورش‌‌‌ن‌ی.‌اول[6]

‌‌ی‌ک‌یبازده‌الکتر‌‌یبه‌دست‌آمده‌دارا‌‌یاز‌طلا‌سلول‌ها‌‌ینازک‌‌هیلادر‌‌پوشاند.‌‌‌‌نازک‌طلا‌‌اریبس‌‌هیلا‌‌کیبا‌‌

د‌‌ش‌‌‌ید‌یخورش‌‌‌یانرژ‌‌د‌یتول‌‌یبرا‌‌یجنبش‌‌یاختراع‌منجر‌به‌راه‌انداز‌‌نای.‌‌بودند‌‌‌٪1تنها‌در‌حدود‌‌‌‌لیتبد‌

[7.]   

در‌معرض‌نور‌قرار‌‌دادن‌سلنیوم‌‌‌‌با‌‌الکتریسیته‌‌‌،تولید‌کشف‌کردند‌‌1876ویلیام‌آدامز‌و‌ریچارد‌اوانز‌در‌سال‌‌

‌[.‌8یک‌ماده‌جامد‌می‌تواند‌نور‌به‌الکتریسیته‌تبدیل‌کند‌]آنها‌نشان‌دادند‌که‌صورت‌می‌گیرد.‌‌

 مطالعه‌بر‌روی‌اثر‌فتوولتایی‌بل‌‌‌شگاهیکه‌دانشمندان‌آزما‌‌یآغاز‌شد،‌زمان‌‌1950در‌سال‌‌ی‌د‌یعصر‌خورش‌

به‌‌‌‌شرفت‌یپ‌‌نیکردند.‌ا‌‌ید‌یخورش‌‌‌یسلول‌ها‌‌د‌یتول‌‌ی‌برا‌‌کون‌یلیتمرکز‌کردند‌و‌شروع‌به‌استفاده‌از‌س‌

که‌‌‌‌کردند‌‌‌د‌یرا‌تول‌‌٪ ‌4تنها‌‌‌‌ی‌نسبت‌داده‌شده‌است‌که‌بازده‌‌رسونیفولر‌و‌جرالد‌پ‌‌نیکالو‌‌ن،یچاپ‌‌لیدار
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‌‌ی‌فناور‌‌یرا‌برا‌‌‌یشتریمتحده‌پول‌ب‌‌الاتیباعث‌شد‌که‌دولت‌ا‌‌شرفتیپ‌‌نی.‌ا[9رسید‌]‌‌٪ ‌‌11بعدها‌به‌بازده‌‌

ها دهه‌‌‌ی‌گذار‌‌هیسرما‌‌‌ی‌د‌یخورش‌‌‌ی‌سلول‌ در‌ تول1970و‌‌‌‌‌‌1960یهاکند.‌ ‌‌ی‌د‌یخورش‌‌‌یهاپنل‌‌د‌ی،‌

،‌اما‌دانشمندان‌‌گران‌بود‌‌اریبس‌‌ی‌کنندگان‌اصلمصرف‌‌ی‌بود‌که‌برا‌‌ن‌یشد،‌اما‌نقطه‌ضعف‌آن‌ا‌‌ریپذ‌امکان

،‌‌1941ها‌در‌سال‌‌‌ی‌هاد‌‌‌مهیادامه‌دادند.‌با‌ظهور‌ن‌‌‌نه‌یکاهش‌هز‌یبرا‌‌ید‌یخورش‌‌‌ی‌انرژ‌‌ی‌به‌توسعه‌فناور

 P-N سلول‌اتصال‌‌نی‌کرد‌که‌به‌اول‌‌ف‌یرا‌توص‌‌یکون‌یلیس‌‌‌یشمش‌ها‌‌لیاز‌تشک‌‌ی‌ند‌یراسل‌اس‌اهُل‌فرآ

‌[.‌‌7]‌‌کرد‌د‌یرا‌تول‌یکونیلیس‌‌ید‌یسلول‌خورش‌‌نیو‌اول.‌‌منجر‌شد‌

 سلول خورشیدی   3-1
گیرد‌و‌آن‌را‌مستقیماً‌به‌برق‌تبدیل‌‌یک‌قطعه‌الکترونیکی‌است‌که‌نور‌خورشید‌را‌می‌‌‌سلول‌خورشیدی

کند.‌هر‌سلول‌تقریباً‌به‌اندازه‌کف‌دست‌یک‌فرد‌بزرگسال،‌به‌شکل‌هشت‌ضلعی‌و‌به‌رنگ‌سیاه‌مایل‌‌می‌

را‌‌ د‌واحدهای‌بزرگتری‌به‌نام‌ماژول‌خورشی‌پیوندند‌وهای‌خورشیدی‌معمولاً‌به‌هم‌می‌به‌آبی‌است.‌سلول‌

 شوند‌که‌به‌صفحه‌یا‌پنل‌خورشیدیسازند،‌و‌این‌واحدها‌خود‌در‌واحدهای‌بزرگتری‌نیز‌شناخته‌می‌می‌

برخی‌خانهمعروف‌هستند.‌صفحه‌ آبی‌که‌روی‌سقف‌ یا‌ کنید،‌پنل‌خورشیدی‌‌ها‌مشاهده‌می‌های‌سیاه‌

های‌کوچک‌)برای‌تأمین‌برق‌وسایل‌کوچک‌‌شکل‌تراشه‌‌‌تواند‌بههستند.‌همچنین،‌سلول‌خورشیدی‌می‌

‌.های‌دیجیتال(‌باشد‌های‌جیبی‌و‌ساعتحسابمانند‌ماشین

(‌است.‌‌الکترون‌کمتر) p (‌و‌سیلیکون‌نوعالکترون‌بیشتر) n سلول‌خورشیدی‌ساندویچی‌از‌سیلیکون‌نوع

ایجاد‌جهش‌‌ برای‌ نور‌خورشید‌ از‌ استفاده‌ با‌ انرژی‌ بین‌لایه‌الکترون‌این‌ پیوند‌ در‌محل‌ مختلف‌‌ها‌ های‌

‌.کند‌سیلیکون،‌برق‌تولید‌می‌

انرژی قانون تنها‌کاری‌که‌‌کند‌که‌نمی‌بیان‌می پایستگی‌ یا‌آن‌را‌‌محو‌کنیم.‌ ایجاد‌کنیم‌ انرژی‌ توانیم‌

‌‌طور‌که‌در‌عمل،‌همان.ل‌کنیمیتوانیم‌انجام‌دهیم‌این‌است‌که‌آن‌را‌از‌یک‌شکل‌به‌شکل‌دیگر‌تبد‌می‌

کنند.‌در‌‌درصد‌از‌انرژی‌دریافتی‌را‌به‌برق‌تبدیل‌می‌‌‌20تا‌‌‌‌10ها‌حدوداً‌‌بیان‌خواهیم‌کرد،‌بیشتر‌سلول
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تک‌ سیلیکونی‌ سلول‌خورشیدی‌ تقریباً‌‌یک‌ تئوری‌ بازده‌ عنوان‌‌‌‌30پیوندی،‌حداکثر‌ به‌ که‌ است‌ درصد‌

کویسر‌‌‌محدودیت‌ می‌‌‌1شالکی‌ که‌[10]‌‌‌شودشناخته‌ است‌ دلیل‌ این‌ به‌ اساساً‌ این‌ شامل‌‌‌‌.‌ نور‌خورشید‌

پیوندی‌برای‌‌های‌مختلف‌است‌و‌هر‌سلول‌خورشیدی‌تک‌و‌انرژی‌ موج طول ها‌بامخلوط‌متنوعی‌از‌فوتون‌

 ‌‌.کنند‌شود‌و‌بقیه‌را‌جذب‌نمی‌سازی‌می‌خاص‌بهینه‌ فرکانسی زهگرفتن‌فوتون‌فقط‌در‌یک‌با

در‌شرایط‌کاملاً‌عالی‌با‌استفاده‌از‌‌درصد‌بازدهی‌را‌‌‌‌46توانند‌‌های‌آزمایشگاهی‌پیشرفته‌می‌بهترین‌سلول‌

صفحات‌خورشیدی‌خانگی‌در‌دنیای‌‌.‌‌هایی‌با‌انرژی‌مختلف‌ارائه‌دهند‌چندین‌پیوند‌برای‌گرفتن‌فوتون‌

می‌ حدود‌‌واقعی‌ بازدهی‌ سلول‌‌‌درصد‌‌‌15توانند‌ شوند.‌ بهتر‌ خیلی‌ که‌ است‌ بعید‌ و‌ باشند‌ های‌‌داشته‌

درصدی‌محدودیت‌شاکلی‌و‌کوییسر‌نزدیک‌‌‌‌30ده‌‌پیوندی‌قرار‌نیست‌به‌بازخورشیدی‌نسل‌اول‌و‌تک‌

درصد‌بازدهی‌نیز‌داشته‌باشند.‌عوامل‌مزاحم‌مختلف‌دنیای‌واقعی‌در‌‌‌‌46شوند،‌هرچند‌که‌در‌آزمایشگاه‌‌

ها،‌تمیز‌نگه‌داشتن‌‌صفحات،‌نحوه‌قرارگیری‌و‌زاویه‌قرارگیری‌آن‌  جمله‌ساختاز    بازده‌اسمی‌نقش‌دارند،

آورد(‌و‌اینکه‌آیا‌تهویه‌دارند‌)برای‌گردش‌هوا‌در‌‌ش‌دما‌کارایی‌را‌پایین‌می‌ها‌)افزای‌ها،‌گرم‌شدن‌آن‌آن

‌.ها‌را‌خنک‌نگه‌دارد‌یا‌نهزیر‌پنل(‌تا‌آن‌

 انواع سلول های خورشیدی   4-1
امروزه‌در‌پشت‌اغلب‌سلول اساساً‌فقط‌ساندویچها‌می‌بام‌خانههای‌خورشیدی‌که‌ های‌سیلیکونی‌‌بینید،‌

برای‌‌ که‌ آن‌هستند‌ ناخالصیساختن‌ از‌ می‌ها‌ استفاده‌ هادی‌هایی‌ تا‌ باشند.‌شود‌ بهتری‌ الکتریکی‌ های‌

تر‌‌ها‌از‌دو‌فناوری‌متفاوت‌و‌مدرن‌های‌خورشیدی‌کلاسیک،‌عمدتاً‌برای‌تمایز‌آن‌دانشمندان‌از‌این‌سلول‌

ها‌در‌چیست‌‌‌‌تفاوت‌این‌نسل‌‌کنند.شوند،‌به‌نام‌نسل‌اول‌یاد‌می‌که‌به‌عنوان‌نسل‌دوم‌و‌سوم‌شناخته‌می‌

‌؟

 
1‌Shockley queisser 
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 نسل اول 1-4-1
های‌بزرگ‌‌قطعه‌قطعه‌شده‌از‌شمش های‌خورشیدی‌جهان‌از‌ویفر‌سیلیکون‌بلوریدرصد‌سلول‌‌‌90حدود‌‌

شوند‌که‌ممکن‌است‌تکمیل‌آن‌یک‌ماه‌طول‌بکشد.‌های‌بسیار‌تمیز‌و‌در‌فرایندی‌ساخته‌می‌در‌آزمایشگاه‌

‌.هستند‌(‌کریستال‌پلی‌)‌ حاوی‌چندین‌کریستال یا‌(مونوکریستالرد‌)‌ها‌یا‌به‌صورت‌بلورهای‌منفشمش

های‌جداگانه‌کنند‌که‌از‌شمشاستفاده‌می‌ p و n های‌سیلیکون‌نوعها‌از‌یک‌پیوند‌ساده‌و‌بین‌لایهآن

های‌سیلیسیم‌با‌مقادیر‌کمی‌فسفر،‌آنتیموان‌‌با‌گرم‌کردن‌تکه‌ n اند.‌شمش‌نوعای‌شده‌برش‌داده‌و‌ورقه‌

از‌بور‌به‌عنوان‌آلاینده‌‌ p شود،‌در‌حالی‌که‌در‌یک‌شمش‌نوعآلاینده‌ساخته‌می‌یا‌آرسنیک‌به‌عنوان‌‌

شوند‌تا‌محل‌پیوند‌ایجاد‌شود.‌یک‌پوشش‌‌ذوب‌می‌ p و n های‌سیلیکون‌نوعشود.‌سپس‌برش‌استفاده‌می‌

‌‌های‌فتوولتائیک‌رنگ‌آبی‌مشخص،‌بخشد‌و‌به‌سلول‌شود‌که‌جذب‌نور‌را‌بهبود‌می‌ضد‌بازتاب‌نیز‌اضافه‌می‌

البته‌‌‌‌.دهد‌تا‌سلول‌بتواند‌به‌مدار‌وصل‌شودشیشه‌محافظ‌در‌جلو‌و‌پشت‌پلاستیکی‌و‌اتصالات‌فلزی‌می‌

 .های‌خورشیدی‌استساده‌اساس‌کار‌اکثر‌سلول‌ p- n اتصال

 نسل دوم  2-4-1
‌‌ی‌بر‌روی‌سطوح‌‌‌کرونیحدود‌چند‌م‌‌در‌‌‌نازک‌‌ایه‌‌ه‌یلا‌‌ر،‌یتبخ‌‌‌ی‌مثل‌های‌‌فناوری‌با‌استفاده‌از‌روش‌‌‌ن‌یدر‌ا

‌‌راحت‌واینکه‌فرایند‌تولید‌ر‌‌،‌علاوه‌بر‌‌ها‌‌نازک‌‌ه‌ی.‌فناوری‌لاشود‌‌یم‌‌لیتشک‌‌فلز‌‌ای‌‌مریپل‌‌شه،یمانند‌ش‌

‌‌ه‌ی‌مواد‌اول‌‌های‌‌‌نه‌ی‌هزباعث‌کاهش‌‌‌‌رسانا،‌‌مه‌یمواد‌ن‌‌از‌‌ی‌نازک‌‌‌ار‌یبس‌‌ه‌یاستفاده‌لا‌‌ل‌یبه‌دل‌‌‌،‌می‌کنند‌‌‌ارزانتر

اند؛‌اما‌سه‌نوع‌از‌‌‌‌شده‌‌‌شنهادیپ‌‌نازک‌‌‌ه‌یمتعددی‌برای‌کاربرد‌در‌سلولهای‌لا‌‌رساناهای‌‌مه‌ین‌‌.‌نیز‌می‌شود

‌‌د‌ی‌تلورا‌‌ومی)آمورف(،‌کادم‌‌ربلورییغ‌‌کونیلیاند:‌س‌‌‌اند‌که‌عبارت‌‌کرده‌‌دایپ‌‌صنعت‌‌کاربرد‌را‌در‌‌نیشتریآنها‌ب

‌(.CIGS)موسوم‌به‌‌وم‌یسلنو‌‌ومیگال‌‌وم،یند‌یمس،‌ا‌‌بیترک
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ها،‌نورگیرها،‌‌توانند‌روی‌پنجره‌دلیل‌نازک،‌سبک‌و‌قابل‌انعطاف‌بودن،‌می‌های‌خورشیدی‌نسل‌دوم‌به‌‌سلول

انواع‌»لایه‌کاشی و‌ )پلاستیکهای‌سقف‌ پلیمرها‌ و‌ فلزات،‌شیشه‌ از‌جمله‌ زیرین«‌ ها(‌نصب‌شوند.‌‌های‌

 .دهند‌وری‌را‌از‌دست‌می‌پذیری‌خود،‌بهرههای‌نسل‌دوم‌در‌مقابل‌افزایش‌انعطاف‌سلول

های‌نسل‌دوم‌بازده‌بهتری‌دارند.‌بنابراین‌اگرچه‌‌کلاسیک‌و‌نسل‌اول‌هنوز‌از‌سلول‌های‌خورشیدی‌‌سلول

درصد‌برسد،‌سیلیکون‌آمورف‌برای‌به‌‌‌‌20تا‌‌‌‌15ممکن‌است‌یک‌سلول‌درجه‌یک‌نسل‌اول‌به‌بازدهی‌‌

‌‌11با‌فیلم‌نازک‌فقط‌حدود‌‌ CdTe هایدرصد‌چالش‌دارد.‌بهترین‌سلول‌‌7دست‌آوردن‌بازدهی‌بالاتر‌از‌‌

درصد‌است.‌این‌‌‌‌12تا‌‌‌‌7ها‌از‌‌نیز‌بهتر‌از‌این‌نیستند‌و‌بازدهی‌آن‌ CIGS هایبازدهی‌دارد.‌سلول‌‌‌درصد‌

های‌نسل‌دوم‌تاکنون‌تأثیر‌نسبتاً‌کمی‌بر‌‌،‌سلولهاهای‌عملی‌آن‌رغم‌مزیت‌یکی‌از‌دلایلی‌است‌که‌علی‌

‌.اند‌بازار‌انرژی‌خورشیدی‌داشته‌

 نسل سوم   3-4-1
های‌نسل‌‌اند.‌مانند‌سلول‌های‌نسل‌اول‌و‌دوم‌را‌ترکیب‌کرده‌های‌سلول‌بهترین‌ویژگی‌ها‌‌آخرین‌فناوری‌

درصد‌یا‌بیشتر(.‌از‌طرف‌دیگر،‌مشابه‌‌‌‌30دهند‌)های‌نسل‌سوم‌نوید‌بازده‌نسبتاً‌بالایی‌را‌می‌اول،‌سلول‌

رف،‌پلیمرهای‌‌های‌نسل‌دوم،‌به‌احتمال‌زیاد‌از‌موادی‌غیر‌از‌سیلیکون‌»ساده«‌مانند‌سیلیکون‌آموسلول

فتوولتا)آلی می‌(‌‌آلی‌‌‌یی‌سازنده‌ ساخته‌ پروسکایت‌ بلورهای‌ و‌ نیمه‌،‌ مواد‌ از‌ پیوند‌ و‌چندین‌ هادی‌‌شوند‌

های‌نسل‌سوم‌را‌نسبت‌‌ها‌سلولویژگی‌این‌‌آل،‌‌در‌حالت‌ایده‌‌‌.اند(مختلف‌دارند‌)از‌چند‌لایه‌ساخته‌شده

کند.‌در‌حال‌حاضر،‌رکورد‌جهانی‌‌تر‌می‌ربردی‌تر،‌کارآمدتر‌و‌کاهای‌نسل‌اول‌یا‌نسل‌دوم‌ارزان‌به‌سلول‌

نسل‌سوم‌سلول‌خورشیدی‌‌ برای‌ دومرحله‌‌‌28بازدهی‌ توسط‌یک‌سلول‌خورشیدی‌ که‌ است‌ ای‌‌درصد‌

از‌انواع‌سلول‌های‌خورشیدی‌نسل‌سوم‌می‌‌‌‌.به‌دست‌آمده‌است‌‌2018پروسکایت‌در‌دسامبر‌‌-سیلیکون

مبتن ‌ ‌، رنگ‌ به‌ به‌سلول‌های‌خورشیدی‌حساس‌شده‌ ،‌‌توان‌ مایع‌ کریستال‌ یا‌ و‌ کوانتومی‌ نقاط‌ بر‌ ی‌

‌[.‌3پروسکایتی‌و‌...‌اشاره‌کرد‌]‌
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 سلول خورشیدی پروسکایت  5-1
پروسکایت‌ خورشیدی‌ سلول‌‌‌،سلول‌ سوم‌ که‌‌نسل‌ هستند‌ خورشیدی‌ ساختارهای‌ از‌ ترکیبی‌ ‌شامل‌

سلول‌ها‌مورد‌‌است‌که‌به‌دلیل‌فراوری‌آسان‌و‌کم‌هزینه‌بودن‌موادخام‌مورد‌استفاده‌،‌این‌‌پروسکایت‌‌

‌‌توجه‌محققان‌قرار‌گرفته‌است.

ماده‌ نام‌ بار‌توسط‌گوستاو‌رز‌در‌سال‌‌پروسکایت‌ اولین‌ با‌ساختار‌معدنی‌‌‌1839ای‌است‌که‌ در‌روسیه‌

3CaTiO‌‌‌[به‌افتخار‌معدن‌11کشف‌شد‌‌.]شناس‌روسی‌‌Lev von Perovskyای‌که‌‌،‌این‌ماده‌و‌هر‌ماده‌‌‌

از‌محلول‌آبی،‌‌‌‌1893[.‌ولز‌و‌همکارانش‌در‌سال‌‌12ت‌نام‌نهادند‌]‌ساختاری‌مشابه‌به‌آن‌را‌دارد‌پروسکای

‌‌1950[.‌دانشمندان‌دانمارکی‌در‌سال‌‌13ترکیب‌پروسکایت‌بر‌پایه‌سزیم،‌سرب‌و‌هالید‌را‌سنتز‌کردند‌]

تواند‌فوتون‌را‌به‌الکتریسیته‌‌اولین‌بار‌فهمیدند‌که‌این‌ساختار‌خاصیت‌فوتورسانشی‌دارد‌که‌با‌جذب‌نور‌می‌

فلزی‌را‌سنتز‌کرد‌که‌به‌جای‌یونهای‌‌-[.‌وبر‌از‌دانشگاه‌آلمان‌اولین‌پروسکایت‌هالید‌آلی‌3ل‌کند‌]تبدی

اولین‌بار‌از‌آن‌در‌‌‌2009[.‌میاساکا‌و‌همکارانش‌در‌سال‌‌14]‌ سزیم‌‌از‌کاتیون‌متیل‌آمونیوم‌استفاده‌کرد

ای‌ساخته‌شد‌‌یدی‌رنگدانههای‌خورش‌ها‌مشابه‌سلول‌[.‌این‌سلول‌15های‌خورشیدی‌استفاده‌کردند‌]سلول

با‌همین‌‌‌‌2011در‌چند‌دقیقه‌پایداری‌داشت.‌پارک‌و‌همکارانش‌در‌سال‌‌  %‌بود‌و‌تنها‌‌8‌/3که‌بازده‌آن‌‌

   [.16%‌رسیدند‌]‌5‌/6ساختار‌به‌بازده‌

 های خورشیدی پروسکایت ساختار و معماری سلول 1-5-1
گروه‌اول‌حساس‌شده‌‌‌‌به‌دو‌گروه‌تقسیم‌می‌شوند.‌‌‌های‌خورشیدی‌پروسکایتی‌با‌توجه‌به‌نقش‌آنهاسلول

شوند،‌آوری‌می‌ی‌ماده‌دیگری‌جمعنام‌دارد‌که‌در‌آن‌پروسکایت‌نقش‌جاذب‌نور‌را‌دارند‌و‌بارها‌به‌وسیله‌

ای،‌پروسکایت‌نقش‌یک‌جاذب‌را‌‌های‌خورشیدی‌رنگدانه‌سازی‌در‌سلول‌در‌این‌گروه‌مشابه‌فرایند‌حساس‌

اند‌‌هایی‌را‌که‌بر‌اثر‌تابش‌نور‌جدب‌کرده‌ها‌الکترون‌شود.‌پروسکایتنا‌نشانده‌میدارد‌که‌روی‌فیلم‌نیمرسا

می‌ منتقل‌ لایه‌ به‌ الکترون‌را‌ این‌ استخراج‌‌کنند‌ خارجی‌ مدار‌ در‌ و‌ کرده‌ الکترودها‌حرکت‌ به‌سمت‌ ها‌

ود،‌به‌این‌‌ش‌ها‌هستند‌که‌ترابرد‌الکترون‌یا‌حفره‌درون‌پروسکایت‌انجام‌می‌شوند.‌گروه‌دوم‌لایه‌نازک‌می‌
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ها‌به‌الکترودها‌درون‌‌صورت‌که‌پس‌از‌جذب‌تابش‌نور‌و‌تولید‌بار،‌ترابرد‌بار‌و‌انتقال‌این‌الکترون‌و‌حفره‌

یک‌‌‌‌Aاست‌که‌‌‌‌‌‌3ABX[.‌اولین‌ساختار‌کریستالی‌پروسکایت‌به‌صورت71شود‌]فیلم‌پروسکایت‌انجام‌می‌

‌ ظرفیتی‌ تک‌ می‌اکاتیون‌ که‌ شامست‌ معدنی‌ یا‌ آلی‌ ساختار‌ ل‌‌تواند‌

+,Rb+,K+Cs+,)FA2)2CH(NH ormamidinium=F,(+)MA3NH3ethylammonium=CHM(باشد‌و‌‌‌‌‌B‌‌

I-های‌‌آنیون‌هالیدی‌شامل‌هالوژن‌‌‌Xو‌‌‌‌Ge2+,Bi2+,Sn2+Pd,+2کاتیون‌فلزی‌دوظرفیتی‌است‌که‌شامل‌‌

 .  [81است‌]‌Cl-وBr-و

‌

‌

‌

‌

‌

 3ABX: پروسکایت مکعبی  1- 1شکل 

 

ها‌در‌محورهای‌مختلف‌برای‌‌شدگیپایدارترین‌حالت‌برای‌ساختار‌پروسکایت‌حالت‌مکعبی‌است،‌برخی‌کج‌

می‌ وجود‌ به‌ مکعبی‌ ایده‌ساختار‌ مکعبی‌ حالت‌ از‌ را‌ پروسکایت‌ که‌ می‌اید‌ خارج‌ ساختارهای‌‌ال‌ و‌ کند‌

شود‌‌تقارن‌مکعبی‌می‌‌آورد.‌چند‌عامل‌سبب‌انحراف‌ازوجود‌می‌ارتورومبیک،‌هگزاگونال،‌رومبوهدرال‌را‌به‌

آنگسترم‌کمتر‌باشد،‌‌‌3/2که‌برای‌ایجاد‌ساختار‌پروسکایتی‌سه‌بعدی‌پایدار‌باید‌از‌‌Aمانند‌اندازه‌کاتیون‌

‌‌1927در‌سال‌‌‌‌1شوند.گلداشمیتاگر‌بیشتر‌یا‌مساوی‌باشد‌منجر‌به‌ساختارهای‌دوبعدی‌و‌یک‌بعدی‌می‌

به‌تقارن‌مکعبی‌در‌دمای‌اتاق‌تعریف‌کرد‌که‌به‌‌‌‌یک‌رابطه‌برای‌تنظیم‌اندازه‌شعاع‌یونی‌تجربی‌مربوط‌

 1صورت‌زیر‌است:

‌
 

 
1‌V.Goldschmidt 
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𝑡 =  
(𝑅𝐴 + 𝑅𝑋)

