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 چکیده

. محاسبات با شودمیانسیوم در فاز کلرید سدیم بررسی الکترونی و اپتیکی سولفید استر ،در این مقاله خواص ساختاری

است. در این  انجام شده Abinitافزار در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی و با استفاده از نرم پتانسیلاستفاده از روش شبه

شده است. گاف  محاسبه ev33الکتریک برای تابش تا حدود استفاده شده است. تابع دی Teterپتانسیل بقانرم مقاله از شبه

 های محاسباتی سازگاری خوبی دارد. الکترون ولت است که با دیگر داده 98985( X-Γ) دست آمده در راستاینواری به

 پتانسیل، نظریۀ تابعی چگالی، سولفیداسترانسیومها، چگالی ابرالکترونی، شبهچگالی حالت های كلیدی:واژه

 مقدمه

تا  صورت پودر سفید یا خاکستری رنگی است کهاست، به  II-VIیبات گروهکه از ترک  (SrS)سولفیداسترانسیوم

شدت ها بهکند. این ماده با اسیدآزاد می S2Hشود و در هوای مرطوب به مقدار کمی گاز ای در آب حل میاندازه

از  ،ز نظر تکنولوژیکیهای مهمی اکاربرد . سولفید استرانسیوم]1[شود دهد و در نتیجه گاز سولفید آزاد میواکنش می

عنوان وسایل فوتوولتاییک تواند به، دارد وآلیاژ آن میLEDو لایۀ الکترولومینسانس  زیاد ۀجمله فسفر اشعۀ کاتدی بازد

یی رسانادهد که سولفید استرانسیوم در شرایط معمولی نیمنشان می Xهای پراش اشعۀ . آزمایش[9[، ]4]استفاده شود 

 دارد، که در (Fm3m)با گروه فضایی  (NaCl)های یونی است و ساختار مکعبی دارای پیوند. استگاف نواری پهن  با

[. سولفیداسترانسیوم ترکیب یونی پوسته بسته مهم است که در دمای 6[، ]5الف( نشان داده شده است ]1شکل )

مغناطیسی -مینسنت و وسایل اپتیکیالکترولو مانند ماده کاربردهای مهمی شود، اینبلوری می (B1)معمولی در ساختار 

است. با  شده انجامروی این ماده  [8[، ]13] و تعدادی هم تئوری ] 7 [ای از نظر تجربیدارد. بنابراین تحقیقات گسترده

 دهند. ب( انجام می1) شکل CsCl ((B2افزایش فشار، این ترکیبات یک گذار فاز به ساختار 

با  B1های اپتیکی سولفید استرانسیوم در ساختار ؛ ساختار نوارهای انرژی  و ویژگیپارامترهای ساختاری در این مقاله،

  شود.بررسی می ABINITافزار استفاده از نظریۀ تابعی چگالی و نرم
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 سولفید استرانسیوم CsClساختار ( ب       ،سولفید استرانسیوم NaClساختار  (الف. 1 شکل

 

 روش محاسباتی

 پتانسیل امواج تخت و با کد محاسباتیروش شبه با استفاده از، (DFT) محاسبات در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی

ABINIT 6[ انجام شده است [ .بستگی از پتانسیل تبادلی هم برای محاسبهTeter Pade  استفاده شده است]در  .]14

استرانسیوم و  s5 d,4p, 4s, 4 هایپتانسیل، اربیتالپتانسیل بقانرم استفاده شده است. در این شبهین روش از شبها

نواری محاسبات  ساختار آوردن دستبه برای .است استفاده شده های ظرفیتاربیتال عنوانبه سولفور را p3s,3های اربیتال

 .ریدبرگ انجام شده است 73و با انرژی قطع  19×19×19 شبکه مونخورستبرای نقطه خاص  43ازای به

 
 نتایج و بحث

 پارامترهای ساختاری -1

وردش  0Vهای مختلف حول حجم تعادلی های کل برای حجم، انرژیSrSویژگی حالت پایه  ۀمنظور محاسببه

 مانندگان برای مشخص کردن خصوصیات حالت پایه شده با معادلۀ حالت مورنا های کلی محاسبهشود. انرژیداده می

در  B1شوند که یکی از این نمودارها برای این ترکیب در فاز ، برازش داده میB، مدول بالک 0aثابت شبکۀ تعادلی 

تایج دیگران در همراه با ن  B1( برای ساختار 0a ،B) های تعادلی محاسبه شدهاست. پارامترنشان داده شده  9شکل 

