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ضریب  یب شکست،، ضرالکتریکحقیقی و موهومی تابع دی سهم از جمله  6NiWO2Srدر این مقاله خواص اپتیکی ترکیب  –چکیده 

مواج ه از روش افادمورد مطالعه قرار گرفته است. محاسبات با است تتراگونالساختاری در فاز  و ضریب بازتابتابع اتلاف انرژی  خاموشی،

 Wien2k افزارو با استفاده از نرم GGA+U  و GGA تقریب با خطی با پتانسیل کامل در چارچوب نظریۀ تابعی چگالیتخت بهبود یافتۀ 

 صورت گرفته است. 

 واص اپتيکی، ضریب شکست، نظریۀ تابعی چگالی.خ  -کليد واژه

 

 

Investigation of the Optical properties of Sr2NiWO6 using Density 

Functional Theory 

Hamdallah Salehi1, Raziyeh Mirsalari2, Peiman Amiri3  

Department of Physics, Faculty of  Science, Shahid Chamran University,of Ahvaz, Ahvaz, Iran.  

Abstract- In this paper optical properties in tetragonal phase of Sr2NiWO6 such as real and imaginary part of 

dielectric function, refractive index, extinction index, electron energy loss Spectroscopy (EELS), reflectivity 

index. were studied by using full potential–linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method in the 

framework density functional theory (DFT) with the different approximations such as GGA and GGA+U by 

Wien2k Package.  
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 مقدمه -1

دارای  3ABOهای پروسکيت با فرمول شيميایی اکسيد

توسط دو کاتيون  Bاگر مکان ترکيبات متنوعی هستند، 

پروسکيت مضاعف با فرمول  اشغال شود 'Bو  Bمختلف 

 هایویژگیشود، میتشکيل  6BB'O2Aشيميایی 

ت دسبه 'Bو  B توسط مکان عمدتاً مضاعف هایپروسکيت

های عضوی از خانوادۀ پروسکيت 6NiWO2Sr .[1]آیدمی

دارای ساختار بلوری مضاعف است که در دمای اتاق 

الکترون ولت  1/3 این ترکيب نواریگاف  تتراگونال است و

به دليل های مضاعف بسياری از پروسکيت باشد.می

هستند. چنين ترکيباتی  عایق B' هایکاتيون 0d ماهيت

-پروسکيت البته ای خوبی باشند وهالکتریکتوانند دیمی

 .الکتریک بالا هستندهای مضاعف دارای ثابت دی

های ماکروویو، الکتریکهمچنين این ترکيبات در دی

ها و .... ها و طراحی حافظههای خوشيدی، خازنسلول

 .کاربرد دارند

 باتانجام محاسروش  -2

با استفاده از  در مطالعات نظری حاضر خواص اپتيکی

بهبود و روش امواج تخت [ 2]( DFTنظریۀ تابعی چگالی )

و با [ 3]( FP-LAPWبا پتانسيل کامل ) خطییافتۀ 

  .[4]شده است بررسی Wien2kاستفاده از کد محاسباتی 

سازی بر حسب آنگستروم پس از بهينهرا های شبکه ثابت

در نظر گرفتيم.  c=7.9182و  a=b=6.6237مقادیر 

RKmax کندکه ميزان ماتریس همگرایی را مشخص می 

گيری در برای انتگرال kو تعداد نقاط فضای  7 برابر با 

نقطه در نظر گرفته شد. انرژی  500منطقۀ اول بریلوئن 

های ظرفيت از ریدبرگ را برای جداسازی حالت -6جدایی 

محاسبات را با دو تقریب  ادیم.مغزه مبنا قرار دهای تحال

GGA  وGGA+U (ر هاباردپارامت اعمال)  .انجام دادیم

 بودهالکترون ولت  6 اعمال شده در محاسبات Uميزان 

برای  0001/0سرانجام با تعيين مبنای همگرایی . است

به دليل  سازگار پرداخته شد.به انجام محاسبات خود انرژی

تلف  نسبت به خواص در راستاهای مخ 6NiWO2Srاینکه 

دهد فقط راستای اپتيکی رفتار همسانگرد از خود نشان می

x  .بررسی شده است 

 نتایج -3

 