√2 (𝑅𝐴 + 𝑅𝑋)
 

(1-1‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌

[.‌‌اگرچه‌‌19] است‌ X شعاع‌یونی‌آنیون‌XRو‌‌A یونی‌کاتیون‌‌شعاع‌ ‌‌ARفاکتور‌تلورانس‌و‌‌‌‌tدر‌این‌رابطه‌

دومین‌‌‌‌[.‌‌20است]‌‌t<0.9>‌‌0.8ه‌شود‌اما‌در‌تجرب‌در‌نظر‌گرفته‌می‌‌1برای‌ساختارهای‌مکعبی‌‌‌‌‌‌tنظری‌‌‌مقدار

های‌شامل‌یون‌‌‌Bو‌‌‌‌Cs+شامل‌‌‌‌‌‌Aکه‌سایت‌‌6BB′X2Aجاذب‌پروسکایت‌دوتایی‌با‌فرمول‌شیمیایی‌‌‌‌،ساختار

و‌سه‌‌‌‌Bاست.‌یون‌های‌تک‌ظرفیتی‌‌‌‌Sb3+Bi,+3های‌سه‌ظرفیتی‌‌‌شامل‌یون‌‌‌′‌‌Bو‌‌Ag+Cu,+یک‌ظرفیتی‌‌‌

کنند.‌با‌توجه‌به‌تحقیقات‌برای‌‌در‌کنار‌هم‌ترکیب‌پروسکایت‌دوگانه‌استاندارد‌را‌حفظ‌می‌‌‌′Bظرفیتی‌‌

 95/1را‌با‌گاف‌نواری‌مستقیم‌‌‌‌AgBiBr2Csمواد‌پروسکایت‌بدون‌سرب،‌اسلاونی‌و‌همکارانش‌ساختار‌‌

‌‌9X2B3Aساختار‌جاذب‌شبه‌پروسکایت‌با‌فرمول‌شیمیایی‌‌،‌[.‌ساختار‌سوم12ولت‌گزارش‌دادند‌]‌الکترون‌

توانند‌در‌ساختار‌پروسکایت‌است‌که‌هالیدهای‌ترکیبی‌از‌بیسموت‌و‌آنتیمونی‌سه‌ظرفیتی‌هستند‌که‌نمی‌

های‌هالید‌شبه‌پروسکایت‌یک‌گروه‌ساختاری‌‌تطبیق‌پیدا‌کنند.‌این‌جاذب‌‌‌6ABXبا‌فرمول‌‌‌‌3Dمشابه‌‌

‌‌Aهستند‌که‌‌‌‌9X2B3Aهای‌‌معدنی‌که‌ترکیبی‌از‌خانواده‌وسیع‌ساختار-های‌هالید‌آلیغنی‌از‌پروسکایت

+آلی‌‌ یا‌‌K+,Rb+Cs,+های‌مثبت‌یک‌ظرفیتی‌معدنی‌‌شامل‌یون‌
3 NH3, MA=CH4NH و‌‌‌‌Bهای‌‌یون‌‌‌

‌I-,Br-Cl,-های‌منفی‌تک‌ظرفیتی‌‌نشان‌دهنده‌یون‌‌‌Xو‌‌‌‌In3+Sb3+,Bi,+‌‌3 مثبت‌فلزی‌سه‌ظرفیتی‌شامل

در‌جایگاه‌‌‌‌Cs,Rbشوند‌.‌وقتی‌از‌کاتیون‌کوچک‌مثل‌‌است‌که‌به‌عنوان‌جاذب‌فتوولتائیک‌فعال‌استفاده‌می‌

Aسرب‌‌‌‌ به‌ نسبت‌ که‌ هستند‌ موادی‌ نوع‌ دو‌ آنتیمونی‌ و‌ بیسموت‌ بر‌ مبتنی‌ پروسکایت‌ شود.‌ استفاده‌

دارای‌دو‌یون‌فلزی‌در‌سلول‌واحد‌خود‌است‌‌‌‌3X2B3Aترکیب‌‌‌‌3ABXپایدارترند‌.‌در‌مقایسه‌با‌پروسکایت‌‌

که‌سلول‌واحد‌بزرگ‌تر‌شده‌و‌احتمال‌جایگزین‌های‌یونی‌برای‌تنظیم‌مجدد‌ویژگی‌ها‌را‌افزایش‌می‌‌

‌[.‌‌24-22دهد‌]
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 سلول خورشیدی پروسکایت مبتنی بر بیسموت  2-5-1
هستند‌که‌مناسب‌بودن‌مواد‌‌‌‌یسرب‌دو‌عامل‌مهم‌‌یبرا‌‌‌ینیگزیجا‌‌یبرا‌‌‌‌Bونیو‌نوع‌کات‌‌یابعاد‌ساختار

به‌‌‌‌‌Bیهاون‌یو‌نوع‌کات‌یابعاد‌ساختار‌ن‌یکنند.‌ا‌‌یم‌‌ن‌ییتع‌یی‌فتوولتا‌‌یکاربردها‌ی‌را‌برا‌د‌یهال‌تیپروسکا

ز‌‌ب‌یترت شده‌‌ر‌یابعاد‌ پروسکاگزارش‌ بعد‌‌‌یهات‌یاند:‌ ‌‌ی‌دوبعد‌‌‌ی‌دهایهال‌‌،‌یدوبعد‌‌‌یهاتیپروسکا‌‌،‌یسه‌

(2D  )‌‌9عمومیبا‌فرمول‌‌‌‌ها‌‌ت‌یپروسکاشبه‌‌و‌‌X2B3A.پایداری‌شیمیایی‌‌بیسموت‌در‌شکل‌سه‌ظرفیتی‌خود‌‌‌‌

‌‌ن‌ی‌ا‌‌آن‌کاندید‌مناسبی‌به‌جای‌سرب‌می‌تواند‌باشد.‌‌است‌به‌همین‌دلیل‌همچنین‌غیرسمی‌‌‌‌بالایی‌دارد،

بیسموت‌از‌نظر‌‌هستند.‌‌‌‌‌Pb+2مشابه‌‌‌‌‌یون‌یو‌شعاع‌‌‌‌ی‌ویالکترونگات‌‌،‌یکیالکترون‌‌ی‌کربند‌یپ‌‌یها‌دارا‌‌‌ونی

(    Å=1.033+,BiÅ=1.19 2+Pb)  و‌شعاع‌یونی‌‌‌‌Pآرایش‌الکترونی‌با‌تفاوت‌یک‌الکترون‌بیشتر‌در‌اربیتال‌‌

های‌‌کند‌تا‌در‌ساختار‌بلوری‌پروسکایتدارد‌به‌همین‌دلیل‌‌این‌امکان‌را‌ایجاد‌می‌‌‌Pb+2ساختار‌مشابهی‌با‌‌

ها‌جایگزین‌خوبی‌برای‌سرب‌باشد.‌‌همه‌این‌ویژگی‌های‌نوری‌عمل‌کند‌و‌‌هالید‌برای‌دستکاری‌در‌ویژگی

‌‌ت‌یپروسکا‌‌ی‌رو‌‌قاتیتحقدهد‌تا‌به‌عنوان‌یک‌مرکز‌فعال‌در‌مواد‌میزبان‌مختلف‌عمل‌کند‌.‌این‌اجازه‌را‌می‌

کم،‌به‌‌‌‌ت‌یو‌سم‌‌یعال‌‌ی‌داریاز‌پا‌‌ی‌ر‌یبا‌بهره‌گ‌‌‌‌Biی‌دهایبر‌هال‌‌یمبتن‌‌‌ید‌یخورش‌‌‌ی‌ها‌و‌مشتقات‌سلول‌ها

در‌ترکیب‌‌‌‌Pهای‌اربیتال‌‌ور‌کرده‌است.‌این‌فلز‌به‌دلیل‌مشارکت‌آسان‌الکترون‌ظه‌‌ د‌یبخش‌جد‌‌‌کیعنوان‌‌

که‌‌‌ 36p2[Xe]6sهای‌قابل‌توجهی‌دارد،‌آرایش‌الکترونی‌بیسموت‌‌شیمیایی‌مشهور‌است.‌بیسموت‌ویژگی‌

نند‌‌های‌لایه‌ظرفیت‌هستند.‌بنابراین‌دارای‌حالات‌مختلف‌اکسیداسیون‌ماالکترون‌‌‌s,pهای‌اربیتال‌‌الکترون‌

‌‌گر‌یو‌موارد‌د‌‌9I2Bi3MA  ،9I2Cs3Bi  ،9I2Bi3)4(NH  ،9Br2Bi3Cs  مانند‌ساختارهایی‌‌باشد.‌.‌‌می‌‌‌0-2-3-5

‌‌ت‌ینسبتاً‌گسترده‌در‌نها‌‌گاف‌نواری‌‌حال،‌‌‌‌نی.‌با‌اکاندیدای‌مناسبی‌به‌عنوان‌جاذب‌های‌نور‌معرفی‌شدند‌‌

جزو‌مواد‌قلیایی‌هستند‌که‌میتوانند‌شامل‌‌‌‌Cs, MA[.‌‌25-27]‌‌کنند‌ی‌را‌محدود‌م‌‌هاآن‌‌کیعملکرد‌فتوولتائ

کاتیون‌های‌لایه‌جاذب‌پروسکایت‌باشند.‌استفاده‌از‌این‌کاتیون‌ها‌در‌لایه‌جاذب‌باعث‌افزایش‌فاکتور‌‌

گلداشمیت گلداشمیتهرچه‌‌)‌‌تلرانس‌ تلرانس‌ تقارن‌‌‌‌فاکتور‌ دارای‌ باشد‌ساختار‌ تر‌ نزدیک‌ به‌عدد‌یک‌

‌‌‌Aدر‌سایت‌‌‌‌Csو‌غیرآلی‌‌‌‌MAزده‌سلول‌می‌شوند.‌کاتیون‌های‌آلی‌‌و‌افزایش‌پایداری‌و‌با‌‌(بیشتری‌است‌‌
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زیرا‌با‌‌‌‌الکترون‌عمل‌می‌کنند‌و‌تاثیر‌غیر‌مستقیمی‌روی‌ساختار‌الکترونی‌دارد‌‌دهندهعمدتا‌به‌عنوان‌‌

تغییر‌ابعاد‌ماده‌باعث‌کاهش‌یا‌افزایش‌گاف‌نواری‌و‌همچنین‌افزایش‌یا‌کاهش‌پایداری‌ساختار‌هم‌می‌‌

برای‌تنظیم‌دقیق‌پیکربندی‌الکترونی‌و‌ویژگی‌های‌الکترونی‌هستند.‌تغییر‌جایگاه‌‌‌‌X,Bایگاه‌‌[.‌ج28]‌‌شود

Bجایگاه‌‌‌‌با‌تغییر‌هالوژن‌ها‌در‌‌‌و‌مشخصات‌الکترنی‌ماده‌دارد.‌‌‌‌نوار‌رسانشتاثیر‌زیادی‌روی‌انرژی‌‌‌‌X‌‌,‌‌‌

افزایش‌شعاع‌یونی‌ثابت‌شبکه‌‌ثابت‌شبکه‌تغییر‌می‌کند‌و‌با‌ Cl(a=5.6Å),Br(a=5.9Å),I(a=6.32 Å)از‌

نتیجه یابد‌و‌در‌ افزایش‌می‌ و‌‌‌‌9Br2Bi3Csپژوهش‌ساختار‌‌منجر‌به‌کاهش‌گاف‌می‌شوند.‌در‌این‌‌ نیز‌

9I2Cs3Bi ‌[29گاف‌نواری‌نزدیک‌به‌هم‌دارند‌ولی‌ید‌نسبت‌به‌برم‌جذب‌نور‌بهتری‌دارد‌‌‌.]‌

 مروری بر تاریخچه پروسکایت مبتنی بر بیسموت  3-5-1
سال‌‌‌‌50مورد‌مطالعه‌قرارگرفت‌و‌بعد‌از‌‌‌‌1960در‌دهه‌‌‌‌9I2Bi3Csار‌بلوری‌بیسموت‌پروسکایت‌‌اولین‌ساخت

[.‌پارک‌و‌همکارش‌‌30های‌خورشیدی‌گنجاند‌]‌و‌همکارانش‌برای‌اولین‌بار‌این‌ترکیب‌را‌در‌سلول‌1پارک

دهی‌چرخشی‌‌با‌روش‌پوشش‌‌2015را‌در‌سال‌‌‌‌ xClx-9I2Bi3MAو 9I2Bi3, Cs9I2Bi3MAمواد‌پروسکایت‌‌‌

ها‌یک‌فاز‌کریستالی‌شش‌ضلعی‌و‌گروه‌فضایی‌‌مورد‌تجزیه‌و‌تحلیل‌قرار‌گرفتند‌که‌همه‌نمونه‌  XRDو‌با‌‌

p63/mmcالکترون‌ولت‌را‌تخمین‌زدند.‌در‌میان‌‌‌‌1/2و‌‌2‌/2و‌‌‌4/2را‌نشان‌دادند‌و‌برای‌آنها‌گاف‌نواری‌‌‌

‌‌2[.‌گاش‌31%‌را‌داشت‌]‌‌09/1را‌ثبت‌کرد‌که‌بازده‌‌‌‌تاییارامترهای‌فتولبهترین‌پ‌‌9I2Bi3Csپروسکایت‌ها‌‌

که‌‌‌الکترون‌ولت‌را‌مورد‌ارزیابی‌قرار‌دادند‌‌‌2گاف‌نواری‌‌‌‌با‌‌9I2Bi3Csساختار‌‌‌2018و‌همکارانش‌در‌سال‌‌

استوکیومتری‌مواد تغییر‌ افزایش‌‌‌‌9I2Bi3Csخورشیدی‌‌‌‌بازده‌سلول‌‌‌،‌با‌ زیادی‌ اوز23]‌‌یافتتا‌حد‌ و‌‌‌‌3[.‌

ترکیب‌‌ بازده‌‌‌‌ولتالکترون‌‌‌9/2گاف‌‌‌‌با‌‌9I2Bi3MAهمکارانش‌ ]‌‌‌1/0و‌ دادند‌ گزارش‌ را‌ جین‌%33 و‌‌4[.‌

‌‌17/3بازده‌‌و‌‌ ( VASPکنترل‌شده‌)‌‌از‌طریق‌فرایند‌محلول‌به‌کمک‌بخار‌‌9I2Bi3MAهمکارانش‌پروسکایت‌‌

 
1‌Park 
2 Ghosh 
3 Oz 
4 Jain 
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را‌سنتز‌‌‌‌9I2Bi3)4(NHساختار‌‌  Aدر‌جایگاه‌‌‌‌4NHو‌همکارانش‌با‌جایگزینی‌‌‌‌1[.‌سان43%‌را‌گزارش‌کردند‌]‌

نواری گاف‌ به‌ و‌ ‌‌‌‌04‌/2کردند‌ ]الکترون‌‌ رسیدند‌ لن53ولت‌ سال‌‌‌‌2[.‌ در‌ همکارانش‌ ساختار‌‌‌‌2019و‌

9I2Bi3(FA  )سنتز‌کردند،‌با‌جایگزینیرا‌‌ ‌‌ ‌ ‌2)2FA=CH(NHدر‌سایت‌‌‌‌Aهای‌‌خواص‌نوری‌این‌سلول‌‌‌

گسترده سلول‌ یک‌ با‌ ضلعی‌ شش‌ فاز‌ یک‌ ساختار‌ این‌ که‌ دادند‌ تغییر‌ را‌ با‌‌پروسکایتی‌ مقایسه‌ در‌ تر‌

9I2Bi3MA[.‌‌63%‌را‌به‌نمایش‌گذاشت‌]‌‌022‌/0ولت‌و‌بازده‌‌الکترون‌‌‌19/2و‌گاف‌نواری‌‌‌‌ازخود‌نشان‌داد‌‌

مورد‌مطالعه‌قرار‌‌‌‌DFTو‌همکارانش‌به‌صورت‌تجربی‌و‌‌‌‌3ملوتتوسط‌‌‌‌9Br2Bi3Cs های‌چندشکلی‌‌لایه

‌‌یی‌الکترون‌ولت‌که‌‌بسیار‌بزرگ‌و‌برای‌ماده‌فتوولتا‌‌64/2گرفت‌که‌گاف‌بدست‌آمده‌برای‌این‌ساختار‌‌

‌‌4لنج‌‌توسط‌‌‌‌‌9Br2Bi3MAبلور‌‌[.تک‌73مضر‌است‌و‌نیاز‌به‌مهندسی‌ترکیب‌بیشتری‌در‌این‌محدوده‌دارد‌]

‌‌که‌‌‌شد‌(‌‌‌‌P3/m1فضایی‌گروه)‌‌مثلثی‌‌‌تقارن‌‌‌نمایش‌‌به‌‌منجر‌‌این‌ترکیب‌‌و.‌‌است‌‌شده‌‌مطالعه‌‌‌همکارانش‌‌و

الکترون‌ولت‌‌‌‌5/2شود‌که‌دارای‌گاف‌نواری‌مستقیم‌‌‌‌می‌‌مشخص‌‌‌هالید‌‌‌فلزی‌‌ضلعی‌‌هشت‌‌های‌‌لایه‌‌با

 ,Al, As, Bشامل‌‌‌‌X که‌‌9BiXI3Csو‌همکارانش‌روی‌آلایش‌ساختار‌‌‌‌5هونگ‌‌7201[.‌در‌سال‌‌38]‌‌‌ است

Bi, Co, Ga, In, Ir, La, P, Sb, Sc, Yروش‌‌‌‌ از‌ استفاده‌ با‌ فضایی‌‌‌‌VASPبا‌‌‌‌ DFTکه‌ گروه‌ دو‌ در‌

mmc /3P6و‌‌‌‌P3/m1کار‌کردند‌که‌بهترین‌نتیجه‌برای‌‌‌‌Ga,In‌‌[39با‌کمترین‌گاف‌نواری‌بدست‌آمد‌‌‌.]در‌‌

‌‌‌x=3شد‌که‌با‌غلظت‌ناخالصی‌‌‌‌تهیه‌‌‌برومید‌‌‌با‌‌‌‌9I2Bi3Csآلایش‌‌توسط‌‌‌‌‌xBrx-9I2Bi3Cs ساختار‌‌2019سال‌‌

‌‌mmc/3P6ولت‌بدست‌آمد.‌مهم‌ترین‌اتفاق‌در‌این‌پژوهش‌انتقال‌فاز‌‌الکترون‌‌‌03/2گاف‌نواری‌پایین‌تر‌‌

در‌ساختار‌رخ‌داد‌و‌به‌بازده‌‌کاهش‌گاف‌غیرمعمولی‌‌‌‌بود‌که‌‌به‌دلیل‌آلایش‌سه‌اتم‌برومید‌‌‌‌P3/m1به‌‌

15/1‌‌[ رسید‌ سال‌‌‌%40 در‌ ‌ سایت‌‌‌‌6جونگ‌‌‌2021[.‌ آلایش‌ روی‌ همکارانش‌ x Cs−3ساختار‌‌‌‌Xو‌‌‌‌Aو‌

)2, 3 (x, y = 0, 1, yCl9−yI2BixMAکار‌کردند‌که‌خواص‌نوری‌و‌پایداری‌خوب‌را‌در‌فاز‌دو‌بعدی‌از‌خود‌‌‌‌

 
1‌Sun 
2 Lan 
3 Melot 
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شود‌اما‌به‌دلیل‌گاف‌نواری‌زیاد،‌ترکیب‌آن‌با‌ید‌‌و‌آلایش‌‌نشان‌دادند‌وجود‌کلر‌سبب‌پایداری‌بیشتر‌می‌

.‌‌ فاز‌دو‌بعدی‌مضر‌استبرای‌پایداری‌‌‌MAشود‌در‌حالی‌که‌نورای‌می‌سبب‌کاهش‌گاف‌‌MAبا‌‌Aسایت‌

ت‌شبکه‌در‌ساختار‌پروسکایت‌ها‌از‌کلر‌به‌بروم‌و‌ید‌کاهش‌شعاع‌یونی‌و‌در‌نتیجه‌افزایش‌ثابتغیر‌هالوژن‌

‌[.‌41همراه‌دارد‌]به‌‌و‌در‌نتیجه‌کاهش‌گاف‌را‌

 نامه هدف و ساختار پایان 6-1
‌مناسب‌‌‌پذیری‌‌جذب‌اپتیکی‌بالا،‌تحرک‌‌پروسکایت،‌‌ساختار‌‌تغییر‌‌توسط‌‌‌تنظیم‌قابل‌‌اپتیکی‌‌های‌‌ویژگی‌

‌‌های‌‌‌سلول‌‌‌های‌‌‌ویژگی‌‌دیگر‌‌از‌‌ارزان،‌‌‌و‌‌ساده‌‌نسبتا‌‌ساخت‌‌کنار‌‌‌در‌‌‌مناسب،‌‌پایداری‌‌‌و‌‌بار‌‌‌های‌‌حامل

‌‌تکنولوژی‌‌و‌‌مواد‌‌با‌‌جایگزینی‌‌‌منظور‌‌‌به‌‌مواد‌‌این‌‌بر‌‌‌تمرکز‌‌‌علل‌‌دهنده‌‌نشان‌‌که‌‌است‌‌پروسکایتی‌‌خورشیدی

‌‌که‌‌‌است‌‌مهمی‌‌‌مسائل‌‌مدت،‌‌طولانی‌‌‌پذیری‌‌‌تکرار‌‌قابلیت‌‌‌،‌‌‌بالا‌‌بازدهی‌‌‌با‌‌‌نتایجی‌‌به‌‌‌دستیابی‌.‌‌است‌‌پیشین

‌‌موثر‌‌‌روشی‌‌تواند‌‌‌می‌‌پروسکایت‌‌شیمیایی‌‌ساختار‌‌بهبود.‌‌شوند‌‌‌برطرف‌‌‌باید‌‌‌پروسکایت‌‌سازی‌‌‌تجاری‌‌از‌‌‌قبل

‌‌ترکیب‌‌یا‌‌‌تغییر‌‌با‌‌تا‌‌‌تلاشند‌‌‌در‌‌‌محققین‌‌‌بنابراین.‌‌باشد‌‌‌آن‌‌‌پایداری‌‌و‌‌الکترونیکی‌‌خواص‌‌همزمان‌‌بهبود‌‌در

‌دهند.‌‌افزایش‌را‌‌آن‌‌پایداری‌،‌پروسکایت‌ساختار‌در‌‌ها‌کاتیون‌‌و‌ها‌‌آنیون

‌‌برای‌‌‌احتمالی‌‌کاندیدای‌‌عنوان‌‌به 9I2Bi3,Cs 9I2Bi3MA  مانند‌‌‌بیسموت‌‌بر‌‌مبتنی‌‌مواد‌‌دیگر‌‌اخیرا

‌‌این‌‌‌با.‌‌دارند‌‌‌بالاتری‌‌پایداری‌‌و‌‌‌هستند‌‌‌غیرسمی‌‌که‌‌اند‌‌‌شده‌‌‌پدیدار‌‌نوری‌‌و‌‌فتوولتایی‌‌‌انرژی‌‌‌کاربردهای

‌‌و‌‌‌نازک‌‌لایه‌‌تشکیل‌‌به‌‌مربوط‌‌‌مطالعات‌‌و‌‌‌نبوده‌‌‌خوب‌‌‌کافی‌‌اندازه‌‌به‌‌‌مربوطه‌‌‌تجهیزات‌‌‌بازده‌‌‌بهترین‌‌حال

‌‌در‌‌‌پایداری‌‌،‌‌سمیت‌‌عدم‌‌مزایای‌‌‌بیسموت‌‌بر‌‌مبتنی‌‌های‌‌روش‌.‌‌است‌‌محدود‌‌‌بسیار‌‌اپتوالکترونیک‌‌‌خواص

کنند.‌‌‌می‌‌فراهمفتولتایی‌‌‌‌آینده‌کاربردهای‌‌در‌‌را‌‌ارزیابی‌‌اساس‌‌‌که‌‌دهند‌‌‌می‌نشان‌‌را‌‌مرطوب‌‌های‌‌محیط‌

دارا‌است‌،‌در‌این‌‌‌‌ی‌تیپروسکا‌‌ی‌د‌یخورش‌‌‌یسلولهای‌که‌‌با‌توجه‌به‌ویژگی‌ها‌و‌کاربردهای‌منحصر‌به‌فرد‌

را‌با‌استفاده‌‌‌‌سموتیبر‌ب‌‌یمبتن‌‌یتیپروسکا‌‌ید‌یخورش‌‌‌یهاسلول‌تحقیق‌بر‌آنیم‌تا‌خواص‌الکترونی‌و‌نوری‌‌

،‌که‌این‌‌‌‌بررسی‌کنیم‌    GGA-BLYPبا‌تقریب‌‌‌‌(DFT)های‌محاسباتی‌بر‌پایه‌نظریه‌تابع‌چگالی‌‌از‌روش‌

 ی‌را‌دقیق‌تر‌مشخص‌می‌کند.‌تقریب‌یک‌تابع‌هیبریدی‌است‌و‌مقدار‌گاف‌نوار
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 مقدمه  1-2

های‌فیزیکی‌استفاده‌‌ی‌کلاسیک‌و‌نظریه‌کوانتومی‌برای‌توصیف‌بیشتر‌سیستم‌دو‌نظریه‌اصلی‌و‌مهم،‌نظریه‌

سامانه‌تک‌‌شوند‌اما‌محدودیت‌اصلی‌که‌برای‌این‌دونظریه‌وجود‌دارد‌این‌است‌تنها‌قادر‌به‌حل‌دقیق‌می‌

های‌ها‌و‌نظریه‌هایی‌با‌ذرات‌بیشتر‌و‌‌باید‌از‌تقریب‌ای‌می‌باشند‌و‌برای‌حل‌سیستم‌ای‌‌و‌یا‌دو‌ذره‌ذره‌

ای‌در‌حالت‌‌ذره‌[.‌نظریه‌تابعی‌چگالی‌یک‌نظریه‌مهم‌و‌بنیادی‌در‌حل‌مسائل‌بس42دیگری‌کمک‌گرفت‌]

استفاده‌‌‌‌‌‌کند‌ها‌و‌بلورها‌‌را‌توصیف‌می‌مولکول‌ها،‌‌ای‌اتم‌که‌رفتار‌پایه‌‌‌است‌‌ی‌شرودینگرادله‌عپایه‌مثل‌م