تر( از کارهای نظری و تجربی دیگران تر )کمشده ما کمی بزرگهای شبکه محاسبه اند. ثابتآورده شده 1جدول 

 است.LDA  (GGA)واسطۀ تقریب هستند. این به

 
 نمودار انرژی كل بر حسب حجم .2شکل 
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 ساختار نواری  -2

است. ساختار نواری در غیاب  آمده 3ی خطوط تقارنی در شکل در راستا B1ساختار نواری محاسبه شده برای فاز 

استرانسیم حدود  p 4هایگانه است. حالتبالای نوار ظرفیت، دارای تبهگنی سه کنشی اسپین اربیتال دربرهم

(eV)3/15 شود. نوار بعدی متعلق به حالت در ته نوار ظرفیت ظاهر میs ترتیب نوار سولفید است. بدینs در (eV )

  ته نوار ظرفیت قرار گرفته است. 78/13
 و مقایسه با دیگر نتایجحاضر  پژوهشپارامترهای ساختاری محاسبه شده در  .1جدول

 حاضر پژوهش دیگران تحقیق دیگران تحقیق
پژوهش 

 حاضر
 محاسبه شده هایكمیت

  GGA LDA [7تجربی ] [15؛1نظری ]

 339/6 891/5 394/6 376/6؛               773/5 Aa0 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 13/3 37/3 3 86/3؛                   9/4

 9/911 9/117 3/994 6/918؛                  119 
3

0
V A 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 97/3 71/1 3 6/9؛                 9/19

 5/37 4/93 58 69؛                    47 GPaB 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 35 64 3 8/6؛                   18

 

 
 B1 ساختار نواری سولفید استرانسیوم در فاز .3شکل 

و ته  Γرسولفید د p صورت که بالای نوار ظرفیتو در شرایط معمولی گاف غیرمستقیم است، بدین B1 در ساختار

آورده شده و  9قرار گرفته است مقادیر گاف نواری محاسبه شده همراه با نتایج دیگران در جدول  X در d 4رسانش نوار

های تواند ناشی از محدودیتتجربی دیگران مقایسه شده است. علت اختلاف با مقادیر تجربی می با نتایج تئوری و

ار نواری باشد. دو رهیافت برای تصحیح این مشکل بستگی تبادلی در محاسبات ساختدر پتانسیل هم LDA تقریب

پتانسیل تبادلی کار بردن و رهیافت دیگر به] 15[کنش وجود دارد که عبارتند از: رهیافت با تولید انرژی خود برهم

 است.] Langreth-Mehl-Hu ]16کامل غیرموضعی بستگی هم



 های نوین فیزیکپژوهش                                                 1315 پاییز و زمستان، 1، شماره 1جلد                                                    15
 )نشریه علوم دانشگاه خوارزمی(

 : گاف انرژی محاسبه شده در كار حاضر و كار دیگران2جدول 

 اف انرژیگ
 

          
 گاف نواری مستقیم گاف نواری غیرمستقیم

L   -Γ X     -Γ L- L X- X Γ - Γ 

 کار انجام شده 3897 9876 6894 98985 58147

68116 98566 7831 9858 3858 LDA-LMTO TB15 

9858 98918 583~ 9878 3851 LDA-LAPW16 

8859 7853 13833 8888 6883 F  -H17 

 5تجربی 58391 48761 - 4839 -

 هاچگالی حالت -3

های کلی ترکیب نشان داده چگالی حالت 4ها در طیف انرژی است. در شکل گر توزیع الکترونها بیانچگالی حالت

ترتیب در فاصلۀ انرژی گاف هیچ حالتی دیده شود. بدیننظر گرفته می عنوان صفر مبدأ درشده است. انرژی فرمی به

سولفید و پیکی که درست در بالای انرژی فرمی قرار گرفته    pلۀ قرار گرفته زیر تراز فرمی، متعلق به اربیتالشود. قنمی

 و s3 هایترتیب سهم چگالی جزیی مربوط به اربیتالبه 6و  5های استرانسیوم است. در شکل d 4و s5هیبریدی از نوار 

p3 های سولفید و چگالی مربوط به اربیتالS5 وd4 وP4 شده است. استرانسیوم نشان داده  

 

 SrSدست آمده در حجم تعادلی برای های كلی بهچگالی حالت. 4شکل 

 
 (s5و d4و p4 )اربیتال  Srهای جزئی :چگالی حالت6(    شکل p3 و s3)اربیتال   Sهای جزئی : چگالی حالت5شکل 
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شان داده شده است. تفاوت الکترونگاتیوی بین سولفید استرانسیوم ن ( چگالی بار ظرفیت برای6) در شکل