 

 الکتریک تابع دی -3-1

 ۀاز اطلاعات را برای مطالع طيف اپتيکی منبع وسيعی

ها و نوسانات ساختار نواری، خواص الکترونی، برانگيختگی

-ترین کميتاز مهم یکی دهد.شبکه در اختيار ما قرار می

 گرتوصيف که الکتریک مختلط استهای اپتيکی، تابع دی

معادلۀ زیر بيان به صورت  یک ترکيب است و خواص نوری

 شود.می

   (1 )                                       i 21
 

نواری نواری و بينالکتریک دارای دو سهم درونتابع دی

نواری غير مستقيم که سهم کوچکی ارهای بيناست، از گذ

گيرندۀ پراکندگی در خواص نوری مواد دارند و در بر

با داشتن  [.6،5] کنيمنظر میباشند صرففونونی می

 کرونيککرامرزبر اساس تبدیلات  ،سهم موهومیتغييرات 

دست آوریم. توانيم تغييرات سهم حقيقی را بهمی [7]

الکتریک برای دیع تابسهم حقيقی و موهومی 

6NiWO2Sr با اعمال پارامتر هابارد و بدون پارامتر هابارد 

  است. نشان داده شده (1) در شکل
 

 6NiWO2Sr الکتریک ترکيبالف: سهم حقيقی تابع دی 1شکل

  
 6NiWO2Srالکتریک ترکيب ب: سهم موهومی تابع دی1شکل
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ک الکتریمقدار دی، الکتریکاز سهم حقيقی تابع دی 

الکتریک در انرژی صفر است، مقدار تابع دیکه استاتيک 

شود که ثابت مشاهده می (الف1) در شکل آید.دست میبه

 ،(GGA+Uبا اعمال پارامتر هابارد )استاتيک  الکتریکدی

 الکتریککه این ثابت دی دست آمده است.به 1/5

است.  1/6( GGAبدون اعمال پارامتر هابارد ) استاتيک

الکتریک دارای دو سهم گذار بين نواری و درون تابع دی

-ب( مشاهده می1طور که در شکل )همانباشد، نواری می

با اعمال پارامتر  الکتریک مقدار موهومی تابع دیشود 

این آرام است  به صورت الکترون ولت 7/2 تا مقادیرهابارد 

 گذارهای درون اًبدان معناست که در این ناحيه صرف

. اما بعد از این انرژی این سهم ناگهانی زیاد دنواری رخ ده

شود که بيانگر جذبی است که به دنبال آن گذارهای می

از نموادر سهم موهومی تابع افتد. بين نواری اتفاق می

توان گاف اپتيکی ماده را تشخيص داد و با الکتریک میدی

الکترون ولت است  1/3توجه به گاف تجربی ترکيب که 

الکتریک گاف که سهم موهومی تابع دی توان گفتمی

اما گاف اپتيکی بدون دهد. اپتيکی خوبی را نشان می

باشد. پس اعمال پارامتر می الکترون ولت U  5/1اعمال 

 شود.هابارد باعث افزایش گاف اپتيکی می

 