‌‌تک‌یک‌سیستم‌‌‌‌‌را‌به‌شکل‌‌‌ای‌ذره‌‌‌بس‌یک‌سیستم‌‌می‌توان‌‌‌‌شم‌‌-از‌این‌نظریه‌به‌همراه‌روش‌کوهن

‌[.‌43]‌توصیف‌کرد.‌ای‌ذره‌

 

 نظریه تابع چگالی 2-2

 ایسیستم بس ذره 1-2-2
ها‌در‌آن‌باهم‌برهمکنش‌‌ها‌و‌هسته‌ها‌و‌بلور‌تشکیل‌شده‌که‌الکترون‌ها‌و‌مولکول‌ای‌از‌اتم‌سیستم‌بس‌ذره‌

کنند‌و‌با‌استفاده‌از‌مکانیک‌کوانتومی‌می‌توان‌با‌معادله‌شرودینگر‌این‌سیستم‌را‌توصیف‌کرد‌که‌به‌‌می‌

‌صورت‌زیر‌است:‌‌

‌‌H = E ‌(2-1)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  

اولین‌گام‌برای‌توصیف‌نوشتن‌‌‌‌باشد.می‌ هامیلتونی حالتویژه‌‌‌ هامیلتونی‌و لگرعم‌‌ H معادله این درکه‌‌

‌هامیلتونی‌است.‌‌

𝐻 = ∑
−ℏ2

2𝑚
∇𝑖

2 + ∑
−ℏ2

2𝑀𝐼
∇I

2 − ∑
𝑍𝐼

|𝑟𝑖 − 𝑅𝐼|
𝑒2

𝐼,𝑖𝐼𝑖

+
1

2
∑

𝑒2

|𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|
+

1

2
∑ 𝑍𝐼𝑍𝐽

𝑒2

|𝑅𝐼 − 𝑅𝐽|
𝐼,𝐽𝑖,𝑗

 

(2-2‌) 
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iM جرم‌هر‌هسته‌در‌فاصله‌‌IR از‌مبدا‌‌و‌‌mجرم‌هر‌الکترون‌در‌فاصله‌‌‌‌irکند.‌را‌مشخص‌می‌از‌مرکز‌اتم‌‌‌

عبارت‌اول‌انرژی‌جنبشی‌الکترون‌ها‌و‌عبارت‌دوم‌انرژی‌جنبشی‌هسته‌ها‌و‌سه‌عبارت‌بعدی‌مربوط‌به‌‌

تر‌از‌الکترون‌ها‌‌ها‌سنگینهسته‌‌است.‌هسته‌-الکترون‌و‌هسته‌-هسته‌،الکترون‌-های‌الکترونبرهمکنش

ان‌انها‌را‌مستقل‌از‌هم‌فرض‌کرد.‌با‌تقریب‌اوپن‌‌توهستند‌و‌کند‌تر‌از‌آن‌ها‌حرکت‌می‌کنند‌پس‌می‌

    هایمر‌می‌توان‌هامیلتونی‌الکترونی‌را‌به‌صورت‌زیر‌تعریف‌کرد:

𝐻 = ∑
−ℏ2

2𝑚
∇𝑖

2
𝑖 − ∑

𝑍𝐼

|𝑟𝑖−𝑅𝐼|
𝑒2 + ∑

𝑒2

|𝑟𝑖−𝑟𝑗|𝑖,𝑗𝐼,𝑖 ‌                                  ‌‌                          (2-3‌)‌‌  

 برهمکنش‌بین که شود توجه .کند‌ می عمل‌ ها‌ الکترون روی ها هسته توسط‌ که است عبارت‌دوم‌پتانسیلی

‌البته‌با‌این‌تقریب‌هنوز‌هم‌حل‌این‌معادله‌پیچیده‌است.‌ .شود می وارد پارامتر یک صورت‌ به ها هسته

 کوهن -نظریه کوهنبرگ  2-2-2
ا‌توصیف‌می‌کند‌که‌‌در‌چارچوب‌مکانیک‌کوانتومی‌یک‌سیستم‌برهمکنشی‌ر‌‌DFTنظریه‌تابعی‌چگالی‌‌

ای‌به‌مختصات‌فضایی‌‌ذره‌ذره‌ای‌است‌زیرا‌توابع‌موج‌بس‌بر‌اساس‌چگالی‌الکترونی‌به‌جای‌توابع‌موج‌بس‌

ی‌مکان‌وابسته‌‌ها‌نیازمندند‌و‌این‌در‌حالی‌‌است‌که‌چگالی‌الکترونی‌تنها‌به‌یک‌مختصه‌تمامی‌الکترون‌

[.‌قضیه‌‌44ه‌توسط‌هوهنبرگ‌و‌کوهن‌ارائه‌شد‌]است.‌این‌نظریه‌از‌دو‌قضیه‌بنیادی‌تشکیل‌شده‌است‌ک

ای‌یک‌متغیر‌بنیادی‌است‌که‌‌ذره‌اول‌به‌این‌شرح‌است‌که‌چگالی‌الکترون‌حالت‌پایه‌یک‌سیستم‌بس‌

کند‌که‌‌[.‌قضیه‌دوم‌این‌را‌اثبات‌می‌45میتوان‌با‌استفاده‌از‌آن‌همه‌خصوصیات‌سیستم‌را‌بدست‌آورد‌]

کند‌که‌بر‌اساس‌این‌‌ی‌خود‌از‌یک‌اصل‌وردشی‌تبعیت‌می‌حالت‌پایه‌هر‌سیستم‌بس‌الکترونی‌نسبت‌به‌‌

‌قضیه‌مقدار‌چشم‌داشتی‌هامیلتونی‌معادله‌شرودینگر‌به‌شکل‌زیر‌است‌:‌

⟨Ψ|Ĥ|Ψ⟩=E[n(𝐫)]             ‌

       ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌                                                                             (2-4‌)  
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 می مشخص‌باشد، انرژی تابعی شکل اگر ت.اس‌ الکترونی‌ چگالی n(𝐫) و است کل انرژی تابعی E[n(𝐫)] که

 :داد تغییر شود کمینه وردشی اصل توسط‌ انرژی تابعی که جایی تا را الکترونی چگالی توان

𝛿𝐸[𝑛(𝑟)]

𝛿𝑛
⃒𝑛=𝑛0

(2-5‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)  

 طبق بر باشد. می 𝐫(0n(پایه حالت‌ چگالی شود، می‌ مربوط انرژی کمینه به که الکترونی بالا‌چگالی معادله از

 :نوشتزیر‌ صورت به  را‌پایه حالت انرژی می‌تواناول،‌ نظریه

E0=⟨Ψ0|Ĥ|Ψ0⟩=E[n0(𝐫)]‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)6-2( 

ای‌به‌تک‌ذره‌ای‌ارائه‌داد‌به‌این‌صورت‌که‌از‌‌حل‌مناسب‌برای‌کاهش‌مسئله‌بس‌ذره‌شم‌یک‌راه‌-کوهن

به‌‌‌En شم‌-الکترون‌باشد،‌استفاده‌شود.‌تابع‌کوهنیک‌سری‌معادلات‌که‌هر‌معادله‌‌دارای‌یک‌تک‌

 صورت‌زیراست:‌

𝐸[𝑛] = 𝑇𝑠[𝑛] + 𝑈[𝑛] + 𝐸𝑥𝑐[𝑛] (2-7‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)  

بارت‌سوم‌‌عبارت‌اول‌تابع‌انرژی‌جنبشی‌ذره‌های‌غیربرهمکنشی‌و‌عبارت‌دوم‌انرژی‌الکترواستاتیکی‌و‌ع‌

هبستگی‌نام‌دارد‌که‌تصحیح‌کننده‌انرژی‌است‌و‌به‌چگالی‌همه‌نقاط‌وابسته‌است‌و‌در‌‌-انرژی‌تبادلی

‌[.‌46ست‌]نی‌شده‌شناخته‌‌‌‌‌𝐸𝑥𝑐تابعی‌‌شکل‌دقیق‌عین‌حال

شم‌را‌به‌طوردقیق‌حل‌کرد‌و‌جواب‌دقیقی‌برای‌انرژی‌حالت‌‌-معادلات‌تک‌ذره‌ای‌کوهنبرای‌اینکه‌بتوان‌‌

همبستگی‌به‌طور‌دقیق‌مشخص‌شود‌چون‌شکل‌‌-چگالی‌حالت‌پایه‌بدست‌آورد‌باید‌انرژی‌تبادلیپایه‌و‌‌

تقریب‌‌و‌‌‌‌LDAتبادلی‌موضعی‌‌-همبستگی‌‌انرژی‌تبادلی‌ناشناخته‌است‌باید‌از‌تقریب‌ها‌استفاده‌کرد.‌انرزی‌

‌‌‌GGA‌‌[47‌.]شیب‌تعمیم‌یافته‌

 (GGA)و شیب تعمیم یافته (LDA)روش تقریب چگالی موضعی  3-2-2
موضعی چگالی‌ تقریب‌ های‌‌‌‌(LDA)روش‌ تقریب‌ پرکاربردترین‌ و‌ ترین‌ ساده‌ برای‌‌‌DFTاز‌ و‌ است‌

گیرد‌و‌‌کند‌مورد‌استفاده‌قرار‌می‌هایی‌که‌چگالی‌ثابتی‌دارند‌و‌یا‌چگالی‌آنها‌به‌کندی‌تغییر‌می‌سیستم
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ریب‌دیگری‌از‌‌تق(GGA)های‌پایه‌است‌و‌خیلی‌دقیق‌نیست.‌روش‌شیب‌تعمیم‌یافته‌‌معمولا‌برای‌حالت‌

DFTتقریب‌‌‌‌دقیق‌تر‌‌و‌‌سخه‌بهبودیافتهاست‌که‌ن‌‌LDAو‌در‌نظریه‌تابعی‌چگالی‌بیشترین‌کاربرد‌‌‌‌ است‌‌

-‌(‌و‌پردو‌BLYP)‌‌و‌پار‌‌انگی‌‌،‌یل‌‌در‌محاسبات‌جامدات‌تابعی‌‌‌‌GGAتابعی‌‌ ترینمورداستفاده‌‌‌‌را‌دارد‌.

به‌این‌‌که‌یک‌روش‌هیبریدی‌است‌‌‌BLYPدر‌این‌پژوهش‌از‌تابعی‌‌‌‌[.‌48(‌هستند‌]PBEانزرهوف)‌-ورگب

‌دقیق‌تر‌نشان‌می‌دهد‌استفاده‌کردیم.‌‌PBEنسبت‌دلیل‌که‌گاف‌نواری‌را‌

 شم-های معادلات کوهنحلراه 4-2-2
شم‌وجود‌دارد‌که‌به‌سه‌‌-های‌تقریبی‌متعددی‌برای‌حل‌خودسازگار‌معادلات‌تک‌ذره‌ای‌کوهنروش‌

پایه‌‌ه‌به‌نحو‌روش‌معروف‌آن‌که‌‌ از‌آن‌بسط‌داده‌-ای‌که‌توابع‌کوهنانتخاب‌ با‌استفاده‌ ،‌است‌‌شدهشم‌

‌پردازیم:‌بستگی‌دارد‌می‌

ها‌بیشتر‌رفتاری‌‌که‌در‌این‌روش‌پایه‌(LCAO)های‌اتمی‌جایگزیده‌‌روش‌ترکیب‌خطی‌اوربیتال‌ .1

 کند.بر‌این‌مبنا‌کار‌می‌‌SIESTAدهند‌و‌کد‌میاتمی‌از‌خود‌بروز‌‌

 کنند.بر‌این‌اساس‌کار‌می‌‌QUANTUM ESPRESSOو‌‌VASPکه‌کد‌(‌PW)روش‌امواج‌تخت .2

کره‌ .3 )روش‌ خطی‌ شده‌ تقویت‌ تخت‌ موج‌ مثل‌ اتمی‌ مافین‌LAPWهای‌ اربیتال‌ خطی‌‌-(،‌ تین‌

(LMTO.) 

پردازد‌‌از‌دو‌مدل‌پایه‌به‌حل‌مسئله‌می‌با‌استفاده‌‌روش‌بر‌اساس‌ترکیبی‌از‌دو‌روش‌قبلی‌است‌که‌‌این‌‌‌

های‌اتمی‌‌شود‌که‌اربیتال‌تین(‌در‌نظر‌گرفته‌می‌-های‌مافینهای‌اتمی‌فرضی‌)کره‌به‌این‌صورت‌که‌از‌کره‌

بر‌این‌اساس‌کار‌‌‌‌‌‌WEIN2Kشوند‌و‌کد‌های‌درون‌کره‌و‌امواج‌تخت‌بیرون‌از‌کره‌انتخاب‌می‌به‌عنوان‌پایه‌

‌[.‌49کند‌]می‌
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الکترون‌مانند‌سایر‌کدها‌در‌‌ بر‌مبنای‌چگالی‌ با‌‌‌‌DFTدر‌این‌پژوهش،‌محاسبات‌ توابع‌ به‌صورت‌بسط‌

پایه‌ از‌ اربیتال‌استفاده‌ روش‌ اساس‌ بر‌ توصیف‌‌ها‌ برای‌ پتانسیل‌ شبه‌ تقریب‌ و‌ جایگزیده‌ اتمی‌ های‌

‌انجام‌شده‌است.‌‌SIESTAنتومی‌های‌مغزی‌و‌هسته‌با‌کد‌محاسباتی‌کواالکترون‌

 روش اربیتال اتمی جایگزیده  5-2-2
-‌های‌اتمی‌جایگزیده‌است‌که‌با‌بسط‌معادله‌کوهن‌ها‌ترکیب‌خطی‌از‌اربیتال‌مجموعه‌پایه‌‌‌SIESTAدر‌کد‌‌

های‌های‌اتمی،‌اربیتال‌ترکیب‌خطی‌اربیتال‌پردازد.‌‌می‌‌شم‌‌-معادله‌کوهنها‌به‌حل‌‌م‌بر‌مبنای‌این‌پایه‌ش‌

شکل‌می‌دهند‌که‌‌های‌مولکولی‌در‌حالت‌صحیح‌توابع‌پایه‌کند‌که‌بسط‌این‌اربیتال‌مولکولی‌را‌ایجاد‌می‌

های‌گذارند.‌در‌محاسبات‌یک‌ساختار‌الکترونی‌دو‌نوع‌تابع‌پایه،‌تابع‌نام‌می‌‌‌ها‌‌ها‌را‌سری‌پایهمجموع‌آن‌

های‌تک‌اتمی‌و‌دو‌اتمی‌که‌به‌دقت‌بیشتری‌‌اسلیتر‌و‌گوسین‌وجود‌دارد.‌توابع‌اسلیتر‌در‌ابتدا‌برای‌سامانه‌

کند‌از‌توابع‌گوسین‌‌ها‌ایجاد‌می‌یل‌مشکلاتی‌که‌در‌انتگرال‌نیاز‌دارند‌مورد‌استفاده‌قرار‌گرفت‌اما‌به‌دل

می‌ اربیتال‌استفاده‌ یک‌‌کنند.‌ و‌ شعاعی‌ تابع‌ یک‌ حاصلضرب‌ بخش،‌ دو‌ دارای‌ توابع‌ این‌ در‌ اتمی‌ های‌

ای‌که‌یک‌‌ی‌الکترون‌تا‌هسته‌بستگی‌دارد‌و‌از‌یک‌چند‌جمله‌هارمونیک‌کروی‌که‌تابع‌شعاعی‌به‌فاصله‌

اربیتالاست‌تشکیل‌شده‌و‌هارمونیک‌‌‌rی‌‌تابع‌نمایی‌در‌فاصله‌ اینجا‌نوع‌ ‌در‌ ها‌را‌مشخص‌‌های‌کروی‌

به‌عددهای‌کوانتومی‌‌،‌‌کنند‌می‌ تابع‌شعاعی‌ به‌عدد‌‌l,nدر‌حالی‌که‌ دارد‌هارمونیک‌کروی‌ ای‌‌هبستگی‌

‌و‌به‌صورت‌زیر‌نوشته‌می‌شود:‌‌‌وابسته‌است‌l,mکوانتومی‌

(8-2‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌𝛷𝑙𝑛𝑚(𝑟, 𝜃, 𝜑) = 𝑅𝑛,𝑙(𝑟)𝑌𝑙,𝑚(𝜃, 𝜑)‌

ی‌‌کند‌پس‌لازمه‌نتیجه‌ها‌مشخص‌می‌های‌اتمی‌را‌اندازه‌و‌شکل‌پایه‌دقت‌نتایج‌یک‌سامانه‌براساس‌اربیتال

های‌‌ها‌با‌پایه‌ین‌پایه‌ی‌پایه‌برای‌بسط‌توابع‌موج‌است.‌اتر‌محاسبات،‌انتخاب‌مناسب‌از‌یک‌مجموعه‌دقیق‌

برای‌‌‌‌(TZ)گانه‌‌و‌سه‌‌(DZ) ‌‌،‌دوگانه(SZ)‌‌شوند‌که‌به‌سه‌گروه‌زتای‌یگانهبسط‌داده‌می(‌‌ξچندگانه‌زتا‌)

[.‌که‌در‌اینجا‌زتای‌‌50شوند‌]های‌کروی‌مشترک‌تقسیم‌می‌با‌هماهنگ‌‌3و‌2و1یک‌تا‌سه‌تابع‌شعاعی‌‌

‌(‌استفاده‌می‌شود‌که‌از‌دقت‌بیشتر‌و‌زمان‌اجرای‌کمتری‌برخوردار‌است.‌‌DZPدوگانه‌قطبیده)
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 شبه پتانسیل 6-2-2
ی‌و‌والانسی‌تقسیم‌نمود‌حل‌معادله‌شرودینگر‌‌زهای‌مغ‌های‌یک‌اتم‌را‌به‌دو‌گروه‌الکترون‌اگر‌بتوان‌الکترون‌

دهند‌فته‌و‌هسته‌را‌پوشش‌می‌های‌داخلی‌اتم‌قرار‌گرهای‌مغزی‌در‌پوسته‌تر‌خواهد‌شد.‌الکترون‌بسیار‌ساده‌

به‌‌و‌در‌پیوندهای‌شیمیایی‌شرکت‌نمی‌ الکترونی‌بیشتر‌ آنها‌استتار‌هسته‌است.‌خواص‌ اثر‌ کنند‌و‌تنها‌

ی‌خارجی‌اتم‌قرار‌دارند‌و‌در‌پیوندهای‌شیمیایی‌مشارکت‌دارند‌مربوط‌‌الکترون‌های‌ظرفیت‌که‌در‌پوسته‌

رسامی‌ و‌ نمیرساناها‌ مورد‌ در‌ قضیه‌ این‌ که‌ قابلشود‌ الکترونناها‌ بنابراین‌ است‌ از‌‌توجه‌ را‌ مغزی‌ های‌

های‌مغزی‌‌اند‌و‌می‌توان‌به‌پتانسیل‌ناشی‌از‌الکترون‌و‌مستقل‌از‌محیط‌فرض‌شده‌‌‌کرده‌‌محاسبات‌حذف

‌[.‌51موثر‌یک‌شبه‌پتانسیل‌نسبت‌داد‌]‌برهمکنشهسته‌یک‌‌و

 سازی پارامترها بهینه  3-2
‌‌BLYPو‌تابعی‌‌‌‌GGAش‌شبه‌پتانسیل‌و‌تقریب‌شیب‌تعمیم‌یافته‌‌محاسبات‌پایان‌نامه‌با‌استفاده‌از‌رو‌

انجام‌شده‌است.‌ابتدا‌مختصات‌و‌پارامترهای‌‌‌‌SIESTAبا‌کد‌‌‌‌DFTی‌تابعی‌چگالی‌‌در‌چارچوب‌نظریه‌

شبکه‌تمام‌ساختارهای‌مورد‌مطالعه‌‌بهینه‌گردید.‌به‌همین‌جهت‌رسیدن‌به‌بهترین‌نتیجه‌و‌در‌پی‌آن‌‌

هایی‌نظیر‌‌انرژی‌قطع‌و‌تعداد‌‌متغیرافزایش‌دقت،‌سرعت‌همگرایی‌و‌کاهش‌زمان‌اجرای‌محاسبات‌باید‌‌

شود،‌بهینه‌کرد‌که‌در‌ادامه‌‌ی‌کل‌بر‌حسب‌این‌دو‌پارامتر‌بررسی‌می‌نقاط‌فضای‌وارون‌را‌که‌تغییرات‌انرژ

‌پردازیم.می‌‌‌عناصر‌به‌توضیح‌این

 سازی انرژی قطعانرژی قطع و بهینه 1-3-2
ای‌های‌فیزیکی‌‌از‌جمله‌پتانسیل‌و‌چگالی‌بار‌و‌انرژی‌در‌ساختارهای‌دوره‌کمیتبسیاری‌از‌‌ی‌‌برای‌محاسبه‌

های‌فیزیکی‌از‌فضای‌حقیقی‌به‌فضای‌وارون‌و‌از‌فضای‌وارون‌به‌فضای‌‌میتای‌ک‌و‌همچنین‌تبدیل‌فوریه‌

گیری‌باید‌فضا‌را‌‌محاسبه‌این‌انتگرال‌‌برای‌ها‌در‌این‌فضا‌محاسبه‌شود،‌‌گیری‌حقیقی‌باید‌برخی‌انتگرال
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‌‌را‌فاصله‌ی‌بین‌نقاط‌در‌فضای‌xΔشود،‌اگری‌انرژی‌قطع‌به‌صورت‌زیر‌نوشته‌می‌بندی‌کنیم.‌رابطه‌شبکه

‌انرژی‌قطع‌است.‌ cutEبردار‌موج‌تخت‌قطع‌و‌‌‌cKبندی‌شده‌قرار‌دهیم،‌در‌آنشبکه

𝐾𝑐 =
𝜋

∆𝑥
 →  𝐸𝑐𝑢𝑡 =

ℎ2𝑘2

2𝑚𝑒
 → 𝑖𝑓 𝑚, ℎ = 1 →  

𝜋

√2𝐸𝑐𝑢𝑡
(2-9‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)  

باشد‌در‌حالی‌که‌با‌تعداد‌این‌نقاط‌در‌فضای‌‌ی‌نقاط‌در‌این‌فضا‌عکس‌هم‌میرابطه‌انرژی‌قطع‌و‌فاصله‌

حقیقی‌رابطه‌مستقیم‌دارد‌به‌این‌شکل‌که‌هر‌چه‌انرژی‌قطع‌بیشتر‌باشد‌تعداد‌نقاط‌بیشتر‌و‌فاصله‌نقاط‌‌

گیری‌در‌فضای‌حقیقی‌‌رد‌و‌هرچه‌انرژی‌قطع‌و‌تعداد‌نقاط‌بیشتر‌باشد‌دقت‌در‌انتگرال‌کمتر‌را‌به‌دنبال‌دا

می‌ افزایش‌ مونوکلینیک‌‌نیز‌ ساختار‌ دو‌ برای‌ قطع‌ انرژی‌ مقادیر‌ ‌ هگزاگونال‌‌‌‌9I2Bi3)4(NHیابد.‌  و‌

9I2Bi3Cs(‌خلاصه‌و‌در‌شکل‌های‌‌1-2اند‌و‌مقادیر‌انرژی‌قطع‌بر‌حسب‌انرژی‌کل‌در‌جدول‌)بهینه‌شده‌

(2-1( و‌ ساختار‌‌آورده‌‌(‌‌2‌-2(‌ برای‌ کل‌ انرژی‌ تغییرات‌ روند‌ است.‌ انرژی‌‌‌‌9I2Bi3)4(NHشده‌ برحسب‌

‌.‌شودبه‌بعد‌یکنواخت‌می‌ Ry‌400 مقدار‌9I2Bi3Csو‌برای‌ساختار‌‌‌Ry‌350 قطع

 

 9I2Bi3)4(NHو  9I2Bi3Csبرای دو ساختار    (eV)برحسب انرژی کل  (Ry): انرژی قطع   1- 2جدول

 

‌

450 Ry‌400 Ry‌350 Ry‌300 Ry‌200 Ry‌100 Ry‌
‌انرژی‌قطع‌

9I2Bi3)4(NH 

-53473.799‌-53473.799‌-53473.800‌-53473.805‌-53473.860‌-53475.127 

انرژی‌کل‌‌

(eV‌)‌

600 Ry‌500 Ry 400 Ry‌300 Ry‌200 Ry‌100 Ry‌
‌انرژی‌قطع‌

9I2Bi3Cs‌‌

-25170.844‌-25170.855‌-25170.870‌-25170.902‌-25171.083‌-25172.257 

انرژی‌کل‌‌

(eV‌)‌
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‌
 

 
 
 
 
 
 

 

 9I2Bi3Cs:نمودار انرژی قطع بر حسب انرژی کل ساختار  1- 2شکل 

‌

‌

 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 9I2Bi3)4(NH:نمودار انرژی قطع بر حسب انرژی کل ساختار 2- 2شکل 

 

 

 در فضای وارون kبندی و تعداد نقاط تعیین بردار شبکه 2-3-2
در‌فضای‌وارون‌‌‌‌‌kبندی‌و‌تعداد‌نقاطمحاسبات‌باید‌بردار‌شبکه‌برای‌کاهش‌خطا‌و‌افزایش‌سرعت‌اجرای‌‌

از‌روش‌منخارست‌پک‌استفاده‌می‌کند‌که‌در‌راستای‌آزادی‌و‌‌‌SIESTAرا‌نیز‌بهینه‌کرد.‌کد‌محاسباتی‌

𝑁ای‌ساختار‌و‌به‌صورتدوره‌ × 𝑀 × 𝐾 9  شود‌.‌برای‌ساختار‌مونوکلینیکانجام‌می‌I2Bi3)4(NHکه‌‌‌‌𝑎 ≠
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𝑏 ≠ 𝑐 بردار‌‌‌‌ از‌ 𝑁 هست‌ × 𝑀 × 𝐾هگزاگونال ساختار‌ برای‌ 𝑎که‌‌‌‌9I2Bi3Cs و‌ = 𝑏 ≠ 𝑐بردار‌‌‌‌‌ از‌