دهد. تراکم زیاد الکترون بین دو اتم نشان ها را نشان میاسترانسیوم و سولفور تفاوت انتقال بار و پیوند یونی بین آن

 هاست.دهندۀ قوی بودن پیوند بین آن

 خصوصیات اپتیکی  -4

، پاسخ خطی سیستم به تابش )(الکتریکبه شده است. تابع دی( محاسB1خصوصیات اپتیکی ساختار )

ها با کنش فوتونبه برهم )(کند. در اینجاالکترومغناطیس را است و رفتار انتشاری نور در ماده را کنترل می

2)(ها را مربوط است. قسمتالکترون  سبۀ عناصر ماتریسی اندازۀ حرکت بین توابع موج اشغال شده و نشده با محا

1)(الکتریکشود. قسمت حقیقی تابع دیبا استفاده از قوانین انتخابی داده می  روش کرامرزکرونیگ  با استفاده از

2)(از  تواند از ریب جذب، بازتابندگی و تابع اتلاف میضمانند خصوصیات اپتیکی دیگر همۀ آید. دست میبه

)(1  2)(و  1)(آید. توابع دستبه 2)(و   محاسبه شدهSrS ( در فازB1 در شکل )داده شده است.  7

توان ساختار این منحنی بر حسب انرژی را داده شده است. می الف( نشان7) الکتریک در شکلقسمت موهومی تابع دی

 98/9 (eV). شروع جذب از حدود33(eV)تا  93و از  93(eV)تا  13 ،13 (eV)تا 3از  به سه ناحیه تقسیم کرد:

  قرار دارد . 37/6(eV)دست آمده منطبق است و اولین قلۀ ماکزیمم در حدود شود که با گاف بهشروع می

 
 گالی بار الکترونی سولفید استرانسیوم : چ6شکل
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 الکتریک: قسمت حقیقی و موهومی تابع دی 7شکل

وجود باعث به s3 Sو d4  Srهای دهد. گذار بین حالترخ میp3  Sو d4  Srهای علت گذار بین حالتبه اولین قله 

تری در محدودۀ انرژی های برجستهکه قلهشود درحالیمی 93(eV) -13تری در محدودۀ انرژی های کوچکآمدن قله

93-(eV) 33 های ای از گذار بین حالترسد نتیجهنظر میبهd4  Sr وp3  S طیف بازتابی  ]18[باشد. کانکو و دیگران

اند. از طیف بازتابی اندازه گرفته 43(eV) -4را در ناحیۀ تابشی SrS های فلزهای قلیایی خاکی از جمله کالکوژنید

ب( 7آمده و در شکل )دست الکتریک با استفاده از تبدیل کرامرز کرونیگ بهقسمت موهومی تابع دیمشاهده شده 

دهد. قسمت حقیقی نشان داده شده است. مقایسۀ طیف محاسبه شده با طیف تجربی نتایج مشابهی را نشان می ]18[

1)(الکتریکتابع دی  ( نشان داده شده اس7درشکل )ت. قلۀ اصلی در الف)V(e37/9  قرار دارد و سپس نمودار یک

در حول انرژی حداقل تر یک های بیشدارد سپس منفی شده و در انرژی 5/7(eV) و 8/4کاهش نسبتاً تیزبین 

)V(e35/93 ترین مقدارمهم آید.وجود میبه)(1  1)0(حد فرکانس صفر ت الکترونی ثابت است که قسم

الکتریک استاتیک محاسبه شده برای الکتریک استاتیک است و به مقدار زیاد به گاف نواری بستگی دارد. ثابت دیدی

SrS 75/5 دست آمده است.هب 

 

 گیرینتیجه

ه است. شدانجام  Abinitافزار پتانسیل و و در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی با نرممحاسبات با استفاده از روش شبه

پتانسیل محاسبه شده است. مقادیر گاف با استفاده از روش شبه B1ساختار نوارهای انرژی سولفیداسترانسیوم در فاز 
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تر از مقدار تجربی بوده دست آمد که کمالکترون ولت به 985/9( X-Γنواری محاسبه شده در راستای خطوط تقارنی )

دلیل خطای پتانسیل تواند بهخوبی دارد. اختلاف با نتایج تجربی میهای محاسباتی سازگاری اما با دیگر روشاست 

الکتریک تجربی و توافق منطقی بین رفتار قسمت موهومی ثابت دی .بستگی در تقریب چگالی موضعی باشدتبادلی هم

 آن چه که محاسبه شده است، وجود دارد. 
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