 ضریب شکست و ضریب خاموشی  -3-2

ضریب شکست پارامتر فيزیکی مهمی است که وابسته به 

باشد، ضریب خاموشی اثر متقابل ميکروسکوپيک اتمی می

برای یک ماده نيز سنجشی از ميزان جذب پرتوی 

الکترومغناطيسی توسط آن ماده است. اگر ضریب 

 الکترومغناطيس به پایين باشد موج خاموشی در یک بلور

مودار ضریب شکست و ضریب کند. ناز آن عبور می آسانی

 ( نشان داده شده است. 2)خاموشی در شکل 

 نمودارهای ضریب شکست و ضریب خاموشیبه  با نگاه

الکتریک ها با نتایج حاصل از تابع دیتوان به تشابه آنمی

شود که ضریب شکست رفتاری مشابه پی برد. مشاهده می

الکتریک، و ضریب خاموشی با بخش حقيقی تابع دی

 الکتریک دارد.تاری مشابه با بخش موهومی تابع دیرف

الکتریک در انرژی صفر منجر جذر سهم حقيقی تابع دی

الف( در 1با توجه به شکل ) ،شودبه ضریب شکست می

قطع شده  1/5محور عمودی در نقطِۀ  GGA+Uنمودار 

در  دهد.است و ضریب شکست جذر این عدد را نشان می

الکترون  4تا  صفر ر بازۀضریب شکست د GGA+Uتقریب 

دهد در حالی ولت مقادیر بيشتری را به خود اختصاص می

برعکس  کاملاًالکترون ولت  6تا  4که این امر در محدودۀ 

هرچه مقدار ضریب خاموشی کمتر باشد، کند. عمل می

بينی تر پيشعبور امواج الکترومغناطيسی از بلور آسان

با استفاده از د که شوب( مشاهده می2شود. در شکل )می

ضریب خاموشی کمتر محاسبه شده  GGA+Uتقریب 

 است.

 

 
 6NiWO2Srالف: ضریب شکست ترکيب  2شکل       

                    
 6NiWO2Srب: ضریب خاموشی ترکيب  2شکل      

 
 

 تابع اتلاف انرژی  3-3

قدرتمندی در  اسپکتروسکوپی اتلاف انرژی الکترون روش

اشغال شده در بالای تراز فرمی یا  ل حالتهایتجزیه و تحلي

این طيف دربردارندۀ تحریک دسته است. جزئی تفکيک 

 ها( به داخل حالاتهای ظرفيت )پلاسمونجمعی الکترون

 .رسانش استنوار شده در اشغال 
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 6NiWO2Srع اتلاف انرژی ترکيب ب: نمودار تا3شکل         

در هر دو تقریب اتلاف انرژی الکترون در این ساختار 

اتلاف انرژی  GGA+Uتقریبا مشابه هم است. در تقریب 

و در  شروع شدهالکترون ولت  5 الکترون در این ساختار از

 به بيشترین مقدار خود رسيده است. الکترون ولت 76/27

نيز دارای اتلاف  الکترون ولت 24/42 انرژیهمچنين در 

تلاف انرژی ترین قله در تابع اشاخص است. زیادی انرژی

-شود که بيانپلاسمونی شناخته می قلۀالکترون به عنوان 

 گر برانگيختگی جمعی چگالی بار الکترونی در بلور است.

پارامتر  انرژی پلاسمون حجمی در این ترکيب با اعمال

  الکترون ولت است.  76/27هابارد، 

 

 ضریب بازتاب 3-4 

 6iWON2Sr: نمودار ضریب بازتاب ترکيب 4شکل      

ضریب بازتاب مشخص کنندۀ دامنه یا شدت موج بازتابيده 

ضریب بازتاب ترکيب نسبت به موج پيشامد است. 

6NiWO2Sr ( نشان داده شده است. در 4در شکل )

ضریب بازتاب دارای   76/26در انرژی  GGA+U تقریب

 بيشترین مقدار است. 

  

 گیرینتیجه

بود یافتۀ فاده از روش امواج تخت بهمحاسبات با است

( در چارچوب نظریۀ FP-LAPWخطی با پتانسيل کامل )

و با استفاده  GGA+Uو  GGAهای تابعی چگالی با تقریب

-صورت گرفته است. ضریب دی Wien2kافزار از نرم

 1/5( GGA+Uاستاتيک با اعمال پارامتر هابارد )الکتریک 

دست آمده است. که این مقدار بدون اعمال پارامتر به

در تقریب  تضریب شکس. است 1/6( GGAد )هابار

GGA+U الکترون ولت مقادیر بيشتری  4تا  در بازۀ صفر

دهد در حالی که این امر در را به خود اختصاص می

 کند.برعکس عمل می الکترون ولت کاملاً 6تا  4محدودۀ 

ضریب خاموشی کمتر  GGA+Uریب با استفاده از تق

ترون در این ساختار محاسبه شده است. اتلاف انرژی الک

در تقریب مشابه هم است.  در هر دو تقریب تقریباً

GGA+U به  الکترون ولت 76/27در  ژی الکتروناتلاف انر

اعمال پارامتر هابارد در  رسيده است. خود بيشترین مقدار

بررسی خواص اپتيکی ترکيب نقش تأثيرگذاری را ایفا 

 کند.می
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