𝑁 × 𝑁 × 𝐾‌ استفاده‌شد.‌برای‌بهینه‌کردن‌تعداد‌نقاط‌kابتدا‌مقدار‌انرژی‌قطع‌بهینه‌را‌در‌فایل‌ورودی‌‌‌

انرژی‌کل‌برحسب‌‌دهیم.‌تغییرات‌‌تغییر‌می‌‌‌‌‌N×M×Kقرار‌داده‌سپس‌مقدارها‌را‌برای‌دو‌ساختار‌برای

آورده‌شده‌است.‌بردار‌بهینه‌به‌ترتیب‌برای‌دو‌ساختار‌‌‌‌(4-2و‌)‌‌‌(‌3-2(‌و‌شکل‌)2-2در‌جدول‌)‌‌k  بردار

4 × 8 × 8و‌‌‌‌3 × 8 × استفاده‌‌ نیز‌از‌همین‌مقادیر‌بهینه‌‌‌‌ترکیبی‌بدست‌آمده‌است‌که‌برای‌ساختارهای‌‌‌‌3

قرار‌داده‌و‌موقعیت‌ها‌و‌پارامترهای‌‌‌‌را‌در‌فایل‌ورودی‌kشد‌سپس‌مقادیر‌بهینه‌انرژی‌قطع‌و‌بردار‌شبکه‌

‌شبکه‌ساختارها‌را‌واهلش‌و‌بهینه‌کردیم.‌

 

 

‌
 

‌
 9I2Bi3)4(NHو 9I2Bi3Csبرای دو ساختار     kانرژی کل  بر حسب بردار شبکه بندی    2- 2جدول  

 

 

 

‌
 

 

 

 

 

 

 

8 × 15 × 6 7 × 13 × 5 6 × 10 × 4 4 × 8 × 3 3 × 5 ×   ‌K4(NH(بردار 2

‌(eV)انرژی‌کل‌ 53473.799515- 53473.799507- 53473.799507- 53473.799507- 53473.799507-

13 × 13 × 5 10 × 10 × 4 8 × 8 × 3 5 × 5 × 2 3 × 3 × ‌K‌)3(Csبردار‌ 1

‌(eV)انرژی‌کل‌ 25170.859466- 25170.855563- 25170.855531- 25170.855531- 25170.855531-
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 9I2Bi3)4(NHساختار   k:نمودار نقاط شبکه وارون  3- 2شکل 

 

‌

‌
 

 

 

 

 

 

 

 

 
 9I2Bi3Csساختار   k:نمودار نقاط شبکه وارون  4-2شکل 
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 3فصل 

 

 

 ترکیبی و خالص های نمونه الکترونی خواص  بررسینتایج  :  
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های‌خالص‌و‌ترکیبی‌شامل‌ساختار‌نواری،‌چگالی‌‌در‌این‌فصل‌به‌مطالعه‌و‌بررسی‌خواص‌الکترونی‌نمونه‌

‌پردازیم.‌‌می‌و‌ثابت‌شبکه‌‌‌‌ PDOSو‌چگالی‌حالت‌های‌جزئی‌DOSحالت‌هی‌کلی‌

 ساختار نواری  1-3
نواری‌و‌همچنین‌‌گافتوان‌گاف‌نواری‌ساختار،‌مستقیم‌یا‌غیرمستقیم‌بودن‌‌با‌استفاده‌از‌ساختار‌نواری‌می

ها‌ابتدا‌باید‌محاسبات‌ی‌ساختار‌نواری‌پروسکایتروند‌تغییرات‌در‌آن‌را‌نیز‌بدست‌آورد.‌به‌منظور‌محاسبه‌

خودسازگار‌انجام‌شود‌تا‌انرژی‌فرمی‌هر‌ساختار‌بدست‌آید.‌برای‌محاسبه‌نوارهای‌انرژی‌باید‌مسیر‌مناسبی‌‌

گیری‌در‌فضای‌وارون‌در‌ناحیه‌کاهش‌ناپذیر‌بریلوئن‌انتخاب‌‌ل‌که‌بیشترین‌تقارن‌را‌دارد‌برای‌مسیر‌انتگرا

گیری‌در‌فضای‌وارون‌برای‌محاسبه‌ساختار‌نواری‌پروسکایت‌ها‌در‌فاز‌‌(‌مسیر‌انتگرال1-‌3شود.‌شکل‌)

است.‌مونوکلینیک‌و‌هگزاگونال‌را‌نشان‌می‌دهد‌که‌از‌این‌مسیر‌‌برای‌رسم‌ساختار‌نواری‌استفاده‌شده‌

از‌کد‌محاسباتی‌‌ساختار‌نواری‌با‌استفاده‌‌‚های‌موردنیاز‌و‌ساختارهای‌مورد‌مطالعه‌‌بعد‌از‌بهینه‌سازی‌داده‌

SIESTAبه‌جز‌یک‌ساختار‌‌‌‌ برای‌همه‌ساختارها‌ ‌ نواری‌غیرمستقیم‌ این‌محاسبات‌گاف‌ محاسبه‌شد.‌

(9Br2Bi3Cs  )ی‌نوار‌ظرفیت‌در‌یک‌عدد‌موج‌‌دهد.‌در‌این‌ساختارها‌‌بیشینه‌را‌نشان‌می‌kبا‌کمینه‌نوار‌‌‌‌

نشان‌می‌دهد‌که‌گاف‌نواری‌برای‌‌‌DFTاست.‌محاسبات‌انجام‌شده‌با‌استفاده‌از‌روش‌‌رسانش‌قرار‌نگرفته‌

های‌نیمرسانا‌کمتر‌از‌مقدار‌تجربی‌است‌و‌این‌تفاوت‌‌به‌این‌دلیل‌است‌که‌روش‌نظریه‌تابع‌‌پروسکایت

باشد.‌این‌کاهش‌چگالی‌بر‌پایه‌توابع‌موج‌پایه‌است‌در‌حالی‌که‌گاف‌نواری‌ویژگی‌حالت‌های‌برانگیخته‌می

یابد.‌ساختار‌نواری‌محاسبه‌‌تا‌حدودی‌بهبود‌می‌GGA-BLYP تقریب‌‌های‌تابعی‌مثل‌‌با‌استفاده‌از‌تصحیح

-‌2های‌)ولت‌در‌شکلالکترون‌‌‌-3 تا‌‌3 بازه در‌‌GGA-BLYPشده‌ساختارهای‌خالص‌و‌ترکیبی‌با‌تقریب‌‌

(‌گاف‌نواری‌‌3-3دهد.‌در‌جدول‌)می‌(‌قابل‌مشاهده‌است.‌خط‌نقطه‌چین‌)انرژی‌صفر(‌تراز‌فرمی‌را‌نشان3

 ساختارهای‌مورد‌مطالعه‌در‌این‌پایان‌نامه‌با‌نتایج‌دیگران‌مقایسه‌شده‌‌است.‌محاسبه‌شده‌برای
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‌

‌

‌

 

 ب(                                    الف(                                 

 : فاز های الف( هگزاگونال و ب( مونوکلینیک  1-3شکل 

‌

الکترون‌ولت‌و‌گاف‌غیر‌مستقیم‌‌‌‌1.3باتوجه‌به‌اینکه‌سلول‌خورشیدی‌ایده‌ال‌دارای‌گاف‌انرژی‌مستقیم‌‌

الکترون‌ولت‌است‌بنابراین‌سلول‌خورشیدی‌مناسب‌باید‌دارای‌گاف‌انرژی‌در‌این‌محدوده‌باشد.‌باریک‌‌‌‌1.1

ل‌موج‌های‌بالاتری‌از‌نور‌را‌‌بودن‌)کمتر(‌گاف‌نواری‌این‌امکان‌را‌به‌وجود‌می‌اورد‌که‌ماده‌بتواند‌طو

و‌ترکیب‌‌‌‌Biبه‌جای‌‌‌‌Inجذب‌کند‌.‌در‌این‌پژوهش‌قصد‌داریم‌به‌منظور‌مهندسی‌گاف‌نواری‌‌با‌آلایش‌‌

Csو‌‌‌‌MAدر‌جایگاه‌‌‌‌A9سلول‌خورشیدی‌‌‌‌X2Bi3Aروند‌تغییر‌گاف‌را‌بررسی‌کنیم.‌تزریق‌ناخالصی‌در‌‌‌‌

د.‌‌نمی‌شونزدیک‌فرمی‌‌‌رسانش‌و‌ظرفیت‌شده‌و‌به‌ترازهای‌نوار‌‌داخل‌نیمه‌رساناها‌باعث‌جابه‌جایی‌تراز

هنگامی‌که‌چنین‌ترازهایی‌در‌داخل‌نیمه‌رسانا‌به‌وجود‌می‌آیند‌تاثیر‌قابل‌ملاحظه‌ای‌بر‌خصوصیات‌‌

به‌‌‌‌Inمشهود‌است‌با‌افزودن‌‌(‌‌2-‌3و‌شکل‌)(‌‌1-‌3الکترونی‌و‌اپتیکی‌ماده‌دارد.‌همانطور‌که‌در‌جدول‌)‌

گاف‌کاهش‌‌‌‌x=1با‌غلظت‌‌‌‌9BrxInx-2Bi3Csو‌‌‌‌9IxInx-2Bi3MA و‌‌   x=0.5.1ظت‌‌با‌غل‌‌9IxInx-2Bi3Csترکیب‌‌

به‌گاف‌نواری‌ایده‌ال‌برای‌‌‌‌ 9I2Bi2CsMAو‌‌‌‌9I2MABi2Csدر‌ساختارهای‌‌‌‌MAوCsمی‌یابد‌و‌با‌ترکیب‌‌

گاف‌نواری‌‌‌‌x=1با‌غلظت‌‌‌‌9IxInx-2MABi2Csبه‌ساختار‌‌‌‌‌Inسلول‌خورشیدی‌دست‌نیافتیم‌اما‌با‌افزودن‌‌

‌در‌حدود‌گاف‌نواری‌ایده‌ال‌قرار‌گرفت.‌
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‌
 9X2Bi3Aسلول خورشیدی   A,Bi: ساختار نواری ساختارهای خالص و ترکیبی در سایت  2- 3شکل 

‌
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 : مقایسه گاف نواری محاسبه شده برای ساختارهای مورد مطالعه در این پژوهش و با دیگران   1- 3جدول  

 گاف‌نواری‌دیگر‌پژوهش‌ها‌

‌)نوع‌پژوهش‌و‌نوع‌گاف(‌

‌گاف‌نواری‌در‌این‌پژوهش‌

[GGA(BLYP)-نوع‌‌]گاف 
‌ساختار‌ها‌

1.6 eV(Indirect-SOC)[52] 1.51 eV(Indirect) 9I2Bi3Cs 

2.66 eV (direct-

HSE06+SOC) [53] 
1.6 eV (Direct) 9Br2Bi3Cs 

1.5eV(indirect-SOC)[52] 1.66 eV(Indirect) 9I2Bi3MA 

1.42eV(Direct-GGA)[54] 1.33(Indirect) 9I2Bi3)4(NH 

- 0.96eV(Indirect) 9I5In.1.5Bi3Cs 

1.3eV(Indirect-SOC)[55] 1.07eV(Indirect) 9BiInI3Cs 

- 0.41eV(Indirect) 9BiInBr3Cs 

- 1.04 eV(Indirect) 9BiInI3MA 

1.67eV(Indirect-SOC)[56] 1.52 eV(Indirect) 9I2Bi2CsMA 

1.73eV(indirect-SOC)[56] 1.65 eV(Indirect) 9I2MABi2Cs 

- 1.13(Indirect) 9MABiInI2Cs 

  و جزئی چگالی حالت کلی2-3
توان‌توزیع‌الکترونی‌را‌در‌‌های‌مجاز‌در‌واحد‌انرژی‌است،‌می‌با‌استفاده‌از‌چگالی‌حالت‌که‌تعداد‌حالت‌

آورد.‌چگالی‌حالت‌خصوصیات بدست‌ انرژی‌ ویژگی‌‌طیف‌ و‌دیگر‌ گرمایی‌ و‌ و‌‌الکترونی‌ مواد‌رسانا‌ های‌

های‌اتم‌در‌‌ه‌مشارکت‌اربیتالکند.‌برای‌اینکه‌نحونیمرسانا‌و‌بستگی‌این‌خواص‌به‌ابعاد‌ماده‌را‌تعیین‌می‌

ها‌مستقیم‌‌کنیم.‌در‌چگالی‌حالتچگالی‌حالت‌و‌پیوندها‌را‌بررسی‌کنیم‌از‌چگالی‌حالت‌جزئی‌استفاده‌می‌
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ای‌از‌طیف‌چگالی‌‌توان‌مقدار‌آن‌را‌بدست‌آورد.‌ناحیه‌شود‌ولی‌می‌مشخص‌نمی‌‌‌یا‌غیرمستقیم‌بودن‌گاف‌

د‌که‌با‌مقادیر‌بدست‌آمده‌از‌ساختار‌نواری‌همخوانی‌دارد.‌‌دهحالت‌که‌صفر‌است‌انرژی‌فرمی‌را‌نشان‌می‌

شود.‌‌های‌اتم‌نوار‌رسانش‌و‌نوار‌ظرفیت‌مشخص‌می‌با‌بررسی‌چگالی‌حالت‌جزئی‌برای‌هر‌ماده‌سهم‌اربیتال‌

ها‌مانند‌رسانش‌ها‌در‌نزدیکی‌تراز‌فرمی‌به‌این‌خاطر‌که‌بسیاری‌از‌ویژگی‌با‌توجه‌به‌این‌که‌چگالی‌حالت

در‌چگالی‌‌‌‌S,Pشود‌که‌سهم‌اربیتال‌های‌‌به‌این‌حالت‌ها‌بستگی‌دارد،‌بسیار‌مهم‌است،‌دیده‌می‌‌‌الکتریکی

اتم‌‌‌.حالت‌سیستم‌نقش‌بیشتری‌دارند‌ الکترونی‌لایه‌ظرفیت‌ های‌کار‌شده‌در‌ساختارهای‌مورد‌‌آرایش‌

‌مطالعه‌در‌این‌پژوهش‌به‌شرح‌زیر‌است:

‌
1Cs : [Xe]6s‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌36p2Bi : [Xe] 6s‌‌‌‌‌‌55p2I  : [kr] 5s‌‌‌‌‌‌‌‌15p2In : [kr] 5s 

64p2Br : [Ar] 4s‌‌‌‌‌‌32p2N  : 2s ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌22p2C  : 2s‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌2H  : 1s‌

‌

با‌استفاده‌از‌چگالی‌حالتها‌می‌توان‌‌تعداد‌حالتهای‌اشغال‌شده‌در‌یک‌بازه‌انرژی‌مشخص‌از‌یک‌نوار‌را‌‌

جذب‌و‌گسیل‌ناشی‌از‌گذار‌های‌درون‌نواری‌نیاز‌هست‌که‌چگالی‌حالت‌‌بدست‌آورد.‌برای‌محاسبه‌طیف‌‌

ها‌را‌داشته‌باشیم.‌ساختارها‌نیمه‌رسانا‌هستند‌که‌چگالی‌حالت‌نوارهای‌ظرفیت‌و‌رسانش‌با‌گاف‌از‌هم‌‌

جدا‌شده‌اند‌و‌مقادیر‌محاسبه‌شده‌در‌این‌نمودارها‌‌با‌مقادیر‌بدست‌آمده‌از‌ساختار‌نواری‌در‌توافق‌خوبی‌‌

برای‌ساختارهای‌خالص‌و‌‌ترکیبی‌رسم‌شده‌‌‌‌ی‌کلی‌(چگالی‌حالتها5-3(‌تا‌)3-3ست.‌در‌شکل‌های‌)ا

است.‌با‌مقایسه‌این‌نمودارهای‌ساختارهای‌آلایش‌یافته‌‌با‌ساختارهای‌خالص‌تغییر‌گاف‌قابل‌مشاهده‌‌

 2Bi3Cs-ی‌‌‌ساختارهای‌ترکیب‌‌ 9X2B3Aدر‌ساختارهای‌خالص‌یعنی‌در‌‌‌‌Biدر‌سایت‌‌ Inاست‌که‌با‌آلایش‌‌

9IyIny-2BixMAx-3Cs 9InxBrx-2Bi3,Cs 9IxInxگاف‌انرژی‌کاهش‌می‌یابد‌و‌آلایش‌‌MAدر‌سایت‌‌‌‌Aسبب‌‌‌‌

 2Bi3Cs-بیشترین‌کاهش‌گاف‌نواری‌مربوط‌به‌‌آلایش‌ایندیوم‌در‌ساختار‌‌‌‌. افزایش‌گاف‌نواری‌می‌شود

9BrxInx‌‌‌‌.است‌که‌گاف‌نواری‌کاهش‌قابل‌توجهی‌پیدا‌کرده‌که‌به‌دلیل‌افزایش‌خاصیت‌فلزی‌ماده‌است

بین‌شعاع‌یونی‌و‌گاف‌رابطه‌مستقیم‌وجود‌داردبه‌این‌صورت‌که‌هرچه‌شعاع‌یونی‌کمتر‌باشد‌هیبریداسیون‌
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ه‌نوار‌رسانش‌بین‌ترازهای‌الکترونی‌نوار‌ظرفیت‌و‌رسانش‌در‌ساختارهای‌نواری‌بیشتر‌می‌شود،‌در‌نتیج

‌‌MAاز‌‌Csو‌‌‌Biاز‌‌In[.‌شعاع‌یونی‌57به‌سمت‌پایین‌شیفت‌پیدا‌می‌کند‌و‌گاف‌نواری‌کاهش‌می‌یابد‌]

با‌افزودن‌‌کمتر‌است‌‌‌ به‌‌‌‌MAگاف‌نواری‌کاهش‌و‌با‌افزودن‌‌‌‌Biبه‌ساختار‌در‌کنار‌‌‌‌Inبه‌همین‌دلیل‌

گاف‌به‌دلیل‌الکترونگاتیوی‌بیشتر‌‌گاف‌نواری‌افزایش‌می‌یابد‌و‌همچنین‌این‌تغییر‌‌‌‌Csساختار‌در‌کنار‌‌

Inنسبت‌‌‌‌Biهم‌رخ‌می‌دهد‌چون‌تراز‌انرژی‌یک‌عنصر‌رابطه‌معکوس‌با‌الکترونگاتیوی‌دارد‌در‌نتیجه‌در‌‌‌‌

‌[.‌58نوار‌رسانش‌تراز‌انرژی‌به‌سمت‌پایین‌جا‌به‌جا‌می‌شوند‌و‌باعث‌کاهش‌گاف‌نواری‌می‌شود‌]‌

دار‌چگالی‌حالت‌ها‌مشخص‌شود‌از‌چگالی‌حالت‌های‌‌برای‌اینکه‌سهم‌هریک‌از‌اربیتالهای‌اتم‌در‌نمو

جزئی‌استفاده‌می‌کنیم.‌چگالی‌حالت‌های‌‌جزئی‌برای‌ساختارهای‌خالص‌و‌ترکیبی‌محاسبه‌و‌در‌شکل‌‌

‌(‌نشان‌داده‌شده‌اند.‌‌‌11-3(‌تا‌شکل‌)‌6-‌3های‌)

نقش‌‌ فرمی‌ تراز‌ نزدیکی‌ در‌ کننده‌ شرکت‌ اتم‌ های‌ اربیتال‌ وجزئی‌ کلی‌ حالتهای‌ چگالی‌ در‌‌در‌ مهمی‌

رسانندگی‌الکتریکی‌ساختار‌دارند‌و‌در‌این‌محدوده‌نقش‌عمده‌ای‌درچگالی‌حالت‌های‌کل‌ترکیب‌ایفا‌‌

می‌کند‌.‌اربیتال‌های‌اتم‌هایی‌که‌سهم‌ناچیزی‌دارند‌بیشتر‌مغزه‌هستند‌و‌در‌رسانش‌شرکت‌نمی‌کنند.‌‌

برای‌اشغال‌شدن‌و‌چگالی‌حالت‌‌‌‌قله‌ها‌در‌این‌نمودارها‌نشان‌دهنده‌تعداد‌حالات‌بیشتر‌در‌نوار‌انرژی

نمودارهای‌چگالی‌حالت‌جزئی‌‌ به‌ باتوجه‌ نیست.‌ اشغال‌ برای‌ که‌هیچ‌حالتی‌ این‌معناست‌ به‌ نیز‌ صفر‌

‌9I2Bi3Csساختارهای‌خالص‌و‌ادامه‌ساختارهای‌آلایش‌یافته‌بیشترین‌سهم‌در‌نوار‌رسانش‌برای‌ساختار‌‌

است‌و‌به‌همین‌‌‌‌I-5pو‌بیشترین‌سهم‌برای‌نوار‌ظرفیت‌مربوط‌‌‌‌‌‌Biاتم‌‌‌‌6pو‌‌‌‌Iاتم‌‌5pمربوط‌به‌اربیتال‌‌

است‌‌‌4p -Brو‌نوار‌ظرفیت‌‌‌‌‌‌5p-Biمربوط‌‌9Br2Bi3Csترتیب‌بیشترین‌سهم‌در‌نوار‌رسانش‌برای‌ساختار‌‌

همینطور‌بیشترین‌‌‌‌است.‌‌9I2Bi3Csدر‌دیگر‌ساختارها‌بیشترین‌سهم‌در‌نوار‌رسانش‌و‌ظرفیت‌مشابه‌ساختار‌‌

برای‌‌‌‌6p-Biدر‌نوار‌رسانش‌مربوط‌به‌‌‌‌9IxInx-2Bi3Csش‌برای‌ساختار‌آلاییده‌با‌ایندیوم‌‌سهم‌در‌نوار‌رسان

و‌بیشترین‌سهم‌در‌نوار‌ظرفیت‌‌‌‌5/0برای‌غلظت‌‌‌‌In-5pو‌‌‌‌1برای‌غلظت‌‌‌‌In-5sو‌‌‌‌5/0و‌1هر‌دو‌غلظت‌‌
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بیشترین‌سهم‌‌‌‌9BrxInx-2Bi3,Cs 9IxInx-2Bi3MAدر‌ساختار‌‌‌‌Inاست‌.‌در‌آلایش‌‌‌‌‌‌Iاتم‌‌5pمتعلق‌به‌اربیتال‌‌

‌می‌شود.‌‌‌I-5p,Br-4pو‌‌Bi-6p , In-5sدر‌نوار‌رسانش‌‌و‌ظرفیت‌به‌ترتیب‌مربوط‌به‌

‌‌MAصورت‌گرفته‌است‌با‌افزودن‌ناخالصی‌‌‌‌A,Bکه‌آلایش‌در‌دو‌سایت‌‌‌‌9IyIny-2BixMAx-3Csدر‌ساختار‌‌

‌Bدر‌سایت‌‌‌‌Inگاف‌نواری‌افزایش‌می‌یابد‌این‌در‌حالی‌است‌که‌با‌آلایش‌‌‌‌x=1,2در‌غلظت‌‌‌‌Aبه‌سایت‌‌

3Cs-در‌ترکیب‌سبب‌کاهش‌گاف‌نواری‌می‌شود.‌بیشترین‌سهم‌در‌نوار‌رسانش‌‌و‌ظرفیت‌در‌ترکیب‌‌

9IyIny-2BixMAx6به‌ترتیب‌مربوط‌به‌‌‌‌نیز‌‌‌p-5s,Bi-In‌5و‌‌‌p -I‌‌.پاراگراف‌قبلی‌ذکر‌شد‌‌‌2دلیل‌در‌‌می‌شود‌

‌
 

 

 9X2Bi3A: چگالی حالت کلی ساختارهای خالص سلول خورشیدی  3-3شکل 

 

‌

‌
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 9XxInx-2Bi3A(A=Cs,MA,X=I,Br,x=0.5,1)ترکیب های  یحالت کل ی: چگال 4-3شکل 

 x=1,2,y=0,19IyIny-2BixMAx-3Cs)(‌‌: چگالی حالتهای کلی ساختارهای ترکیب های 5-3شکل 
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با‌بررسی‌این‌نتایج‌مشاهده‌می‌شود‌که‌تراکم‌حالات‌در‌نزدیکی‌انرژی‌فرمی‌برای‌ساختار‌های‌متشکل‌از‌‌

Inمی‌شوند‌که‌این‌به‌دلیل‌حضور‌‌گاف‌نواری‌نسبت‌به‌ساختار‌های‌دیگر‌بیشتر‌است‌و‌باعث‌کاهش‌‌‌In‌‌

 .در‌نوار‌رسانش‌است‌‌اتم‌های‌ایندیوم‌‌‌s,pاربیتال‌های‌‌و‌شرکت‌
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 9Br2Bi3, Cs 9I2Bi3Cs: چگالی حالتهای جزئی ساختارهای  6-3شکل 
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 9I2Bi3MA: چگالی حالتهای جزئی ساختار های  ۷- 3شکل 
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 9I2Bi3(NH): چگالی حالتهای جزئی ساختار   ۸-3شکل 
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  9I.5In.5Bi13Csو 9BiInI3Cs : چگالی حالتهای جزئی ترکیب های  ۹- 3شکل 
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 MA3BiInI 9: چگالی حالتهای جزئی ترکیب  1۰-3شکل 
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 Cs3BiInBr 9: چگالی حالتهای جزئی ترکیب  11-3 شکل
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 9I2Bi2CsMA: چگالی حالتهای جزئی ترکیب  12-3 شکل
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 9I2MABi2Cs: چگالی حالتهای جزئی ترکیب  13-3شکل 
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 9MABiInI2Cs ب یترک یجزئ  یحالتها ی: چگال 14-3شکل 
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 ثابت شبکه  3-3
ثابت‌شبکه‌از‌پارامترهای‌مهم‌محاسبات‌نظری‌می‌باشد.‌ثابت‌های‌شبکه‌اولیه‌همان‌ثابت‌های‌شبکه‌‌

شود‌‌تجربی‌می‌باشند‌که‌با‌محاسبات‌انجام‌شده‌بهینه‌می‌شوند.‌بهینه‌شدن‌ثابت‌های‌شبکه‌باعث‌می‌‌

‌که‌شبکه‌در‌حالت‌‌بیشترین‌پایداری‌و‌کمترین‌انرژی‌قرار‌گیرد.‌

مقدار‌ثابت‌شبکه‌با‌مقدار‌گاف‌نواری‌رابطه‌معکوس‌دارد‌به‌این‌صورت‌که‌با‌افزایش‌ثابت‌شبکه‌گاف‌‌‌

