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 تا استفادُ اس ًظزیِ تاتعی چگالی SiO2تزرسی ٍیضگی ّای اپتیکی تتا کَارتش 

 
 ػجذالْی آرػ  ٍ کٌگزلَّبلِ ثی رؽک، ثویي 

 

 داًؾگبُ آساد اعلاهی،ٍاحذ ارٍهیِ، گزٍُ فیشیک،ارٍهیِ، ایزاى

 

هاًٌذ ثاتت دی الکتزیک، ضزیة جذب، تاتع اتلاف اًزصی ٍ ضزیة تاستاب هطالعِ شذُ  SiO2در ایي هقالِ خَاص اپتیکی تلَر  – چکیذُ

در چْار چَب ًظزیِ ی تاتع چگالی ٍ    (FP-LAPW) است. هحاسثات تا استفادُ اس رٍش اهَاج تخت تقَیت شذُ ی خطی تا پتاًسیل کاهل

( تا تاتعی GGA( ٍ تقزیة گزادیاى تعوین یافتِ )  LSDA) ا تقزیةصَرت گزفتِ است. خَاص اپتیکی ت 2K WIENتا استفادُ اس ًزم افشار  

WC  هحاسثِ شذُ است. ًتایج ًشاى هی دّذ کِ ٍیضگی ّای اپتیکی در جْت هحَرّایX    ٍZ  هتفاٍت تَدُ ٍ حَل ایي هحَر ّا

 ًاّوساًگزد هی تاشٌذ.

 LSDA ، SiO2 ، WC  ،Wien2k ، ٍیضگی ّبی اپتیکی ، ًظزیِ تبثؼی چگبلی  :کلیذ ٍاصُ

 

Investigation of the Optical Properties of SiO2 Using DFT 

samin birashk, Haleh Kangarlou, Arash Abdollahi  

 
Islamic Azad University, Urmia Branch, Department of Physics, Urmia, Iran 

 
Abstract-In this paper optical properties such as dielectric function, absorption coefficient، energy loss function and 

reflectivity coefficient of SiO2 crystal have been studied. The calculation have been performed using the Full-Potential-

Linearrised Argumented Plane Waves (FP-LAPW) method within the framework density functional theory (DFT) by 

WIEN2K package. 

Optical properties is calculated by (LSDA) approximations and  (GGA) approximation with WC functional .The results 

revealed that optical properties are anisotropic along x and z directions.  
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 هقذهِ -1

مٍَ  دٍ لغوت  اَرتش، تزکیجی ؽیویبیی عبختِ ؽذُ اس یک لغوت عیلغی ک

رَت تزکیت در کبیً ]1[اعت (SiO2)اکغیضى  ِ ف ٍ یب ث  ـ رَت خبل ِ ف ِ ث ک

دٍا  ِ حذ ذّ 60بّی عیلیکبت ِ جبهذ سهیي را تؾکیل هی د عَت ِ ]2[درفذ پ . داً

یً  ى اتقبل الکتزٍ بّی ثذٍ  ِ رَ ثب ؽجک لَی هتجل لَک رَی عیلیظ اس لحبػ ه بّی ثل

ذّ. ایي کبًی دارای  رَ د دَ ػج فٌؼ را اس خ قَ ث ِ هبف اَرتش  لبدر اعت اؽؼ اعت. ک

ٍ در اثز اػوبل فؾبر هک اٍلکتزیک اعت  لَیذ ثبر الکتزیکی هی خبفیت پیش بیًکی ت

بّی  اَرتش اس دهب ذٌ. ثتب ک درجِ عبتًی گزاد  870درجِ عبتًی گزاد تب  573ک

اَرتش ، گزایًت  بّی ک رَفیز بّیی در پ رَ ِ ؽکل گپ ثل اَرتش ث عَ ک مٍ اعت. ایيً  همب

ُ هی  دَ  گزافیتی دیذ ُ ]3[ؽ بًل رد گّشاگَ اَرتش دهب ثبلا در عیغتن  ِ  622. ک ث

بّی  رَ رَت ثل دَ ف رَ هی ؽ رَی هتجل ؾ ل لزار دادی  1. در ؽکل  ]4[هٌ علَ

اَرتش  ُ اعت. SiO2ثتب ک ُ ؽذ  ًؾبى داد

 

 

ل لزار دادی 1 ؽکل  SiO2: علَ

 