کمترین‌انرژی‌که‌باید‌به‌الکترون‌های‌ظرفیت‌در‌نوار‌ظرفیت‌داده‌شود‌تا‌آزادانه‌‌‌‌.نواری‌کاهش‌می‌یابد‌

با‌افزایش‌ثابت‌شبکه‌‌ده‌حرکت‌کنند‌و‌به‌الکترون‌های‌رسانا‌تبدیل‌شوند‌گاف‌انرژی‌است‌بنابراین‌‌در‌ما

فاصله‌بین‌اتمی‌الکترون‌های‌ظرفیت‌بیشتر‌شده‌و‌انرژی‌کمتری‌نیاز‌دارند‌تا‌در‌رسانش‌شرکت‌کنند‌که‌‌

که‌الکترون‌ها‌به‌اتم‌‌نتیجه‌ی‌آن‌کاهش‌گاف‌نواری‌است.‌عمدتا‌طول‌پیوند‌بزرگتر‌نشان‌دهنده‌این‌است‌‌

نیاز‌هست‌که‌منجر‌به‌کاهش‌شکاف‌‌ انرژی‌کمتری‌برای‌جدایی‌ بنابراین‌ به‌شکل‌قوی‌متصل‌نیستند.‌

(‌مقادیر‌ثابت‌های‌شبکه‌اولیه‌و‌ثابت‌های‌شبکه‌بهینه‌شده‌برای‌انواع‌‌3-2انرژی‌می‌شود.‌‌در‌جدول‌)‌

-‌2ت.‌با‌مقایسه‌نتایج‌ثابت‌شبکه‌در‌جدول‌)ساختارهای‌مورد‌مطالعه‌در‌این‌پایان‌نامه‌نشان‌داده‌شده‌اس‌

(‌رابطه‌معکوس‌بین‌گاف‌و‌ثابت‌شبکه‌مشهود‌می‌‌1-2(‌با‌گاف‌های‌نواری‌محاسبه‌شده‌در‌جدول‌)3

‌.‌را‌نشان‌می‌دهد‌‌9I2Bi3)4(NHو‌I 2Bi3Cs(‌سلول‌اولیه‌ساختار‌12-3باشد.‌شکل‌)

 

 

‌
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 ش مورد مطالعه قبل و بعد از واهل  ی ساختارها  یا یشبکه و زوا  ی: ثابت ها   2- 3جدول

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

γ β α c b a 

‌ثابتهای‌شبکه‌و‌

‌زوایای‌اولیه‌

 ساختارها‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

120.000 90.000 90.000 41.428 16.336 16.336 9I2Bi3Cs 

119.833 90.713 89.286 38.273 15.468 15.468 9Br2Bi3Cs 

120.000 90.000 90.000 41.428 16.336 16.336 9I2Bi3MA 

90.000 86.614 90.000 39.418 15.423 27.607 9I2Bi3)4(NH 

120.000 90.000 90.00 41.428 16.336 16.336 9I5In.1.5Bi3Cs 

120.000 90.000 90.000 41.428 16.336 16.336 9BiInI3Cs 

119.833 90.713 89.286 38.273 15.468 15.468 9BiInBr3Cs 

120.000 90.000 90.00 41.428 16.336 16.336 9BiInI3MA 

120.000 90.000 90.000 41.428 16.336 15.336 9I2Bi2CsMA 

120.000 90.000 90.00 41.428 16.336 16.336 9I2MABi2Cs 

120.000 90.000 90.00 41.428 16.336 16.336 9MABiInI2Cs 

γ β α c b a 

‌ثابتهای‌شبکه‌و‌‌

‌زوایای‌نهایی‌

 ساختارها‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

120.014 90.000 90.000 41.074 16.219 16.219 9I2Bi3Cs 

119.865 90.168 89.831 37.819 15.063 15.063 9Br2Bi3Cs 

119.838 91.992 86.550 41.773 15.785 15.702 9I2Bi3MA 

90.002 86.522 89.996 39.029 15.084 27.076 9I2Bi3)4(NH 

120.088 89.982 90.017 40.911 16.114 16.114 9I5In.1.5Bi3Cs 

120.117 90.144 89.855 40.700 16.083 16.083 9BiInI3Cs 

119.931 89.966 89.856 37.064 14.858 14.879 9BiInBr3Cs 

120.105 88.770 88.253 41.304 15.797 15.660 9BiInI3MA 

120.127 92.890 88.207 41.430 16.091 15.846 9I2Bi2CsMA 

120.523 90.382 88.289 41.049 16.011 15.939 9I2MABi2Cs 

120.523 90.382 88.289 41.049 16.011 15.939 9MABiInI2Cs 
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‌الف‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ب‌‌‌‌‌‌

  9I2Bi3)4(NHب( 9I2Bi3Cs: سلول اولیه الف(  15-3شکل 
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کایتی    9X2B3Aنتایج : بررسی خواص اپتیکی سلول های خورشیدی پروس
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   اپتیکی خواص 1-4

ای‌های‌اپتیکی‌برجسته‌پروسکایتی‌به‌دلیل‌ویژگی‌های‌خورشیدی‌‌های‌خورشیدی،‌سلول‌در‌میان‌سلول‌

فتوولتا دارند‌در‌صنعت‌ اپتیکی‌سلول‌‌‌‌ییکه‌ بررسی‌خواص‌ به‌ این‌فصل‌ در‌ ایفا‌می‌کنند.‌ نقش‌مهمی‌

و‌در‌ادامه‌آلایش‌‌‌9X2B3A (, B = Bi/In, X = I/Br4A = Cs/MA/NH)خورشیدی‌پروسکایتی‌با‌ساختار‌

In در‌سایت‌‌B3(و‌‌‌NH3MA(CHدر‌سایت‌‌Aپردازیم.‌‌می‌‌‌

های‌‌ناکاملی ها،‌‌ها،‌‌برانگیختگیناخالصی نواری،‌‌ ساختار بررسی برای مهم‌‌ ابزار جامدات،‌یک اپتیکی خواص

مشاهده‌هستند‌ قابل خواصی‌که‌‌ بعضی مغناطیسی‌هستند. هایبرانگیختگی و شبکه موضعی،‌ارتعاشات

گیری‌تابع‌‌گیری‌می‌شوند‌که‌از‌این‌اندازهها‌اندازهآزمایش‌بازتاب،‌عبور،‌جذب‌و‌پراکندگی‌نور‌در‌‌ مانند‌

را‌می‌دی‌ اپتیکی‌ و‌رسانندگی‌ تابع‌دی‌الکتریک‌ آورد.‌  مختلط‌ رسانندگی و مختلط‌ الکتریکتوان‌بدست‌

های‌های‌اپتیکی‌در‌مواد،‌‌انتقال‌[.‌منشا‌ویژگی‌58شوند‌]‌می مربوط جامد‌ در انرژی نواری ساختار به مستقیماً

 به‌ بردن پی برایهای‌اشغال‌نشده‌در‌ساختار‌نواری‌است.‌‌های‌اشغال‌شده‌به‌حالتری‌از‌حالتبین‌نوا

 استفاده مورد عملا که اپتیکی،‌ به‌خواص مربوط کاربردهای‌ از‌ بعضی به مواد،‌ اپتیکی‌ خواص‌ بررسی اهمیت

بهمی‌ اشاره گیرند،می‌ قرار  در اپتیکی جذب نورگسیل،‌ دیودهای الکتریک‌دردی‌ تابع‌‌‌:مثال عنوان کنیم.‌

 در نورگسیل‌ طیف آشکارسازها، در اکسیتون انرژی‌بستگی خورشیدی، هایسلول  در اپتیکی گاف ها،لیزر‌

رود‌‌می‌ کار به‌‌ ...و ها‌ دی وی‌ دی در‌ کامپتون‌ پراکندگی ها،در‌لامپ‌ رامان‌ پراکندگی کامپیوتر، مانیتورهای

توان‌با‌استفاده‌از‌خصوصیات‌اپتیکی‌آن‌ماده‌بدست‌آورد،‌به‌عنوان‌‌[.‌عملکرد‌الکتریکی‌ماده‌را‌می‌59]

ثابت‌ ضریبمثال‌ مانند‌ اپتیکی‌ امواج‌‌های‌ پراکندگی‌ و‌ انتشار‌ توصیف‌ برای‌ خاموشی‌ و‌ شکست‌ های‌

های‌‌ها‌برای‌بدست‌آوردن‌ثابتترین‌روش‌گیرند.‌یکی‌از‌مهم‌استفاده‌قرار‌می‌الکترومغناطیسی‌در‌ماده‌مورد

کرونیک‌است‌که‌نقش‌مهمی‌در‌خصوصیات‌اپتیکی‌دارند.‌این‌روش‌توسط‌کرامر‌در‌‌-‌بط‌کرامزاپتیکی‌روا

کرونیک‌‌-توسط‌کرونیک‌به‌اثبات‌رسید.‌با‌استفاده‌از‌روش‌کرامز‌‌‌1931رائه‌شد‌و‌درسال‌‌ا‌‌1929سال‌‌

توان‌توابع‌اپتیکی‌که‌به‌صورت‌تابعی‌از‌فرکانس‌هستند‌مانند‌بازتاب،‌عبور،‌جذب‌و‌...را‌محاسبه‌کرد،‌‌می‌
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های‌زیاد‌‌فر‌تا‌مقدار‌های‌اپتیکی‌را‌در‌هر‌فرکانسی‌از‌بازه‌ص‌دهد‌که‌ثابت‌این‌روش‌به‌ما‌این‌امکان‌را‌می‌

 [.‌61-60و‌به‌طور‌نظری‌تا‌بی‌نهایت‌بدست‌آوریم‌]

مشخص‌‌‌‌ را پذیرخطی کنش سیستم یک پاسخ حقیقی‌ قسمت توانمی‌ کرونیک کرامرز روابط‌ از استفاده با

هر‌ پاسخ‌ بالعکس. و باشد مشخص هاتمامی‌فرکانس‌ در پاسخ‌ این موهومی قسمت‌‌ شرط‌که به‌این‌‌ کرد،

داد.‌‌ نشان میرا نوسانگرهای از ایمجموعه هایپاسخ نهی برهم صورت به توانمی را پذیرخطی سیستم‌کنش

 [.‌62می‌شود‌]‌‌‌داده G(ω) پاسخ تابع با خارجی، تحریک به  سیستم پاسخ خارجی‌، نیروی اعمال اثر‌‌بر

(1-4‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌G(ω) = G´(ω) + iG´´(ω)                                                                               

های‌پراکندگی‌زیر‌به‌‌با‌رابطه‌‌G(ω)های‌حقیقی‌و‌موهومی‌از‌هم‌مستقل‌نیستند‌و‌تابع‌پاسخ‌‌که‌قسمت

‌شوند‌:‌هم‌مربوط‌می‌

(2-4‌) 

Re G(ω) =  
1

π
 P ∫

Im G(ω′)dω′

ω′ − ω
 

 

(3-4‌) 

Im G(ω) = − 
1

π
 P ∫

Re G(ω′)dω′

ω′ − ω
 

 

‌[.‌63شود‌]های‌اپتیکی‌ماده‌استفاده‌میاز‌این‌روابط‌برای‌بررسی‌داده

 الکتریک تابع دی  1-1-4
الکتریک‌پاسخ‌ماده‌به‌میدان‌الکترومغناطیسی‌اعمال‌شده‌الکتریک‌یک‌تابع‌مختلط‌است،‌تابع‌دی‌تابع‌دی‌

نواری‌که‌‌کند.‌این‌تابع‌دارای‌دو‌سهم‌گذار‌درون‌های‌اپتیکی‌ماده‌را‌توصیف‌می‌باشد‌که‌ویژگی‌به‌آن‌می‌

رسانش‌است‌که‌برای‌نیمرساناها‌رخ‌‌نواری‌شامل‌گذار‌از‌نوار‌ظرفیت‌به‌نوار‌‌مختص‌فلزات‌است‌و‌گذار‌بین

دی‌می‌ تابع‌ حد‌‌‌‌ (q,)الکتریک‌‌دهد.‌ در‌ دارد.‌ بستگی‌ موج‌ بردار‌ و‌ فرکانس‌ به‌ که‌ الکترون‌ ‌q=0گاز‌
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استتار‌‌‌‌=0های‌حجمی‌و‌سطحی‌و‌همچنین‌در‌حد‌‌های‌جمعی‌دریای‌فرمی،‌یعنی‌پلاسمون‌برانگیختگی

برهم‌ الکترون‌کنشالکترواستاتیکی‌ ا-های‌ الکترون-لکترونالکترون،‌ می‌-شبکه،‌ توصیف‌ را‌ کند.‌‌ناخالصی‌

تابش‌ از‌ حاصل‌ اغتشاش‌ یک‌ به‌ ماده‌ الکترونی‌ سیستم‌ پاسخ‌ واقع‌ در‌ جامدات‌ اپتیکی‌ خواص‌

شود‌که‌تانسور‌‌الکترومفناطیسی‌وابسته‌به‌زمان‌است.‌محاسبات‌این‌خواص‌سبب‌محاسبه‌تابع‌پاسخ‌می‌

است‌‌‌‌‌2ɛ)(ωموهومی‌‌‌‌و‌‌ 1𝜀)𝜔(تریک‌دارای‌دو‌بخش‌حقیقی‌الکتابع‌دی‌ [.64باشد‌]الکتریک‌مختلط‌می‌دی‌

های‌الکترونی‌اشغال‌شده‌و‌اشغال‌نشده‌قابل‌‌که‌بخش‌موهومی‌از‌عناصر‌ماتریسی‌تکانه‌مرتبط‌با‌حالت

آید.‌بخش‌موهومی‌به‌ساختار‌نواری‌‌کرونیک‌بدست‌می‌-نیز‌از‌تبدیل‌کرامرز محاسبه‌است‌و‌بخش‌حقیقی‌

توانیم‌هر‌‌ی‌ظرفیت‌و‌رسانش‌میها‌با‌اختلاف‌انرژی‌بین‌نوارهابسیار‌وابسته‌است،‌با‌مقایسه‌موقعیت‌قله‌

را‌‌معمولا‌در‌‌‌‌qنواری‌از‌ساختار‌نواری‌توصیف‌کنیم.‌بردار‌موج‌‌را‌با‌یک‌گذار‌بین‌‌‌ω)(2ɛقله‌در‌نمودار‌‌

های‌موهومی‌و‌‌توان‌صفر‌در‌نظر‌گرفت.‌در‌نتیجه‌با‌قسمتهای‌طیف‌فروسرخ،‌مرئی‌و‌فرابنفش‌می‌ناحیه

‌:‌ [65شود‌]الکتریک‌مختلط‌به‌صورت‌زیر‌تعریف‌میدی‌‌‌بعاالکتریک‌سروکار‌داریم.‌تحقیقی‌تابع‌دی‌

𝜀(𝜔) = 𝜀1(𝜔) + 𝑖𝜀2(𝜔) ‌‌(4-4‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)  

بخش‌موهومی‌‌الکتریک‌که‌بیانگر‌پراکندگی‌فوتون‌تابشی‌از‌ماده‌است‌و‌‌معادلات‌بخش‌حقیقی‌تابع‌دی‌

دی‌ می‌تابع‌ تعریف‌ زیر‌ صورت‌ به‌ دارد‌ بستگی‌ ساختار‌ توسط‌ شده‌ جذب‌ انرژی‌ به‌ که‌  :شوند‌الکتریک‌

𝜀2(𝜔) = (
4𝜋2𝑒2

𝑚2𝜔2
) ∑ ∫ < 𝑖 ∣ 𝑀 ∣ 𝑗 >2 𝑓𝑖(1 − 𝑓𝑖) × 𝛿(𝐸𝑓 − 𝐸𝑖 − 𝜔)𝑑3𝑘 

(5-4‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌

  در الکترون انرژی iE میباشند‌ نهایی و اولیه حالتهای بیانگر j و i و بوده دوقطبی ماتریس M آن در که

به‌‌‌‌ε1(𝜔)الکتریک‌‌دی‌ تابع حقیقی است.‌سهم‌بخش اولیه حالت‌ برای فرمی توزیع تابع if و اولیه حالت

‌. کرونیک‌بدست‌می‌اید‌-‌صورت‌زیر‌است‌که‌از‌روابط‌کرامرز

ε1(𝜔) = 1 +  
2

π
 𝑃 ∫

𝜔′𝜀2(𝜔′)𝑑𝜔′

(𝜔′2−𝜔2)

∞

0
‌‌(4-6‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)  
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 الکتریکهای اپتیکی با استفاده از تابع دیمحاسبه ثابت 2-1-4
توان‌‌های‌اپتیکی‌دیگر‌را‌می‌کرونیک،‌ثابت‌-الکتریک‌به‌کمک‌روابط‌کرامرزبا‌داشتن‌بخش‌موهومی‌تابع‌دی‌

بخش‌‌ از‌ استفاده‌ با‌ آورد.‌ و‌بدست‌ دی‌ حقیقی‌ تابع‌ ضریب‌‌موهومی‌ و‌ شکست‌ ضریب‌ مختلط‌ الکتریک‌

‌[.‌66توان‌محاسبه‌کرد‌]خاموشی‌را‌می‌

پاشندگی‌امواج‌است‌که‌به‌صورت‌‌ k(ω) دهنده‌میزان‌انتشار‌و‌ضریب‌خاموشینشان‌‌n(ω)ضریب‌شکست‌‌‌

‌شود‌:‌‌زیر‌تعریف‌می‌

 

𝑛(𝜔) =  
1

√2
(√𝜀1(𝜔) + √𝜀1

 2(𝜔) + 𝜀2
 2(𝜔)) (4-7‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  

 

𝑘(𝜔) =  
1

√2
(√𝜀1(𝜔) − √𝜀1

 2(𝜔) + 𝜀2
 2(𝜔)) ‌‌‌(4-8‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)  

گیری‌ضریب‌نور‌تحت‌تابش‌عمودی‌بر‌روی‌بلور‌است‌و‌یک‌تابع‌مختلط‌است‌که‌‌ضریب‌بازتابندگی‌اندازه‌

ضریب‌شکست‌و‌‌‌‌.‌شودبازتابیده‌به‌میدان‌الکتریکی‌فرودی‌تعریف‌می‌به‌صورت‌نسبت‌میدان‌الکتریکی‌‌

ضریب‌خاموشی‌دو‌بخش‌موهومی‌و‌حقیقی‌ضریب‌شکست‌مختلط‌است‌که‌با‌ضریب‌شکست‌میزان‌انتشار‌‌

 و‌ضریب‌خاموشی‌‌‌‌n(ω)و‌ضریب‌شکست‌‌‌‌توان‌مشخص‌کرد‌و‌با‌ضریب‌خاموشی‌میزان‌پاشندگی‌امواج‌می‌

k(ω)[:‌67]‌‌.‌‌ر‌مربوط‌می‌شوند‌به‌شکل‌زیر‌به‌بازتاب‌نو‌‌

𝑅(𝜔) =  
(1−𝑛(𝜔))2+𝑘2(𝜔)

(1+𝑛(𝜔))2+ 𝑘2(𝜔)
(4-9‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  

کند‌و‌در‌اثر‌جذب‌فوتون،‌‌ضریب‌جذب‌یک‌ماده‌را‌مشخص‌می‌ طول واحد‌ در شده جذب های فوتون تعداد

ها‌انجام‌‌جذب‌فوتونی‌که‌به‌وسیله‌الکترون‌‌‌.رودظرفیت‌برانگیخته‌شده‌و‌به‌نوار‌رسانش‌میالکترون‌از‌نوار‌‌

رفته‌در‌اثر‌عبور‌نور‌از‌ماده‌است‌و‌ضریب‌‌شده‌را‌جذب‌نواری‌گویند.‌ضریب‌جذب‌کسر‌انرژی‌از‌دست

‌:‌‌آید‌جذب‌محیط‌جاذب‌از‌رابطه‌زیر‌بدست‌می‌

𝛼(𝜔) =  
2𝜔𝑘(𝜔)

𝐶
=  

𝜔𝜀2(𝜔)

𝐶𝑛(𝜔)
(4-10)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  
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های‌های‌اشغال‌شده‌به‌حالت‌الکترون‌را‌از‌حالت‌ نواری‌است‌که‌فوتونرسانندگی‌اپتیکی‌یک‌گذار‌بین

ندگی‌‌گویند‌که‌رسانها‌جذب‌نواری‌می‌کند‌که‌به‌جذب‌فوتون‌توسط‌الکترون‌اشغال‌نشده‌برانگیخته‌می‌

‌[:‌68شود‌]اپتیکی‌با‌رابطه‌زیر‌مشخص‌می‌

𝜎(𝜔) =  𝑖
𝜔

4𝜋
(1 − 𝜀2(𝜔)) ‌(4-11‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)  

 

 9X2Bi3Aهای بررسی خواص اپتیکی ساختار 4-2

 الکتریکتابع دی  1-2-4
محاسبه‌‌‌‌‌x , zالکتریک‌که‌در‌راستای‌‌برای‌بررسی‌خواص‌اپتیکی‌ابتدا‌به‌قسمت‌موهومی‌و‌حقیقی‌تابع‌دی‌

شود‌که‌‌الکتریک‌برای‌توصیف‌پاسخ‌ماده‌به‌میدان‌الکترومغناطیسی‌استفاده‌می‌پردازیم.‌تابع‌دی‌شده‌می‌

ی‌اپتیکی‌دیگر‌را‌نیز‌بدست‌آورد.‌‌هاتوان‌ثابت‌به‌ساختار‌نواری‌ماده‌وابسته‌است‌و‌با‌استفاده‌از‌آن‌می‌

الکتریک‌برای‌همه‌‌دهد‌که‌قسمت‌های‌حقیقی‌و‌موهومی‌تابع‌دیی‌محاسبات‌انجام‌شده‌نشان‌می‌نتیجه‌

راستای‌‌  9I2Bi3)4, (NH9Br2Bi3, Cs9I2Bi3, MA9I2Bi3Cs   هایساختار و‌‌‌‌zو‌‌‌‌xدر‌ بوده‌ ناهمسانگرد‌

الکتریک‌در‌‌بخش‌حقیقی‌تابع‌دی‌ 1ε(ω)دارند.‌باتوجه‌به‌نمودار‌های‌اپتیکی‌متفاوتی‌را‌در‌دو‌راستا‌‌ویژگی‌

های‌برای‌ساختار‌‌(1-‌4است‌که‌مقدار‌آن‌در‌جدول‌) الکتریک‌استاتیک‌انرژی‌صفر‌نشان‌دهنده‌ثابت‌دی‌

شود‌را‌فرکانس‌‌تابع‌دی‌الکتریک‌به‌ازای‌آن‌منفی‌می‌‌‌بخش‌حقیقی‌‌گفته‌شده‌آمده‌است‌و‌‌فرکانسی‌که

می‌ ‌‌گویند‌‌پلاسما‌ ‌ رابطه‌ از‌ پلاسما‌ فرکانس‌ در‌ انرژی‌ 𝐸و‌ = ħ𝜔𝑝 انرژی‌‌ اینجا‌ در‌ که‌ آید‌ می‌ بدست‌

که‌در‌این‌‌از‌بسامد‌امواجی‌که‌‌پلاسمونی‌که‌انرژی‌مربوط‌به‌فرکانس‌پلاسما‌است‌در‌جداول‌آمده‌است‌‌

منتشر‌نمی‌شوند‌بلکه‌کاملا‌بازتاب‌می‌نمایند‌بنابراین‌ضریب‌بازتاب‌بزرگ‌است‌‌روی‌محیط‌فرود‌می‌آیند‌‌

می‌ بروز‌ از‌خود‌ فلزی‌ رفتاری‌ ماده‌ نمودار‌‌و‌ به‌ توجه‌ با‌ آن‌ ‌ با‌ مرتبط‌ انرژی‌ مقادیر‌ که‌ در‌‌‌‌1ε(ω)دهد‌

‌ω)(2εهایی‌در‌نمودار‌‌الکتریک‌شاهد‌قله‌با‌بررسی‌بخش‌موهومی‌تابع‌دی‌‌‌(‌آورده‌شده‌است.1-4)جدول
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های‌اشغال‌نشده‌در‌‌های‌اشغال‌شده‌در‌نوار‌ظرفیت‌و‌حالت‌هستیم‌که‌گذارهای‌اپتیکی‌مجاز‌بین‌حالت

ای‌قبل‌از‌اولین‌قله‌در‌این‌نمودار‌وجود‌دارد‌که‌بیانگر‌لبه‌جذب‌یا‌‌دهد،‌آستانه‌نوار‌رسانش‌را‌نشان‌می‌

اختلاف‌انرژی‌بین‌نوارهای‌ظرفیت‌‌‌‌ها‌در‌طیف‌موهومی‌تابع‌دی‌الکتریک‌باگاف‌اپتیکی‌است.‌مقایسه‌قله‌

نواری‌در‌ساختار‌‌یک‌گذار‌بین‌‌2ε(ω)ها،‌هر‌قله‌در‌نمودار‌‌و‌رسانش‌در‌ساختار‌نواری‌یا‌تابع‌چگالی‌حالت‌

را‌توصیف‌‌‌‌در‌نوار‌رسانش‌‌به‌‌قله‌بالای‌تراز‌فرمی‌‌در‌نوار‌ظرفیت‌‌نواری‌و‌انتقال‌الکترون‌ها‌از‌زیر‌تراز‌فرمی‌

 .کند‌می‌

 

 

‌
 

 9X2Bi3Aساختار   الکتریک استاتیک: انرژی پلاسمونی و ثابت دی  1-4جدول  

‌الکتریک‌استاتیک(ثابت‌دی‌0ε) (eV)پلاسمونی‌انرژی

 

Z 

 

X 
 

Z 

 

X 

 راستا‌

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

 ساختار‌
3.89  3.67 4.59   4.77  9I2Bi3Cs 

3.78  3.73  5.34 5.4  9I2Bi3MA 

2.81  5.07  4.82 4.7  9Br2Bi3Cs 

3.24  3.19  7.08  6.86  9I2Bi3)4(NH 
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 9X2Bi3A:  گذارهای اپتیکی ساختارهای خالص   2- 4جدول  

‌

 

 

 

 

 

‌

‌

الکتریک‌‌درقسمت‌موهومی‌تابع‌دیبخش‌موهومی‌تابع‌دی‌الکتریک‌به‌ساختار‌الکترونی‌بسیار‌وابسته‌است.‌‌

ها‌بیانگر‌گذارهای‌اپتیکی‌مجاز‌بین‌نوارهای‌اشغال‌شده‌ظرفیت‌و‌حالتهای‌‌چندین‌قله‌وجود‌دارد.‌این‌قله

نوار‌رسانش مقایسه‌‌‌‌اند.خالی‌ تقله‌‌‌انرژیبا‌ بین‌‌ها‌در‌بخش‌موهومی‌ انرژی‌ اختلاف‌ با‌ الکتریک‌ ابع‌دی‌

می‌ حالتها،‌ چگالی‌ نمودار‌ در‌ رسانش‌ و‌ ظرفیت‌ نمودارنوارهای‌ در‌ قله‌ هر‌ گذار‌‌  ω)(2ɛ  توانیم‌ یک‌ با‌ را‌

‌از‌نوار‌ظرفیت‌به‌نوار‌رسانش‌توصیف‌کنیم.‌ی‌الکترون‌نواربین

کمینه‌نوار‌رسانش‌بدست‌می‌‌گاف‌اپتیکی‌که‌آستانه‌گذار‌اپتیکی‌مستقیم‌بین‌بیشینه‌نوار‌ظرفیت‌و‌‌

نمایانگر‌اولین،‌دومین‌و‌سومین‌گذار‌اپتیکی‌‌‌‌که‌‌اند‌نشان‌داده‌شده  3Eو    1E, 2Eقله‌اول‌که‌با‌‌3دهد‌و‌‌

‌(‌خلاصه‌شده‌است.‌‌2-4باشند‌جدول‌)می

ساختار‌ در‌ اپتیکی‌ ترتیب‌‌  9I2Bi3)4, (NH9Br2Bi3, Cs9I2Bi3, MA9 I2Bi3Cs   رسانندگی‌ به‌ انرژی‌ از‌

شروع‌شده‌و‌با‌افزایش‌انرژی‌فوتون‌هدایت‌اپتیکی‌افزایش‌‌  eV1.73وeV1.46،eV1.65،eV1.76حدود

‌xراستای‌

‌ساختار‌‌گاف‌اپتیکی‌‌ 1Eاولقله‌‌ 2Eقله‌دوم  3Eقله‌سوم

2.51 eV 2.29 eV 1.99 eV 1.73 eV 9I2Bi3Cs 

2.52 eV 2.28 eV 2.01 eV 1.76 eV 9I2Bi3MA 

2.22 eV 2.02 eV 1.91 eV 1.82 eV 9Br2Bi3Cs 

1.90 eV 1.86 eV 1.75 eV 1.46 eV 9I2Bi3)4(NH 

 z راستای

2.47eV 2.25 eV 1.95 eV 1.73 eV 9I2Bi3Cs 

2.45 eV 2.19 eV 1.98 eV 1.76 eV 9I2Bi3MA 

2.41 eV 2.32 eV 1.90 eV 1.63 eV 9Br2Bi3Cs 

1.85 eV 1.72 eV 1.65 eV 1.46 eV 9I2Bi3)4(NH 
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رسد‌که‌مربوط‌به‌گذار‌‌الکترون‌ولت‌به‌بیشترین‌مقدار‌خود‌می‌‌‌3تا‌‌‌‌2پیدا‌کرده‌و‌در‌گستره‌انرژی‌بین‌‌

‌5p-I اربیتالهای ساختار‌ ‌9I2Bi3Csبرای‌ ‌4p -Brو‌ ‌‌ ساختار‌ ‌ 9Br2Bi3Csبرای‌ ‌6p-5p,Bi-I‌ برای‌‌‌

‌‌6p-Bi و‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌9I2Bi3Csبرای‌ساختار‌‌‌‌6p-,Bi6s-Csاز‌نوار‌ظرفیت‌به‌‌‌‌I2Bi3,MA‌‌9I2Bi3)4(NH 9ساختار

ساختار ساختار‌‌‌‌2s-2p,N-C6p,-Biو‌‌‌‌‌‌9Br2Bi3Cs برای‌ ساختار‌‌‌5p-,Is1-Hو‌‌‌‌9I2Bi3MAبرای‌ برای‌

9I2Bi3)4(NH‌‌ هدایت‌‌‌‌‌ شروع‌ دلیل‌ باشد.‌ می‌ رسانش‌ نوار‌ حدود‌‌)(اپتیکی،در‌ انرژی‌  ،eV.461از‌

eV1.65،eV1.76وeV1.73می‌ انرژی‌ گاف‌ اندازه‌ پائین،‌ انرژیهای‌ گستره‌ در‌ زیرا‌ انرژی‌‌باشد.‌ این‌ از‌ تر‌

فوتونهای‌فرودی‌کوچکتر‌از‌انرژی‌گاف‌است.‌بنابراین‌الکترونهای‌برانگیخته‌شده‌انرژی‌کافی‌را‌ندارند‌تا‌‌

انرژی‌عبور‌کنند‌‌و‌به‌نوار‌هدایت‌منتقل،‌یا‌اصطلاحا‌یک‌گذار‌بین‌نواری‌را‌انجام‌دهند‌و‌در‌نتیجه‌‌از‌گاف‌‌

‌آید.هدایت‌اپتیکی‌صفر‌بدست‌می

بیشاااینه‌نوار‌‌،    9I2Bi3)4, (NH9Br2Bi3, Cs9I2Bi3, MA9 I2Bi3Cs  در‌سااااختار‌در‌طیف‌چگالی‌حالتها

I- و   9Br2Bi3Cs  برای‌سااختار 4p -Br و I2Bi3,MA9I2Bi3Cs 9  برای‌سااختار 5p -I ظرفیت‌با‌اربیتالهای

6p-5p,Bi 9  برای‌سااااختارI2Bi3)4(NH   5و‌کمینه‌نوار‌رساااانش‌با‌اربیتالهایp-6p,I-Bi 6  وs-Cs  برای‌‌

برای‌‌ 6p,Br6p -6s,Bi-Cs  و 9I2Bi3MA  برای‌سااااختار  6p-2s,Bi-1s,N-2p,H-Cو    9I2Bi3Cs  سااااختار

شاکل‌گرفته‌اسات.‌بنابراین‌ساهم‌   9I2Bi3)4(NHبرای‌سااختار 6p-1s,Bi-2s,H-N و   9Br2Bi3Csسااختار

قسامت‌موهومی‌تابع‌‌‌در‌فرآیند‌انتقال‌بین‌نواری‌از‌همه‌بیشاتراسات.‌بنابراین‌اولین‌قله‌در‌‌‌‌ I-5p حالتهای

  ظرفیات‌باهاز‌نوار‌   5p -Iاربیتاالهاای  مربوط‌باه‌گاذار  eV2انرژیدر    9I2Bi3Cs  دی‌الکتریاک‌‌برای‌سااااختاار

Cs-6s  اربیتالهای‌‌یک‌هیبریداسایون‌قوی‌بیندر‌نوار‌رساانش‌می‌باشاد.‌لذا‌I-5p    وCs-6s موجود‌می‌‌

مربوط‌‌ eV2 در‌انرژی‌حدود   9I2Bi3)4, (NH9Br2Bi3, Cs9I2Bi3MA  باشاد‌و‌همینطور‌برای‌سااختار‌های

در‌نوار‌رساااانش‌می‌‌  H-1sو   Cs-6s و C-2p از‌نوار‌ظرفیت‌به   I-5p  و Br-4p و I-5p  به‌گذار‌اربیتالهای

 .  باشد‌
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  9X2Bi3Aترکیب الکتریک ساختارهاینمودارهای بخش حقیقی و موهومی تابع دی  :1- 4شکل 

‌
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  ضریب شکست و ضریب خاموشی 2-2-4

یابد‌از‌مقیاس‌ضریب‌شکست‌‌برای‌نشان‌دادن‌آنکه‌سرعت‌نور‌در‌ماده‌نسبت‌به‌خلا‌چقدر‌کاهش‌می‌

گویند‌که‌مساوی‌با‌‌شود‌و‌مقدار‌ضریب‌شکست‌در‌انرژی‌صفر‌را‌ضریب‌شکست‌استاتیک‌میمی‌استفاده‌‌

𝑛  )  الکتریک‌استاتیک‌استجذر‌قسمت‌حقیقی‌تابع‌دی =  √ε0).نمودار‌ضریب‌شکست‌پاشندگی‌را‌‌‌‌

یابد‌ماده‌شفاف‌است‌و‌پاشندگی‌‌دهد‌و‌در‌نواحی‌که‌ضریب‌شکست‌با‌افزایش‌انرژی‌افزایش‌می‌نشان‌می‌

یابد‌شاهد‌جذب‌هستیم‌و‌پاشندگی‌‌نجار‌و‌در‌نواحی‌که‌ضریب‌شکست‌با‌افزایش‌‌انرژی‌کاهش‌می‌به

دهد‌شاهد‌را‌نشان‌می‌  x,z  ضریب‌شکست‌که‌در‌دو‌راستای(‌طیف‌‌2-‌4شکل‌)‌‌نابهنجار‌است.‌باتوجه‌به

ناهمسانگردی‌هستیم‌که‌نمایانگر‌ضریب‌شکست‌مضاعف‌است،‌ضریب‌شکست‌مضاعف‌وابستگی‌به‌جهت‌‌

همچنین‌ضریب‌خاموشی‌مقیاسی‌از‌جذب‌تابش‌الکترومغناطیسی‌در‌ماده‌است،‌‌‌‌[.‌70]‌‌را‌نشان‌می‌دهد‌

دهد‌به‌همین‌دلیل‌است‌که‌نمودار‌ضریب‌‌الکتریک‌نیز‌میزان‌جذب‌نور‌را‌به‌ما‌می‌بخش‌موهومی‌تابع‌دی‌

عبور‌راحت‌‌است.‌زمانی‌که‌مقدار‌ضریب‌خاموشی‌کوچک‌است‌به‌معنی‌‌    2ε(ω)  خاموشی‌مشابه‌نمودار

نواری‌هستند‌و‌بیشترین‌‌ها‌در‌این‌نمودار‌نمایانگر‌گذارهای‌بینقله‌‌.امواج‌از‌درون‌محیط‌است‌و‌برعکس‌

کند‌که‌یک‌آستانه‌انرژی‌وجود‌دارد‌و‌بعد‌از‌آن‌جذب‌آغاز‌‌انتقال‌فوتون‌در‌این‌ناحیه‌انرژی‌را‌بیان‌می‌

و‌انرژی‌هایی‌که‌مقادیر‌بیشینه‌در‌آن‌‌‌‌شود.‌مقادیر‌ضریب‌شکست‌استاتیک‌و‌بیشینه‌ضریب‌شکستمی‌

به این دلیل که ناحیه مرئی )انرژی حدود    آورده‌شده‌است.(‌‌3-‌4)در‌جدولرخ‌داده‌است‌در‌ناحیه‌مرئی‌‌

الکترون ولت ( برای سلول های خورشیدی از اهمیت بیشتری برخوردار است ثابتهای اپتیکی    3.5تا    1.6

 در این ناحیه بررسی و آورده شده است. 

 

‌

‌

‌

‌
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 9X2Bi3Aضریب شکست بیشینه و ضریب شکست استاتیک ساختارهای خالص   3- 4جدول  

 

 

 
 9X2Bi3A: نمودارهای ضریب شکست ساختارهای خالص ترکیب   2- 4شکل 

 

‌‌ضریب‌شکست‌استاتیک‌‌‌ بیشینه‌ضریب‌شکست

E(eV) (ω)zn 

 

E(eV) (ω)xn 
 

 

Z 

 

X 
 راستا‌‌‌

 ساختار‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
2.41 3.46 2.55  3.51 2.14 2.18 9I2Bi3Cs 

2.24 3.43 2.45  3.44 2.31  2.32  9I2Bi3MA 
3.2 2.37 2.01  3.41 2.19 2.16 9Br2Bi3Cs 

1.84 3.83 1.71  3.92 2.66  2.62 9I2Bi3)4(NH 
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 9X2Bi3A: نمودارهای ضریب خاموشی ساختارهای خالص ترکیب   3- 4شکل 

 جذب اپتیکی 3-2-4

که‌به‌ماده‌و‌طول‌موج‌‌‌‌ضریب‌جذب‌معیاری‌از‌جذب‌تابش‌الکترومغناطیسی‌با‌طول‌موج‌مشخص‌است

شاهد‌شروع‌جذب‌از‌محدوده‌گاف‌نواری‌‌‌‌طیف‌جذب‌‌با‌بررسی‌‌‌نوری‌که‌جذب‌می‌شود‌بستگی‌دارد.‌‌

‌‌3.5-1.6)محدوده‌انرژی‌نور‌مرئی‌‌ ی‌خودذکر‌شده‌به‌بیشینیه‌‌‌(4-4)هستیم‌که‌در‌نواحی‌که‌در‌جدول

یابد.‌مقایسه‌جذب‌اپتیکی‌‌در‌دو‌راستا‌‌رسد‌و‌با‌افزایش‌بیشتر‌انرژی،‌جذب‌کاهش‌می‌می‌‌‌الکترون‌ولت(

x , z تبرای‌همه‌ساختارها‌نشان‌‌ قله‌دهنده‌ ناهمسانگردی‌هست.‌ ها‌در‌طیف‌جذب‌گذارهای‌‌ا‌حدودی‌

ی‌جذب‌‌دهند‌که‌در‌نواحی‌بیشینه‌الکترونی‌از‌نوار‌ظرفیت‌به‌بالای‌تراز‌فرمی‌نوار‌رسانش‌را‌نشان‌می‌

هرچه‌ضریب‌جذب‌‌شود،‌‌شود‌به‌این‌دلیل‌که‌فوتون‌جذب‌شده‌و‌بازتاب‌نمی‌ضریب‌بازتاب‌کمینه‌می‌
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این‌قله‌ها‌با‌قله‌ها‌در‌ضریب‌‌حریک‌الکترون‌ها‌به‌نوار‌رسانش‌راحتتر‌لست‌.‌‌بالاتر‌باشد‌جذب‌فوتون‌و‌ت‌

 الکتریک‌‌در‌دو‌راستا‌برای‌همه‌ساختارها‌تطابق‌دارد.خاموشی‌و‌بخش‌موهومی‌تابع‌دی‌

 

 9X2Bi3A: لبه جذب و  جذب اپتیکی بیشینه ساختارهای خالص    4-4  جدول  

 
  9X2Bi3A: نمودار ضریب جذب ساختارهای خالص 4-4شکل 

 

‌لبه‌جذب‌‌‌ بیشینه‌جذب

 
E(eV) 

 

αz(105/cm) 
 

E(eV) 
 

αx(105/cm) 
 

αz 

 

αx 

 راستا‌   

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

 ساختار‌
2.9 5.5 3.36 4 1.73 1.73  9I2Bi3Cs 

3.4 5 2.83 5 1.76 1.76  9I2Bi3MA 

2.82 5.7 3.36 4 1.63 1.82  9Br2Bi3Cs 

3.2 6.9 3.2 5.8 1.46 1.46  9I2Bi3)4(NH 
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 بازتابندگی  4-2-4

های‌فرودی‌جذب‌و‌قسمتی‌از‌آن‌‌‌‌کند‌قسمتی‌از‌فوتون‌وقتی‌پرتوی‌الکترومغناطیسی‌با‌ماده‌برخورد‌می‌

دهد‌که‌به‌‌نیز‌بازتاب‌می‌شوند.‌نسبت‌شدت‌تابش‌بازتاب‌شده‌به‌تابش‌فرودی‌میزان‌بازتابندگی‌را‌می‌

ر‌ماکزیمم‌‌ضریب‌شکست‌و‌ضریب‌خاموشی‌وابسته‌است‌و‌زمانی‌که‌ضریب‌شکست‌و‌خاموشی‌به‌مقدا

بازتابندگی‌نمایانگر‌بیشینه‌بازتابندگی‌هستند‌و‌‌طیف‌‌ها‌در‌‌توجه‌است.‌قله‌رسند‌بازتابندگی‌قابلخود‌می‌

الکتریک‌در‌محدوده‌فرکانس‌پلاسما‌قرار‌گرفته‌است‌که‌‌بخش‌حقیقی‌تابع‌دی‌‌‌1ε(ω)این‌ناحیه‌در‌نمودار‌‌

های‌بیشتر‌بازتابندگی‌‌دهد‌بعد‌از‌فرکانس‌پلاسما‌در‌انرژی‌در‌این‌ناحیه‌ماده‌رفتاری‌فلزی‌از‌خود‌بروز‌می‌

‌‌برای‌سلول‌های‌خورشیدی‌دهد.‌‌کمینه‌شده‌و‌میزان‌عبور‌افزایش‌یافته‌و‌‌بیشترین‌جذب‌را‌نشان‌می‌

‌‌(‌5-4)‌در‌جدول‌‌‌‌مفید‌است‌که‌بازتابندگی‌به‌کمترین‌مقدار‌خود‌برسد.‌این‌مقادیر‌در‌محدوده‌نور‌مر‌ئی

‌است.‌برای‌ساختارهای‌گفته‌شده‌آورده‌شده‌

 
 

 9X2Bi3Aبیشینه بازتابندگی ساختارهای خالص    :5- 4  جدول

 

 

 

 

 
‌

‌بیشینه‌بازتابندگی‌

E(eV) 

 

zR E(eV) xR 

 راستا‌‌‌

 ساختار‌‌‌‌‌‌

2.46 0.36 2.8‌0.37‌9I2Bi3Cs 

3.7 0.4 2.7 ‌0.37‌9I2Bi3MA 
2.8 0.4‌2.2 0.35 9Br2Bi3Cs 

3.2 0.4 1.86 0.39 9I2Bi3)4(NH 
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‌
  9X2Bi3A: نمودار بازتابندگی ساختارهای خالص 5-4شکل 

 

 رسانندگی اپتیکی  5-2-4

نوار‌‌الکترون‌ از‌حالت‌اشغال‌شده‌در‌ نوار‌رسانش‌در‌صورت‌جذب‌‌ظرفیت‌به‌حالت‌ها‌ های‌اشغال‌نشده‌

نواری‌رسانندگی‌اپتیکی‌و‌به‌جذب‌فوتون‌توسط‌الکترون‌جذب‌‌شوند‌و‌به‌این‌گذار‌بین‌فوتون‌برانگیخته‌می‌

)‌گاف‌(‌دارند‌که‌دلیل‌بستگی‌قسمت‌حقیقی‌‌‌‌اینواری‌آستانه‌انرژی‌گویند.‌گذارهای‌بین‌نواری‌می‌بین

شود.‌باتوجه‌به‌شکل‌قله‌‌نواری‌می‌کانس‌است‌که‌منجر‌به‌این‌انرژی‌آستانه‌برای‌گذار‌بین‌رسانندگی‌به‌فر

دهند‌و‌در‌نمودار‌قسمت‌موهومی‌‌ها‌را‌نشان‌میرسانندگی‌بیشترین‌جریان‌رسانشی‌الکترون‌‌‌طیف‌‌ها‌در

ی‌مربوط‌‌نوارشوند.‌رسانندگی‌اپتیکی‌به‌گذارهای‌بینتابع‌دی‌الکتریک‌و‌ضریب‌خاموشی‌هم‌دیده‌می‌

نواری‌نزدیک‌است.‌می‌ نواری‌در‌ساختار‌ برای‌ساختارها‌به‌گاف‌ اپتیکی‌ شوند.‌آغاز‌طیف‌رسانش،‌گاف‌
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9Br2Bi3Cs 9I2Bi3, MA9I2Bi3Cs ,بیشینه‌رسانندگی‌اپتیکی‌و‌آستانه‌هدایت‌اپتیکی‌برای‌ساختارهای‌‌

9I2Bi3)4(NH قابل‌مشاهده‌است.‌(6-‌4)در‌جدول‌‌‌

 

 9X2Bi3A: آستانه و بیشینه رسانندگی ساختارهای خالص 6- 4جدول  

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 

 

 
 
 
 
 

 

  9X2Bi3A: نمودار رسانندگی اپتیکی ساختارهای خالص 6-4شکل 

 

‌رسانندگی‌ی‌آستانه‌بیشینه‌رسانندگی‌

E(eV) /s)5(10zσ E(eV) /s)5(10xσ zσ 

 

xσ‌
 

 راستا‌

 ساختار‌

3.7 4‌2.9‌3.9‌1.77 1.77‌9I2Bi3Cs 

3.7 4.7‌2.7‌3.9‌1.76‌1.76‌9I2Bi3MA 

2.8 3 2.2 2.8 1.6 1.82 9Br2Bi3Cs 

2.1 3 2.47 3.3 1.4 1.4 9I2Bi3)4(NH 
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اپتیکی‌ساختارهای‌‌ مطالعه‌خواص‌ به‌ این‌بخش‌ ‌‌I2Bi3)4, (NH9Br2Bi3, Cs9I2Bi3, MA9I2Bi3Cs 9در‌

پرداختیم.‌طیف‌های‌اپتیکی‌برای‌وضوح‌بیشتر‌در‌ناحیه‌مرئی‌که‌برای‌سلول‌های‌خورشیدی‌از‌اهمیت‌‌

‌‌5‌/3تا‌‌‌‌6/1الکترون‌ولت‌رسم‌و‌مقادیر‌در‌ناحیه‌مرئی‌از‌انرژی‌حدود‌‌‌‌5و-‌5بیشتری‌برخوردار‌است‌در‌بازه‌‌

 الکترون‌ولت‌بررسی‌شدند.‌

 9IxInx-2Bi3Cs های ص اپتیکی ترکیب وابررسی خ 4-3

های‌قبلی‌و‌محاسبات‌اپتیکی‌‌باتوجه‌به‌توضیحات‌و‌مفاهیم‌و‌همچنین‌‌معادلات‌گفته‌شده‌‌در‌بخش‌

 پردازیم.‌های‌آلائیده‌می‌انجام‌شده‌و‌نتایج‌بدست‌آمده‌به‌بررسی‌خواص‌اپتیکی‌ساختار

 الکتریک تابع دی 1-3-4
خارجی‌است‌از‌دو‌بخش‌حقیقی‌‌‌‌‌‌که‌معرف‌پاسخ‌ماده‌به‌میدان‌الکترومغناطیسیتابع‌دی‌الکتریک‌مختلط‌‌

(ω)1εو‌موهومی‌‌‌(ω)2εتشکیل‌شده‌است.‌نمودارهای‌‌(ω)1εو‌‌‌(ω)2ε9برای‌ساختار‌‌‌IxInx-2Bi3Csدر‌بازه‌‌‌

الکتریک‌که‌بخش‌‌مقدار‌ثابت‌دی‌‌‌.رسم‌شده‌است(5-4در‌شکل‌)‌‌x,zولت‌در‌دو‌راستای‌‌الکترون‌‌‌5-0

‌‌‌‌49/4و‌‌‌‌52/4به‌ترتیب‌مقدار‌‌‌‌=5/0‌xو‌‌‌‌1های‌‌الکتریک‌در‌انرژی‌صفر‌است‌برای‌غلظت‌حقیقی‌تابع‌دی‌

های‌‌برای‌غلظت‌‌‌1ε(ω)طیف‌‌است.‌فرکانس‌پلاسما‌در‌‌‌‌zدر‌راستای‌‌‌‌28/4و‌‌‌‌21/4و‌مقدار‌‌‌‌ xدر‌راستای‌‌

ولت‌در‌‌الکترون‌‌‌18/3و‌‌‌‌09‌/12و‌مقدار‌‌‌‌ xولت‌در‌راستای‌‌الکترون‌‌‌56/1و‌‌96‌/3به‌ترتیب‌مقدار‌‌‌‌1و‌‌‌‌5/0

که‌آستانه‌گذار‌اپتیکی‌الکترون‌بین‌بیشینه‌‌‌‌2ε(ω)باشد.‌لبه‌جذب‌)گاف‌اپتیکی(‌در‌نمودار‌‌می‌‌‌zراستای‌‌

رود‌که‌با‌‌های‌کمتر‌می‌با‌افزایش‌غلظت‌به‌سمت‌انرژی‌نوار‌ظرفیت‌و‌کمینه‌نوار‌رسانش‌بدست‌می‌دهد‌‌

الکترون‌ولت‌که‌تراز‌‌‌‌2(‌قله‌های‌در‌حدود‌انرژی‌‌7-4با‌توجه‌به‌شکل‌)‌‌چگالی‌حالت‌آن‌در‌تطابق‌است‌و‌

افزایش‌‌‌‌1و‌‌5/0ی‌دهند‌با‌افزودن‌ایندیوم‌به‌ساختار‌به‌ترتیب‌غلظت‌‌های‌نزدیک‌تراز‌فرمی‌را‌نشان‌م

نشده‌های‌اشغالشده‌نوار‌ظرفیت‌به‌حالتهای‌اشغالنواری‌از‌حالت‌ها‌بیانگر‌گذارهای‌بینقله‌‌‌یافته‌است‌که
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است رسانش‌ همچنین‌‌.نوار‌ و‌ آن‌ سوم‌ تا‌ اول‌ گذارهای‌ و‌ اپتیکی‌ گاف‌ در‌‌‌‌رونیالکتگاف‌‌‌‌مقدار‌‌‌مقدار‌

از‌انرژی‌‌ ‌1و‌0.5 با‌غلظت‌های‌ 9IxInx-2Bi3Csهدایت‌اپتیکی‌برای‌ترکیب‌‌آورده‌شده‌است.‌(‌4-7)جدول

الکترون‌ولت‌‌شروع‌شده‌و‌با‌افزایش‌انرژی‌فوتون‌رسانندگی‌افزایش‌یافته‌‌‌‌41‌/1و‌‌49‌/1به‌ترتیب‌حدود‌‌

الکترون‌ولت‌به‌بیشترین‌مقدار‌خود‌می‌رسد‌که‌مربوط‌به‌گذار‌اربیتالهای‌‌‌‌3-‌5/2انرژی‌خود‌‌و‌در‌گستره‌‌

5p-I9برای‌ترکیب‌‌‌‌IxInx-2Bi3Cs ‌‌6به‌‌از‌نوار‌ظرفیت‌‌‌p-5p ,Bi-Inنوار‌رسانش‌می‌باشد‌.‌در‌طیف‌چگالی‌‌‌‌

و‌کمینه‌نوار‌‌ترکیب‌‌برای‌‌‌‌6p-Bi, 5p-Iبیشینه‌نوار‌ظرفیت‌با‌اربیتالهای‌‌ 9IxInx-2Bi3Csبرای‌ترکیب‌‌حالت‌‌

شکل‌گرفته‌است.‌‌‌‌ 9BiInI3Csبرای‌ساختار‌‌‌‌s5-Inو‌ 9I0.5In1.5Bi3Cs  ساختار‌‌‌‌5p-Inرسانش‌با‌اربیتالهای‌

‌در‌فرآیند‌انتقال‌بین‌نواری‌از‌همه‌بیشتراست.‌‌‌ I-5p بنابراین‌سهم‌حالتهای

‌
 

 

 1و۰.5های  برای غلظت   9IxInx-2Bi3Csترکیب  گذارهای اپتیکی   :۷-4 جدول

 
 
 
 
 

 

‌

 

 xراستای‌

 غلظت‌گاف‌اپتیکی‌‌1Eقله‌‌2Eقله‌ 3Eقله‌

2.43 eV‌2.1 eV‌1.54 eV 1.49 eV x = 0.5‌

2.6 V‌2.4 eV‌1.95 eV 1.41 eV x = 1‌

‌zراستای‌

2.94 eV 2.51 eV‌1.92 eV‌1.31 eV‌x = 0.5‌

2.92 eV‌2.54 eV 1.93 eV 1.41 eV x = 1 
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‌

 

 

 

 

 

 

 

 

‌

 
 

 

 
در راستای    ۰.5و۰برای غلظت   9IxInx-2Bi3Cs: نمودار بخش حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک ترکیب  ۷- 4شکل 

x,z  

 یب شکست و خاموشیاضر 2-3-4

شاهد‌بستگی‌ضریب‌شکست‌به‌جهت‌هستیم‌که‌‌‌‌x,zدر‌بررسی‌نمودار‌ضریب‌شکست‌در‌دو‌راستای‌‌  

می نشان‌ را‌ مضاعف‌ شکست‌ ضریب‌ ‌ خاصیت‌ ناهمسانگردی‌ ویژگی‌‌این‌ مضاعف‌ شکست‌ ضریب‌ دهد.‌

هایی‌است‌که‌ضریب‌شکست‌به‌قطبش‌و‌جهت‌انتشار‌نور‌بستگی‌داردو‌این‌به‌دلیل‌عدم‌‌نورشناختی‌ماده‌

‌‌‌ zو‌در‌راستای‌‌‌x‌‌12/2در‌راستای‌‌‌‌1و‌‌‌‌‌‌‌5/0تقارن‌ساختار‌بلوری‌ماده‌است‌.‌ضریب‌شکست‌استاتیک‌‌

ها،‌عبور‌موج‌الکترومغناطیسی‌رخ‌‌های‌ضریب‌شکست،‌جذب‌‌و‌در‌بیشینه‌است.‌در‌کمینه‌‌‌07/2و‌‌‌‌05/2

ناحیه‌بیشینه‌می‌ نور‌بیشتر‌است‌و‌در‌ لبه‌‌‌.ماده‌شفاف‌است‌‌کند‌و‌میزان‌عبوردهی‌ از‌ ی‌جذب‌‌با‌عبور‌

هاست.‌نمودار‌ضریب‌شکست‌در‌تطابق‌با‌‌میزان‌جذب‌در‌نمونه‌یابد‌که‌نمایانگر‌ضریب‌شکست‌کاهش‌می

دی‌ تابع‌ حقیقی‌ تابع‌‌بخش‌ موهومی‌ بخش‌ نمودار‌ مشابه‌ که‌ خاموشی‌ ضریب‌ نمودار‌ در‌ است.‌ لکتریک‌
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ی‌جذب(‌برابر‌با‌گاف‌نواری‌است‌که‌روند‌افزایش‌جذب‌تا‌انرژی‌حدود‌‌الکتریک‌است‌آستانه‌نمودار)لبه‌دی‌

ها‌مه‌مواد‌ادامه‌دارد‌و‌با‌افزایش‌بیشتر‌انرژی‌کاهش‌میزان‌جذب‌را‌داریم‌و‌قله‌برای‌ه‌‌ولت‌‌‌الکترون‌‌‌5/2

برای‌غلظت‌‌‌‌(‌8-4در‌جدول‌)‌‌بیشینه‌گذار‌در‌یک‌انرژی‌معین‌هستند.‌بیشترین‌مقدار‌برای‌ضریب‌شکست

‌,شکستعلاوه‌بر‌کاهش‌ضریب‌.‌با‌افزایش‌غلظت‌ناخالصی‌ده‌شده‌استقرار‌دا‌zو‌‌‌xدر‌راستای‌‌‌‌1و‌‌0.5

‌رود‌که‌با‌کاهش‌گاف‌نواری‌در‌توافق‌است.‌‌لبه‌جذب‌به‌سمت‌انرژی‌های‌کمتر‌می‌

 

‌

‌
 

 1و۰.5های  برای غلظت  9IxInx-2Bi3Cs: بیشینه ضریب شکست ترکیب  ۸-4 جدول

 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 

‌‌‌‌ بیشینه‌ضریب‌شکست

E(eV) (ω)zn 

 

E(eV) (ω)xn 

 

 راستا‌‌‌

 ساختار‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
2.6 2.7 2.96 1.62 9I.5In1.5Cs3Bi 

3.1 1.92 2.62 1.37 9BiInI3Cs 



‌

70 

 

 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 

 

‌

‌

‌
 

 

 

 x,zدر راستای   ۰.5و۰برای غلظت  9IxInx-2Bi3Csضریب خاموشی ترکیب  و نمودارهای ضریب شکست :  4-۸شکل 

  ضریب جذب 3-3-4
شود‌‌دهد‌و‌طبق‌آنچه‌در‌نمودارها‌دیده‌می‌نشان‌می‌میزان‌جذب‌فوتون‌با‌انرژی‌مشخص‌توسط‌ماده‌را‌‌

ولت‌به‌‌الکترون‌‌‌3انرژی‌‌‌‌حدود‌در‌‌‌یمرئ‌‌جذب‌اپتیکی‌از‌محدوده‌انرژی‌گاف‌نواری‌شروع‌شده‌و‌در‌ناحیه

الکترون‌‌‌نواری‌های‌مشاهده‌شده‌در‌این‌نمودار‌که‌معرف‌گذارهای‌بینقله‌‌.‌رسد‌ی‌خود‌می‌مقدار‌بیشینه‌

الکتریک‌است.‌زمانی‌ک‌‌های‌نمودارهای‌ضریب‌خاموشی‌و‌قسمت‌موهومی‌تابع‌دی‌هست‌و‌متناسب‌با‌قله‌

رسد‌بازتاب‌کاهش‌یافته‌زیرا‌پرتوهای‌فرودی‌جذب‌‌یابد‌و‌‌به‌مقادیر‌بیشینه‌می‌روند‌جذب‌افزایش‌می‌

می‌رود.‌در‌جدول‌‌شوند.‌با‌افزایش‌غلظت‌ناخالصی‌لبه‌جذب‌به‌سمت‌انرژی‌های‌کمتر‌‌شده‌و‌بازتاب‌نمی‌

‌برای‌این‌ترکیب‌آورده‌شده‌است‌.‌x,z(‌مقدار‌بیشینه‌جذب‌در‌دو‌راستای‌9-4)
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 1و۰.5های  برای غلظت  9IxInx-2Bi3Cs: بیشینه ضریب جذب ترکیب  ۹-4 جدول

 
 
 
 
 
 
 

 

 x , zدر دو راستای   ۰.5و۰برای غلظت   9IxInx-2Bi3Cs  نمودار جذب اپتیکی ترکیب: ۹- 4شکل 

 

 بازتابندگی 4-3-4
دهنده‌ناهمسانگردی‌‌بازتابندگی‌شدت‌موج‌بازتاب‌شده‌را‌مشخص‌می‌کند.‌وجود‌تفاوت‌در‌دو‌راستا‌نشان 

نواری‌‌در‌بازتابندگی‌است.‌میزان‌بازتابندگی‌به‌ضرایب‌شکست‌و‌خاموشی‌وابسته‌استو‌همچنین‌با‌گاف‌

قله‌ دارد.‌ مستقیم‌ نشان‌رابطه‌ نمودار‌ در‌ در‌ها‌ که‌ بازتاب‌ مقدار‌ بیشترین‌ انرژی‌‌‌‌دهنده‌ ‌‌4-5محدوده‌

ها‌بیشترین‌جذب‌است،‌در‌نواحی‌که‌منحنی‌‌ی‌انرژی‌فرابنفش‌است‌و‌دره‌ولت‌است‌که‌محدودهالکترون‌

جذب‌بیشینه‌است‌منحنی‌بازتاب‌کمینه‌است.‌بعد‌از‌بیشینه‌انرژی‌منحنی‌افت‌شدیدی‌دارد‌که‌گذار‌بین‌‌

نواری‌در‌‌یابد‌که‌با‌کاهش‌گاف‌اب‌کاهش‌می‌دهد.‌با‌افزایش‌غلظت‌ناخالصی‌بازتمی‌‌‌نواری‌فوتون‌را‌نشان‌

.‌در‌محدوده‌‌دهد‌های‌اپتیکی‌بیشتری‌در‌ماده‌رخ‌میتطابق‌است‌و‌شدت‌طیف‌نیز‌کمتر‌شده‌و‌انتقال‌

‌‌‌‌ بیشینه‌ضریب‌جذب

E(eV) /cm)5(10zα 

 

E(eV) /cm)5(10xα 

 

 راستا‌‌‌

 ساختار‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
2.95 7.1 2.96 4.8 9I.5In1.5Cs3Bi 

2.9 4 2.95 4.1 9BiInI3Cs 
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الکتریک‌و‌پیدایش‌رفتار‌فلزی‌بازتابندگی‌افزایش‌یافته‌و‌با‌‌فرکانس‌پلاسما‌نمودار‌بخش‌حقیقی‌تابع‌دی‌

بازتابند‌ میزان‌ فلزی‌ نیز‌کاسته‌می‌کاهش‌خاصیت‌ با‌‌شود.‌‌گی‌ قابل‌مشاهده‌است‌ همانطور‌که‌در‌طیف‌

 ضریب‌بازتاب‌نیز‌کاهش‌می‌یابد. افزایش‌غلظت‌ناخالصی‌

‌

 
 1و ۰.5های  برای غلظت  9IxInx-2Bi3Cs: بیشینه بازتابندگی ترکیب  1۰-4 جدول

 
 
 
 
‌

‌

‌

‌

‌

 

‌

‌

‌

‌

‌

‌
 

 

 x , zدر راستای ۰.5و۰های برای غلظت 9IxInx-2Bi3Csنمودار بازتابندگی ترکیب : 1۰- 4شکل 

 

‌‌‌‌ بازتابندگیبیشینه‌

E(eV) zR 

 

E(eV) xR 

 

 راستا‌‌‌

 ساختار‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
2. 59 0.49 2.67 0.33 9I.5In1.5Cs3Bi 

3.2 0.38 2.62 0.29 9BiInI3Cs 
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 رسانندگی 5-3-4

الکتریکی  الکترون‌  هدایت‌ رسانشی‌ جریان‌ اثر‌‌معرف‌ در‌ الکترون‌ که‌ حالت‌هاست‌ از‌ فوتون‌ های‌‌جذب‌

‌‌شود‌که‌این‌گذاربین‌نواری‌برانگیخته‌می‌‌‌نوار‌رسانش‌‌شدهن‌‌های‌اشغالبه‌حالت‌‌نوار‌طرفیت‌‌شدهاشغال

‌‌5/0های‌‌برای‌غلظت‌‌‌zو‌‌xبیشینه‌هدایت‌الکتریکی‌درراستای‌‌مقادیر‌‌را‌رسانش‌الکتریکی‌گویند.‌‌‌‌الکترون‌

ها‌در‌نمودار‌‌.‌قله‌آورده‌شده‌است‌‌افتد‌جذب‌اتفاق‌می‌ها‌بیشترین‌‌که‌در‌این‌انرژی‌(‌‌11-4در‌جدول‌)‌‌1و‌‌

‌‌الکتریک‌است.‌رسانندگی‌در‌توافق‌خوبی‌با‌نمودارهای‌جذب،‌ضریب‌خاموشی‌و‌بخش‌موهومی‌تابع‌دی‌

الکتریک‌با‌رسانندگی‌‌گاف‌نواری‌در‌ساختار‌نواری‌متناسب‌با‌گاف‌اپتیکی‌در‌رسانندگی‌است.‌تابع‌دی‌

الکتریک‌این‌نواحی‌کمترین‌‌که‌رسانندگی‌قوی‌هست‌در‌نمودار‌تابع‌دی‌‌‌هاییرابطه‌عکس‌دارد،‌در‌قله‌

 . شدت‌را‌دارد

 1و ۰.5های  برای غلظت  9IxInx-2Bi3Cs: بیشینه رسانندگی ترکیب  11-4 جدول

 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

  x,zدر دو راستای ۰.5و۰های برای غلظت 9IxInx-2Bi3Cs: نمودار رسانندگی ترکیب  11- 4شکل 

‌

‌‌رسانندگی‌بیشینه‌

E(eV) /s)5(10zC 

 

E(eV) /s)5(10xC 

 

 راستا‌‌‌

 ساختار‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
2.59 5.3 2.95 3.1 9I.5In1.5Cs3Bi 

3.1 3.4 2.62 2.4 9BiInI3Cs 
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 9BrxInx-2Bi3Cs های ص اپتیکی ترکیب وا بررسی خ 4-4

 الکتریکتابع دی  1-4-4
نشان‌دهنده‌مقدار‌قطبش‌پذیری‌ماده‌است‌که‌در‌اینجا‌با‌افزودن‌ایندیوم‌‌بخش‌حقیقی‌تابع‌دی‌الکتریک‌‌

و‌‌‌‌16/4مقدار‌‌‌‌xدر‌راستای‌‌‌‌9BiInBr3Csترکیب‌‌استاتیک‌‌‌‌ثابت‌دی‌الکتریکبه‌ترکیب‌کاهش‌می‌یابد.‌‌

الکترون‌‌‌‌z‌7/4و‌در‌راستای‌‌‌‌42‌/2مقدار‌‌‌‌ xانرژی‌در‌فرکانش‌پلاسما‌در‌راستای‌و‌‌‌‌96‌/4مقدار‌‌‌‌zراستای‌‌

به‌دلیل‌حضور‌ناخالصی‌ایندیوم‌و‌‌‌‌9BiInBr3Csحضور‌قله‌ها‌در‌انرژی‌های‌پایین‌در‌ترکیب‌‌‌‌ولت‌است.

‌‌الکتریک‌با‌گاف‌نواری‌رابطه‌عکس‌دارد،‌با‌افزایش‌ثابت‌دی‌افزایش‌ترازهای‌نزدیک‌انرژی‌فرمی‌است‌.‌‌

یابد‌که‌با‌کاهش‌گاف‌نواری‌در‌ساختار‌نوار‌متناسب‌‌افزایش‌می‌‌‌zالکتریک‌در‌راستای‌‌غلظت‌ثابت‌دی‌

لبه‌ی‌‌‌‌ه‌به‌همرا‌‌2ε(ω)‌‌(‌طیف‌12-4شکل‌)ی‌اول‌در‌‌انرژی‌مربوط‌به‌سه‌قله‌‌‌(‌12-‌4)است.‌‌در‌جدول‌‌

 .  که‌با‌چگالی‌حالت‌جزئی‌این‌ساختار‌مطابقت‌دارد‌آمده‌است‌جذب

 
    9BiInBr3Cs  ساختار الکتریکموهومی تابع دیطیف  های  انرژی قله  :   12- 4جدول

 

یافته‌‌ الایش‌ نوار‌ظرفیت‌در‌ساختار‌ بیشینه‌ اربیتالهای‌‌‌‌9BiInBr3Csدر‌طیف‌چگالی‌حالتها‌ Bi-شامل‌

6p,Br-5pو‌کمینه‌نوار‌رسانش‌شامل‌اربیتالهای‌‌‌‌ In-5p,Bi-6pاست‌که‌بیشترین‌سهم‌برای‌اربیتال‌‌Br-

‌xراستای‌

‌گاف‌اپتیکی‌‌1Eقله‌‌2Eقله‌ 3Eقله‌

2.09 eV‌1.81 eV‌0.74 eV‌0.58 eV‌9BiInBr3Cs‌

‌zراستای‌

2.37 eV‌2.14 eV‌0.58 eV‌0.49 eV‌9BiInBr3Cs‌
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5pدر‌دو‌راستای‌‌‌‌است.‌شروع‌رسانندگی‌‌‌‌x,zمی‌دهد‌و‌در‌گستره‌‌الکترون‌ولت‌رخ‌‌‌‌49/0و‌‌‌‌58/0در‌انرژی‌‌

‌الکترون‌ولت‌به‌بیشینه‌مقدارش‌می‌رسد‌که‌مربوط‌به‌گذار‌اربیتال‌5‌/2انرژی‌حدود‌

‌Bi-5p,Br-5pدر‌نوار‌ظرفیت‌به‌اربیتال‌‌In-5p‌‌.در‌نوار‌رسانش‌است‌

 

 

 
 
 
 
 
 

 

‌
  x,zدر دو راستای  9BiInBr3Csبخش حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک ساختارنمودار   : 12- 4شکل 

‌

 یب شکست و خاموشیاضر 2-4-4
ضریب‌شکست‌یکی‌از‌خواص‌اساسی‌یک‌ماده‌است‌زیرا‌ارتباط‌نزدیکی‌با‌قطبش‌پذیری‌الکترونی‌یون‌ها‌‌

کاهش‌خاصیت‌فلزی‌را‌توجیه‌می‌کند‌.‌‌و‌میدان‌ماده‌دارد‌.کاهش‌ضریب‌شکست‌با‌افزودن‌ناخالصی‌‌

ضریب‌شکست‌‌‌‌‌,کند.‌با‌افزایش‌انرژیالکتریک‌عمل‌می‌حقیقی‌تابع‌دی‌نمودار‌ضریب‌شکست‌مشابه‌قسمت‌‌

‌‌05/2مقدار‌‌‌‌x,zدر‌راستای‌‌‌‌دهد.‌ضریب‌شکست‌استاتیکیابد‌و‌جذب‌رخ‌می‌درهر‌دو‌راستا‌کاهش‌می‌

در‌‌مشاهده‌شده‌‌های‌قله‌(‌آورده‌شده‌است.‌13-4)‌بیشینه‌ضریب‌شکست‌در‌جدولو‌مقادیر‌ است‌‌23/2و

ی‌گذار‌‌نواری‌است‌که‌یک‌مقدار‌آستانه‌دارد‌که‌این‌آستانه‌مربوط‌به‌گذارهای‌بین‌نمودار‌ضریب‌خاموشی‌‌

الکتریک‌‌های‌نمودار‌بخش‌موهومی‌تابع‌دی‌ها‌با‌قله‌با‌گاف‌نواری‌در‌ساختار‌نواری‌بسیار‌نزدیک‌است‌و‌قله‌

رمنحنی‌با‌‌در‌توافق‌خوبی‌است.‌با‌توجه‌به‌هر‌دو‌نمودار‌ضریب‌شکست‌و‌خاموشی‌در‌دو‌راستای‌سطح‌زی
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رود‌‌های‌کمتر‌می‌ی‌جذب‌به‌سمت‌انرژیاضافه‌شدن‌ناخالصی‌کاهش‌یافته‌است.‌با‌حضور‌ناخالصی‌لبه‌

 که‌با‌کاهش‌گاف‌نواری‌متناسب‌است.

‌

‌

    9BiInBr3Cs  ساختاره ضریب شکست  نبیشی  : 13- 4جدول

 

 

 

 

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌
 x,zدر راستای   9BiInBr3Csساختار   ضریب خاموشی ونمودارهای ضریب شکست :   13- 4شکل

‌

‌‌ضریب جذب 3-4-4

نیمه‌هادی‌ها‌دارای‌لبه‌تیز‌در‌ضریب‌جذب‌هستند‌زیرا‌نوری‌که‌انرژی‌آن‌کمتر‌از‌شکاف‌نواری‌باشد‌‌

انرژی‌کافی‌برای‌برانگیختن‌الکترون‌از‌نوار‌ظرفیت‌به‌نوار‌رسانش‌را‌ندارد‌در‌نتیجه‌نوری‌جذب‌نمی‌شود.‌‌

ناحیه‌مرئی‌در‌‌جذب‌در‌‌‌‌بیشینه‌ها‌در‌طیفدر‌این‌ترکیب‌جذب‌فوتون‌از‌لبه‌جذب‌شروع‌شده‌و‌مقدار‌‌

E(eV) )ω(zn 

 

E(eV) )ω(xn 
 

 راستا‌‌‌

 ساختار‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

0.53 2.87 2.05 3.1 9BrBiIn3Cs 
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افتد.‌گاف‌در‌جذب‌با‌‌اتفاق‌می‌‌‌3/4×‌510و‌‌‌2/4×‌510با‌ضریب‌جذب‌‌06/3و‌‌‌‌47‌/2در‌انرژی‌‌‌‌x,zراستای‌‌

افزایش‌‌‌‌‌‌x,zنواری‌در‌دو‌راستای‌‌های‌بالاتر‌از‌گاف‌گاف‌نواری‌تطابق‌دارد‌و‌فرایند‌جذب‌با‌افزایش‌انرژی‌

 یابد‌.‌می‌

‌
 x,zدر دو راستای   9BiInBr3Cs  ساختارنمودار جذب اپتیکی :  41- 4شکل

‌

 بازتابندگی  4-4-4
دارد‌که‌هرچه‌ضریب‌شکست‌ماده‌به‌ضریب‌شکست‌محیط‌‌ضریب‌بازتاب‌با‌ضریب‌شکست‌رابطه‌مستیقم‌‌

‌ضریب‌شکست‌و‌همچنین‌  9Br2Bi3Csنزدیکتر‌باشد‌بازتاب‌کاهش‌می‌یابد‌.‌با‌افزودن‌ایندیوم‌به‌ساختار‌‌

بازتابندگی‌در‌انرژی‌صفر‌برای‌ساختار‌آلایش‌یافته‌نسبت‌به‌خالص‌در‌راستای‌‌‌‌کاهش‌می‌یابد‌‌‌بازتابندگی

xکاهش‌و‌در‌راستای‌‌‌‌zراستای‌‌‌‌33‌/0و‌‌‌‌31/0.‌ضریب‌بازتاب‌بیشینه‌در‌مقدار‌‌یابد‌زایش‌می‌اف‌‌ x,zدر‌‌‌‌

و‌در‌این‌‌‌‌بررسی‌شد‌امواج‌مرئی‌‌‌‌هدر‌محدود‌‌‌این‌مقادیر‌‌ الکترون‌ولت‌رخ‌می‌دهد‌که‌‌‌‌56/2و‌‌‌‌‌‌27/2انرژی

‌ی‌خود‌قرار‌دارد.‌‌ناحیه‌جذب‌در‌مقدار‌کمینه‌
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 رسانندگی اپتیکی  5-4-4
های‌اشغال‌نشده‌در‌بالای‌تراز‌فرمی‌است‌که‌‌اشغال‌شده‌به‌حالتهای‌‌ها‌از‌حالتجا‌به‌جایی‌الکترون‌ 

کترون‌‌دارای‌یک‌انرژی‌آستانه‌است‌و‌بیشینه‌مقدار‌در‌نمودار‌طیف‌رسانندگی‌بیشترین‌جریان‌رسانش‌ال

ها‌‌مشابه‌با‌‌دهد.‌گاف‌در‌رسانندگی‌با‌گاف‌نواری‌در‌ساختار‌نواری‌رابطه‌مستقیم‌دارد‌و‌قله‌را‌نشان‌می‌

-‌4شکل‌)الکتریک‌است.‌با‌توجه‌به‌نمودار‌‌های‌ضریب‌خاموشی‌و‌بخش‌موهومی‌تابع‌دی‌ها‌در‌طیف‌قله‌

‌شود.حضور‌ناخالصی‌باعث‌کاهش‌سطح‌زیرمنحنی‌رسانندگی‌می‌(‌15

 

 

    9BiInBr3Csبیشینه رسانندگی  :   4- 14جدول  

     ‌

‌

‌

‌

‌
 

 

 

‌

 
 

 9BiInBr3Csرسانندگی بازتابندگی و    نمودار: 15- 4شکل 

‌‌بیشینه‌رسانندگی‌

E(eV) /s)5(10zC 

 

E(eV) /s)5(10xC 

 

 راستا‌‌‌

 ساختار‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

2.55 2.5 2.67 2.6 9BiInBr3Cs 



‌

79 

 

 9IyIny-2BixMAx-3Csترکیب بررسی خصوصیات اپتیکی  4-5

 الکتریکی تابع د 4-5-1
الکتریک‌‌های‌قبلی‌اشاره‌شد‌برای‌بررسی‌رفتار‌الکتریکی‌و‌اپتیکی‌مواد‌از‌تابع‌دی‌همانطور‌که‌در‌قسمت 

‌‌موهومی‌و‌‌‌‌‌1ε(ω)الکتریک‌پاسخ‌نمونه‌به‌تابش‌نور‌هست‌و‌از‌دو‌بخش‌حقیقی‌‌کنند.‌تابع‌دی‌استفاده‌می‌

(ω)2ε(ثابت‌4-61شکل)دهد.‌با‌توجه‌به‌‌که‌قسمت‌حقیقی‌پراکندگی‌و‌موهومی‌جذب‌نور‌را‌به‌ما‌می‌‌‌‌‌‌

که‌محدوده‌انرژی‌فلزی‌بودن‌ماهیت‌سیستم‌یعنی‌‌‌‌پلاسما فرکانس‌‌انرژی‌پلاسمونی‌یا‌انرژی‌‌الکتریک‌ودی‌

برای‌ترکیب‌‌،‌‌را‌نشان‌می‌دهد‌ه‌ای‌که‌می‌توان‌فلزی‌بودن‌ترکیب‌را‌با‌عملکرد‌واقعی‌آن‌بررسی‌کرد‌‌ناحی

ثابت‌دی‌الکتریک‌کاهش‌‌‌9I2Bi3MAبه‌ساختار‌ Inبا‌اضافه‌کردن‌آورده‌است.‌(‌15-4)‌موردنظر‌در‌جدول

به‌این‌ساختار‌ثابت‌دی‌الکتریک‌روند‌افزایشی‌دارد‌که‌این‌روند‌به‌‌‌‌Csمی‌یابد‌در‌صورتی‌که‌با‌افزودن‌‌

‌دلیل‌رابطه‌عکس‌بین‌ثابت‌دی‌الکتریک‌و‌گاف‌نواری‌نیز‌قابل‌مشاهده‌است‌.‌

سلول‌واحد‌و‌قطبش‌‌‌‌رابطه‌کلاسیوس‌ماسوتی‌مربوط‌به‌تابع‌دی‌الکتریک‌مواد‌است‌و‌بستگی‌به‌حجم

پذیری‌مربوط‌به‌آنیون‌ها‌و‌کاتیون‌های‌داخل‌ماده‌است‌دارد.‌بنابراین‌قطبش‌پذیری‌یونی‌کل‌و‌حجم‌‌

با‌ثابت‌دی‌الکتریک‌‌دارد‌] که‌‌‌‌In[.‌بنابراین‌مشاهده‌می‌کنیم‌برای‌آلایش‌‌58سلول‌رابطه‌مستقیمی‌

که‌حجم‌‌‌‌MAی‌یابد‌و‌با‌آلایش‌‌شعاع‌یونی‌و‌قطبش‌پذیری‌کمتری‌دارد‌ثابت‌دی‌الکتریک‌کاهش‌م

شبکه‌و‌شعاع‌یونی‌بیشتری‌دارد‌ثابت‌دی‌الکتریک‌بیشتر‌می‌شود،‌به‌همین‌ترتیب‌که‌ثابت‌دی‌الکتریک‌‌

شاهد‌‌‌‌رابطه‌مستقیم‌با‌ضریب‌شکست‌دارد‌‌باعث‌افزایش‌ثابت‌دی‌الکتریک‌و‌ضریب‌شکست‌می‌شود‌.‌

 گردی‌توابع‌اپتیکی‌در‌این‌ترکیب‌هاست.تفاوت‌مقادیر‌در‌دو‌ر‌استا‌هستیم‌که‌به‌دلیل‌ناهمسان

آستانه‌انرژی‌وجود‌دارد‌که‌به‌دلیل‌نیمرسانا‌بودن‌ساختارهاست‌و‌مقدار‌آن‌در‌‌‌‌2ε(ω)طیف‌‌با‌توجه‌به‌‌

‌‌اول‌مشاهده‌شده‌قله‌‌‌‌3گاف‌اپتیکی‌و‌‌‌‌این‌نمودار‌با‌گاف‌نواری‌در‌ساختار‌نواری‌در‌توافق‌خوبی‌است‌و

‌ذکر‌شده‌است.‌(4-16در‌جدول‌)‌موهومی‌طیف‌در‌

شامل‌بیشینه‌نوار‌ظرفیت‌و‌اربیتال‌‌   Bi-6s,I-5pو    In-5s,Bi-6s,I-5pو     N-2p,I-5p,Bi-6sاربیتالهای



‌

80 

 

شامل‌کمینه‌نوار‌رسانش‌برای‌‌  In-5p,I-5pو     Bi-6p,I-5p,C-2p,N-2pو     I-5p,In-5pو   Bi-6p,I-5p  های

است‌که‌بیشترین‌‌‌‌‌‌9BiInI3MAو‌‌‌‌9I2Bi2CsMAو‌‌‌‌9MABiInI2Csو‌‌‌‌9I2MABi2Csترکیب‌های‌به‌ترتیب‌‌

‌.برای‌همه‌ساختارهاست‌ Bi-6s , In-5pو‌‌I-5pسهم‌شامل‌اربیتال‌
 

 

 
 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 =x=1,2,3y,10 برای 9IyIny-2BixMAx-3Cs ترکیب  1ε(ω) : نمودار طیف 16- 4شکل 

 
 

 

برای   9IyIny-2BixMAx-3Cs پلاسمونی و ثابت دی الکتریک ترکیب: مقادیر انرژی 15- 4جدول
x=1,2,3y=0,1 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

‌ثابت‌دی‌الکتریک‌)0ε(‌(eV)انرژی‌پلاسمونی
‌

 xراستای‌ zراستای‌ xراستای‌ zراستای‌

3.79‌3.73‌4.74‌4.95‌9I2MABi2Cs‌

4.02‌14.5‌4.48‌4.43‌9MABiInI2Cs‌

3.74‌3.62‌5.12‌5.16‌9I2Bi2CsMA‌

4.12‌14.84‌4.92‌4.8‌9BiInI3MA‌
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 =x=1,2,3y,10برای  9IyIny-2BixMAx-3Cs : مقادیر گاف اپتیکی و قله ها ترکیب16-4جدول

 

 
‌

‌
 

 

 

 

 

 

 

 

 

‌xراستای‌

‌غلظت گاف‌اپتیکی‌‌1Eقله‌‌2Eقله‌ 3Eقله‌

2.28 eV‌2.17 eV‌1.97 eV‌1.81 eV‌9I2MABi2Cs‌

2.63 eV‌2.35 eV 1.9 eV 1.83 eV 9MABiInI2Cs 

2.42 eV 2.19 eV 1.88 eV 1.73 eV 9I2Bi2CsMA 

2.3 eV 2.2 eV 1.64 eV 1.15 eV 9BiInI3MA 

 zراستای‌

2.62 eV 2.53 eV‌2.32 eV‌1.81 ev‌9I2MABi2Cs‌

2.05 eV‌1.91 eV‌1.79 eV‌1.41 eV‌9MABiInI2Cs‌

2.32 eV 2.2 eV‌2.08 ev‌1.75 ev‌9I2Bi2CsMA‌

1.89 eV 1.82 eV‌1.67 eV‌1.22 eV‌9BiInI3MA‌
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 =x=1,2,3y,10برای  9IyIny-2BixMAx-3Csترکیب   2ε(ω)  : نمودار طیف 1۷- 4شکل

 

 ضریب شکست و ضریب خاموشی  2-5-4

محاسبه‌شده‌و‌نمودارهای‌آن‌در‌‌‌‌ y=0,1و‌‌x=0,1,2,3های‌‌با‌غلظت‌‌‌‌9IyIny-2BixMAx-3Csترکیب‌برای‌‌ 

ذکر‌شده‌‌‌‌(4-16)آورده‌شده‌است‌که‌مقادیر‌ضریب‌شکست‌استاتیک‌و‌بیشینه‌آن‌در‌جدول‌‌‌‌(17-4شکل)

های‌ظاهر‌شده‌در‌نمودار‌ضریب‌خاموشی‌بیشینه‌انتقال‌فوتون‌در‌آن‌ناحیه‌است‌که‌یک‌مقدار‌‌قله‌‌‌است.‌

های‌‌ها‌با‌قله‌در‌ساختار‌نواری‌بسیار‌نزدیک‌است‌و‌قله‌ی‌گذار‌با‌گاف‌نواری‌‌آستانه‌دارد‌که‌این‌آستانه‌

‌‌MAالکتریک‌تطابق‌دارد.‌با‌توجه‌به‌نمودار‌ضریب‌شکست‌برای‌آلایش‌‌نمودار‌بخش‌موهومی‌تابع‌دی

برعکس‌عمل‌می‌کند.‌همچنین‌حضور‌‌‌‌x=2های‌کمتر‌و‌‌جا‌به‌جایی‌لبه‌جذب‌به‌سمت‌انرژی‌x=1برای‌‌

رود‌که‌با‌کاهش‌گاف‌‌های‌کمتر‌می‌ی‌جذب‌به‌سمت‌انرژی‌لبه‌‌‌x=1,3 y=1های‌‌در‌غلظت‌‌Inناخالصی‌‌

‌نواری‌متناسب‌است.
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برای   9IyIny-2BixMAx-3Csبیشینه ضریب شکست و ضریب شکست استاتیک ترکیب    : 1۷- 4جدول
x=1,2,3y=0,1 

 
 

 

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌
 
 

 =x=1,2,3y,10 برای  9IyIny-2BixMAx-3Cs ترکیب ضریب شکست  طیف نمودار: 1۸- 4شکل

 

‌ضریب‌شکست‌استاتیک‌بیشینه‌ضریب‌شکست
‌

E(eV) (ω)zn E(eV) (ω)xn راستای‌z راستای‌x 

2.51‌3.04‌2.59‌3.42‌2.1‌2.2 9I2MABi2Cs‌

2.91‌3.07‌2.33‌2.81‌2.11‌2.10‌9MABiInI2Cs‌

2.4‌3.4‌2.38‌3.3‌2.26‌2.27‌9I2Bi2CsMA‌

2.8‌2.9‌2.4‌3.08‌2.21‌2.1‌9BiInI3MA‌
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 =x=1,2,3y,10برای  9IyIny-2BixMAx-3Cs ترکیب :نمودار طیف ضریب خاموشی 1۹- 4شکل

 

 جذب اپتیکی  3-5-4
در‌انرژی‌های‌بزرگ‌تر‌از‌لبه‌جذب‌شاهد‌افزایش‌جذب‌نور‌در‌ماده‌هستیم‌که‌با‌افزایش‌جذب‌ضریب‌‌

باند‌دارند‌جذب‌نسبتا‌کم‌است‌زیرا‌‌شکست‌نیز‌کاهش‌می‌یابد‌.‌برای‌فوتون‌هایی‌که‌انرژی‌نزدیک‌لبه‌‌

فقط‌الکترون‌هایی‌که‌مستقیما‌در‌لبه‌ظرفیت‌هستند‌می‌توانند‌تعامل‌کنند‌و‌باعث‌جذب‌شوند.‌با‌افزایش‌‌

‌‌ بیشینه‌در‌ناحیه‌مرئی‌‌‌لبه‌جذب‌و‌‌انرژی‌جذب‌نیز‌افزایش‌می‌یابد‌و‌مقدار‌بیشینه‌خود‌می‌رسند.‌مقادیر

ها‌در‌نمودارهای‌ضریب‌جذب‌متناسب‌با‌‌.‌قله‌آورده‌شده‌است‌‌18-‌4در‌جدول‌‌(‌‌20-‌4با‌توجه‌به‌شکل‌)

‌  .الکتریک‌استقله‌ها‌در‌بخش‌موهومی‌تابع‌دی‌
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 =x=1,2,3y,10برای    9IyIny-2BixMAx-3Cs: لبه جذب و بیشینه جذب اپتیکی ترکیب  1۸- 4جدول

 
 

 

 =0,1x=1,2,3yبرای  9IyIny-2BixMAx-3Cs ترکیب  تیکیطیف جذب اپ  : 2۰- 4 شکل

‌لبه‌جذب‌بیشینه‌جذب‌اپتیکی‌
‌

E(eV) /cm)5(10zα E(eV) /cm)5(10xα راستای‌z راستای‌x 

3.6‌5.5‌3.6‌6.5‌1.81‌1.81‌9I2MABi2Cs‌

2.93‌3.9‌3.18‌4.7‌1.24‌1.24‌9MABiInI2Cs‌

3.6‌6.4‌3.6‌6.8‌1.64‌1.64‌9I2Bi2CsMA‌

3.1‌5.5‌2.92‌3.5‌1.15‌1.15‌9BiInI3MA‌
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 بازتابندگی  4-5-4

و‌با‌‌‌‌که‌کاهش‌جذب‌را‌به‌همراه‌دارد‌‌‌رسد‌در‌فرکانس‌پلاسما‌به‌بیشترین‌مقدارخود‌می‌  ضریب‌بازتاب 

یابد.‌هرچه‌شدت‌نمودار‌بازتابش‌کمتر‌باشد‌گذارهای‌‌های‌فلزی‌بازتابندگی‌نیز‌کاهش‌می‌کاهش‌ویژگی‌

ناخالصی‌به‌ساختار‌اصلی‌در‌سایتاپتیکی‌بیشتری‌در‌ساختار‌رخ‌می‌ افزودن‌ باعث‌کاهش‌‌‌‌Bهایدهد.‌

‌شود.های‌بازتابندگی‌می‌سطح‌زیرمنحنی‌و‌ارتفاع‌قله‌

 x=1,2,3y=1برای    9IyIny-2BixMAx-3Csبازتاب ترکیب    : بیشینه ضریب 1۹-  4جدول

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 
 
 

 x=1,2,3y=1برای   9IyIny-2BixMAx-3Cs : طیف بازتابندگی ترکیب 21- 4شکل

 

‌بیشینه‌ضریب‌بازتاب‌
‌

E(eV) zR E(eV) xR 

2.5‌0.34‌2.82‌0.31‌9I2MABi2Cs‌
2.93‌0.31‌2.93‌0.27‌9MABiInI2Cs‌
2.45‌0.35‌2.8‌0.35‌9I2Bi2CsMA‌
3.1‌0.34‌2.4‌0.3‌9BiInI3MA‌
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 رسانندگی  5-5-4
توسط‌جذب‌‌  نوار‌رسانش‌ اشغال‌نشده‌ به‌حالت‌ نوار‌ظرفیت‌ اشغال‌شده‌ از‌حالت‌ الکترون‌ برانگیختگی‌

الکتریک‌و‌همچنین‌ضریب‌خاموشی‌‌ها‌در‌رسانندگی‌مشابه‌بخش‌موهومی‌تابع‌دی‌فوتون‌است‌که‌قله‌

 آمده‌است.(‌20-4)است.‌‌بیشینه‌مقدار‌در‌طیف‌رسانندگی‌در‌جدول‌

 

 x=1,2,3y=1برای    9IyIny-2BixMAx-3Csبیشینه رسانندگی ترکیب  :    2۰- 4جدول  

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌
 

 

 

 

 

 

 

 

‌
 

 x=1,2,3y=1برای   9IyIny-2BixMAx-3Cs : طیف رسانندگی ترکیب 22- 4شکل

‌

‌بیشینه‌رسانندگی‌
‌

E(eV) /s)5(10zC E(eV) /s)5(10xC 

2.5‌3‌2.81‌4.2 9I2MABi2Cs‌

2.94‌3‌2.93‌2.4‌9MABiInI2Cs‌

2.4‌2.9‌2.8‌3.6‌9I2Bi2CsMA‌

3‌3.6‌2.5‌2.2‌9BiInI3MA‌
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 گیری کلینتیجه  6-4
بر‌تجاری‌‌ از‌جمله‌عوامل‌کلیدی‌موثر‌ پایداری‌و‌غیرسمی‌بودن‌مواد‌جاذب‌فعال‌در‌سلول‌خورشیدی‌

است‌‌سازی‌آنهاست‌.‌امروزه‌پروسکایت‌های‌هالید‌فلزی‌سه‌تایی‌توجه‌قابل‌توجهی‌را‌به‌خود‌جلب‌کرده‌

زیرا‌سمیت‌کمتر‌و‌پایداری‌بهتری‌نسبت‌به‌پروسکایت‌های‌هالید‌سرب‌دارد‌اما‌مشکل‌اصلی‌آن‌ها‌گاف‌‌

و‌تقرییب‌شیب‌‌‌‌DFTمحاسبات‌با‌استفاده‌از‌نظریه‌تابع‌چگالی‌‌که‌‌نامه‌‌در‌این‌‌پایان  بزرگ‌آن‌هاست.

به‌منظور‌شناخت‌بیشتر‌خصوصیات‌ماده‌به‌بررسی‌‌‌‌.استانجام‌شده‌‌‌BLYPو‌تابعی‌‌‌‌GGAتعمیم‌یافته‌‌

های‌جاذب‌با‌فرمول‌‌به‌عنوان‌لایه‌‌‌ی‌مبتنی‌بر‌بیسموت‌هاهای‌الکترونی‌و‌اپتیکی‌پروسکایتخواص‌و‌ویژگی‌

‌‌کاتیون‌سه‌ظرفیتی‌‌‌و‌‌‌Aدر‌سایت‌‌‌‌ MAمتیل‌آمونیوم‌‌و‌‌‌‌Cs سزیم‌‌‌‌ناخالصی‌‌‌ترکیب‌و‌‌‌‌9X2Bi3Aشیمیایی‌‌

های‌نواری‌مناسب‌برای‌سلول‌نواری‌برای‌رسیدن‌به‌گاف‌که‌به‌منظور‌مهندسی‌گاف‌‌‌Biبه‌همراه‌‌‌‌‌‌Inایندیوم‌‌

نامه‌خواص‌فیزیکی‌‌خورشیدی‌انجام‌شده‌است،‌پرداختیم.‌دلیل‌استفاده‌از‌این‌ترکیب‌به‌عنوان‌هدف‌پایان

در‌‌پذیری‌گاف‌نواری‌‌منحصر‌به‌فردی‌مانند‌غیرسمی‌بودن،‌پایین‌بودن‌هزینه‌ساخت،‌پایداری‌و‌تنظیم‌

چگالی‌حالت‌‌‌‌کلی‌و‌‌های‌‌این‌نوع‌ترکیبات‌است.‌در‌بررسی‌خواص‌الکترونی،‌ساختار‌نواری‌و‌چگالی‌حالت

چگالی‌حالت‌های‌‌‌‌‌ی‌نمودار‌ها‌‌،‌برای‌بهتر‌دیده‌شدن‌ترازهای‌نزدیک‌تراز‌فرمی‌‌آورده‌شده‌اند.‌‌جزئی‌‌‌های

‌طور‌که‌در‌این‌بخش‌بحث‌شد‌‌رسم‌شدند.‌همان‌‌2-و2و‌چگالی‌حالت‌های‌جزئی‌در‌بازه‌‌‌‌3و3-کلی‌در‌بازه‌‌

که‌‌با‌افزودن‌ایندیوم،‌ترکیب‌فعالیت‌بیشتری‌در‌ناحیه‌مرئی‌نسبت‌به‌ساختارهای‌خالص‌نشان‌می‌دهد‌‌

سبب‌جابجایی‌نوار‌رسانش‌و‌باریک‌شدن‌نوار‌ممنوعه‌می‌شود‌.‌آنطور‌که‌مشاهده‌می‌شود‌‌این‌در‌حالی‌‌

‌ری‌نمی‌شود‌.‌سبب‌کاهش‌گاف‌نوا‌‌Aسایت‌در‌‌‌Cs ,MAاست‌که‌ترکیب‌

و‌گاف‌نواری‌غیر‌‌‌‌1.4از‌آنجایی‌که‌گاف‌نواری‌‌مناسب‌برای‌سلول‌خورشیدی‌گاف‌نواری‌مستقیم‌حدود‌‌

از‌نظر‌گاف‌نواری‌باید‌ماده‌ای‌باشد‌که‌گافی‌نزدیک‌به‌‌‌‌الکترون‌ولت‌است‌بهترین‌انتخاب‌‌1.1مستقیم‌‌

‌این‌محدوده‌دارد.‌
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الکتریک،‌ضریب‌‌های‌اپتیکی‌مثل‌بخش‌حقیقی‌و‌موهومی‌تابع‌دیثابت‌در‌بررسی‌خواص‌اپتیکی‌درمورد‌

شکست‌و‌خاموشی،‌جذب‌اپتیکی،‌بازتابندگی‌وهمچنین‌رسانندگی‌بحث‌شد‌که‌داده‌ها‌برای‌این‌طیف‌‌

الکترون‌ولت‌به‌دلیل‌اهمیت‌این‌ناحیه‌برای‌سلول‌‌‌‌3.5-1.6ها‌وثابت‌های‌اپتیکی‌در‌ناحیه‌مرئی‌حدود‌‌

شدند‌.‌برای‌یک‌سلول‌خورشیدی‌خوب‌با‌توجه‌به‌ثابت‌های‌اپتیکی‌باید‌ضریب‌‌های‌خورشیدی‌رسم‌‌

جذب‌بالاتر‌و‌ضریب‌شکست‌و‌ضریب‌بازتاب‌پایین‌تر‌در‌ناحیه‌مرئی‌را‌دارا‌باشند‌تا‌سلول‌خورشیدی‌‌

در‌ترکیب‌علاوه‌بر‌کاهش‌‌‌‌1و‌‌0.5کارایی‌بهتری‌داشته‌باشد.‌افزودن‌ایندیوم‌به‌جای‌بیسموت‌با‌غلظت‌‌

اعث‌کاهش‌ضریب‌شکست‌و‌بازتاب‌می‌شود‌و‌این‌در‌حالی‌است‌که‌‌ضریب‌جذب‌که‌جزو‌شاخصه‌‌گاف‌ب

مهم‌سلول‌خورشیدی‌خوب‌محسوب‌می‌دهد‌را‌کاهش‌می‌دهد‌اما‌جایگزینی‌متیل‌آمونیوم‌به‌جای‌سزیم‌‌

ضریب‌‌گاف‌را‌افزایش‌می‌دهد‌با‌این‌حال‌تاثیر‌بسزایی‌در‌افزایش‌ضریب‌جذب‌‌نمونه‌دارد‌و‌‌‌‌2و1با‌غلظت‌‌

  9I2Bi3)4(NHبا‌توجه‌به‌ضریب‌جذب‌بالا‌برای‌سلول‌خورشیدی‌ساختار‌‌شکست‌و‌بازتاب‌را‌کاهش‌می‌دهد.

‌بهترین‌عملکرد‌را‌نشان‌می‌دهد‌.‌‌9I5In.1.5Bi3Cs و

مقادیر‌موردنظر‌برای‌پارامترهای‌سلول‌خورشیدی‌کارآمد‌را‌از‌خود‌‌‌‌21-4مقادیر‌به‌رنگ‌قرمز‌در‌جدول‌)

 نشان‌می‌دهند.(‌
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ضریب بازتاب و ضریب جذب ساختارهای مورد - ضریب شکست- ثابت دی الکتریک-گاف نواری:    21- 4جدول  

 مطالعه در این پژوهش

 

 

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

 
 

α(ω)×105/cm R n(ω) ε0 
Eg(eV)  

z x z x z x z x 

5.5 4 0.36 0.37 3.46  3.51 4.59   4.77  1.51 (in) Cs3Bi2I9 

5 5 0.4 0.37 3.43  3.44 5.34 5.4  1.6 (d) Cs3Bi2Br9 

5.7 4 0.4 0.35 2.37  3.41 4.82 4.7  1.66 (in) MA3Bi2I9 

6.9 5.8 0.4 0.39 3.83  3.92 7.08  6.86  1.33 (in) (NH4)3Bi2I9 

7.1 4.8 0.49 0.33 2.7 1.62 4.21 4.52 0.96 (in) Cs3Bi1.5In.5I9 

4 4.1 0.38 0.29 1.92 1.37 4.28 4.49 1.07 (in) Cs3BiInI9 

4.3 4.2 0.33 0.31 2.87 3.1 4.96 4.16 0.41 (in) Cs3BiInBr9 

5.5 6.5 0.34 0.31 3.04 3.42 4.74 4.95 1.65 (in) Cs2MABi2I9 

3.9 4.7 0.31 0.27 3.07 2.81 4.48 4.43 1.13 (in) Cs2MABiInI9 

6.4 6.8 0.35 0.35 3.4 3.3 5.12 5.16 1.52 (in) CsMA2Bi2I9 

5.5 3.5 0.34 0.3 2.9 3.08 4.92 4.8 1.04(in) MA3BiInI9 
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 پیشنهادات برای ادامه کار  ۷-4

 
و‌‌‌‌-1 کاهش‌ ار‌ گاف‌ تواند‌ می‌ بیسموت‌ جایگاه‌ در‌ ایندیوم‌ آلایش‌ که‌ رسد‌ می‌ نظر‌ ساختاربه‌  برای‌

9I2Bi3)4(NHپیشنهاد‌میکنم‌که‌از‌افزودن‌ایندیوم‌به‌بیسموت‌به‌منظور‌کاهش‌گاف‌انرژی‌و‌بهبود‌خواص‌‌‌‌

 اپتیکی‌بخصوص‌ضریب‌جذب‌‌استفاده‌شود.‌

 .‌‌شود‌‌کار‌‌‌٪ ‌12با‌غلظت‌های‌کمتر‌در‌حدود‌‌‌9IxInx-2Bi3Csبهتر‌است‌که‌روی‌آلایش‌ساختار‌‌-2

ساختارهای‌بلوری‌سلول‌خورشیدی‌پروسکایت‌کار‌کردیم‌بهتر‌است‌که‌روی‌ساختارهای‌‌چون‌ما‌روی‌‌‌‌-3

‌دو‌بعدی‌این‌ترکیب‌ها‌هم‌کار‌شود‌.‌

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

‌



‌

92 

 

 مراجع   ۸-4
 

[1] Kamat P. V. 2007,” Meeting the clean energy demand: nanostructure architectures for 

solar energy conversion”, The Journal of Physical Chemistry C. 111, 2834-2860 

[2] Li C., Liu M., Pschirer N. G., Baumgarten M., and Müllen K., 2010,” Polyphenylene-
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Abstract‌
 

 

 

With the introduction of solar cells and the photovoltaic properties of the world, it began 

a wide range of activities to provide energy for the use of sunlight. One group of these solar 

cells is perovskite solar cells. Lead-based solar cells are very efficient, but due to the toxicity 

of lead, many non-toxic solar cells have been introduced. Accordingly, in this study, we 

introduced lead-free perovskite solar cells, bismuth-based solar cell ‌. 

Bismuth, which is one of the metal elements of the fifth group and has a similar structure 

to Pb2 + in terms of electron arrangement with one more electron difference in P orbital and 

ionic radius (Pb2+ = 1.19 Å, Bi3+ = 1.03Å), therefore makes it possible to In the crystal 

structure, halide perovskites act to manipulate optical properties and are a good substitute 

for lead. The structure of A3B2X9 is that the monovalent cation A consists of Cs+, MA+ and 

the trivalent cation Bi3+, Sb3+ and the monovalent halide I-, Br-, Cl-, which in this study using 

the theoretical method of density function (DFT) and GGA approximation with The SIESTA 

computational code studies optical properties such as dielectric function, refractive index, 

absorption, reflectance, and conductivity, as well as electronic properties such as band 

structure, DOS and PDOS , Lattice constant of Cs3Bi2I9, MA3Bi2I9, and Cs3Bi2Br9 structures 

and Replacement of methyl ammonium at site A and indium at site B for band gap 

engineering adding indium reduces the band gap and MA increases the band gap, but at the 

same time improves the optical properties, especially the optical absorption of the structure. 

 

 

Keywords : solar cell, perovskite, bismuth, band gap engineering, optical properties, 

electronic properties, DFT, GGA 
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