ش هحاسثات -2  رٍ
ُ فضبیی  اَرتش عیلیکب دارای گزٍ رَ ثتب ک P ثل 26 22 90;β;α  ٍ120;γ   در فبس

بًل اعت.  ِ  WIEN2Kهحبعجبت ثب اعتفبدُ اس زًم افشار گّشاگَ رَت گزفت ف

عَؼِ یبفتِ اعت رَکش ت بٍّ  ک عَظ ثبلا جَ تخت ]5[کِ ت . در ایي زًم افشار اس ه

یَت ؽذُ خغی  ً ظزیِ تبثغ چگبلی   ]6[(LAPW)تم بْر چَة در چ

(DFT)]7[  اعتفبدُ ؽذُ اعت. در ایي هحبعجبت اس تمزیتLSDA  ٍ

 ]PBE ،PBEsol  ٍWC ]11,10,9ثب عِ تبثؼی   GGA [8]تمزیت

ُ اعت. تبثؼی اعتفبدُ ِ تبثؼی   WCؽذ ِ در  PBEتبثؼی جذیذی ثز پبی اعت ک

ِ ثب تبثؼی  ِ  PBEآى لغوت تبثؼی تجبدلی در همبیغ ُ اعت ک بٌى تغییز کزد چ

ُ اعت. ِ ؽذ ِ ثغظ گزادیبى ازًصی تجبدلی در ظًز گزفت بْرهیي هزتج  تب چ

فَیي تیي  ذٌُ ی ایي تزکیت ثِ تزتیت ؽؼبع کزُ ه بّی تؾکیل دّ ثزای اتن 

ىٍ  اکغیضى  لزار دادُ ؽذُ اعت. ثزای  a.u 8/1  ٍa.u 1/1ثزای عیلیکَ

ُ، ازًصی  بّی هغش بّی ظزفیت اس حبلت  ریذثزگ را  -6جذاعبسی حبلت 

 ِ وّگزایی ازًصی را اس  هزتج ُ ی  ٍ ثبس ُ این.. 0001/0ثزگشیذین   اتًخبة کزد

وّگزایی ثزای رعیذى ثِ ای اتًخبة ؽذُ اعت. ثزای  7ثزاثز Rkmax ي 

ئَیي  لٍ ثزیل ِ ا غٌم دَ  12هحبعجبت تؼذاد مًبط در ظًز گزفتِ ؽذُ در ه مًغِ ث

 ِ ِ اساء آى یک ؽجک ِ ث ُ اعت. 4*4*4ک  ایجبد ؽذ

ِ هحاسثات -2-1  تًیج

بّی ؽجکِ  اَرتش تؼذادی عبختبر ثب پبراهتز ٌِ عبسی ثتب ک لَ  a  ٍcثزای کوی ح

ِ ی کو ِ ی مًغ ِ فبفل ِ تجزثی ث ِ  02/0یٌ ِ ؽکلی ک ُ ؽذ ث مٍ تغییز داد آگًغتز

زّ یک اس همبدیز ثبثت  بّی  c، همذار ثبثت  aثزای  ٍ ایي ػول ثب ثبثت  ذٌ  تغییز ک

ِ  aدیگز  اَى کویٌ ِ ػٌ ٍ در هیبى ایي تًبیج کوتزیي همذار ازًصی ث هزتجب تکزار ؽذ 

اَى عبختبر ثْ ِ ػٌ ٍ عبختبر هؼبدل ثب آى ث ِ عبسی ازًصی  یٌْ ِ ث ِ ثذعت آهذ. ک یٌ

 ِ بّی ث ِ تبثؼی  ِ ث جَ اَرتش عیلیکب ثب ت رَ ثتب ک ِ ثل ی ثبثت ؽجک ِ ثز رٍ رَت گزفت ف

 ُ ل ؽوبر ِ در جذٍ ُ اعت. 1کبر رفت  آهذ
لٍ  بّی هختلف1جذ ُ اس تبثؼی  ِ ثب اعتفبد ِ عبسی ثبثت ؽجک یٌْ  : ث

 ِ ِ        cثبثت ؽجک   a=bثبثت ؽجک

 (PBEتبثؼی ) 153/5                  621/5

 (LSDAتبثؼی ) 143/5                    616/5

 (WCتبثؼی ) 136/5                     608/5

ػ تجزثی 01/5                       47/5 ِ رٍ  ث

]12[ 

ل  رَ کِ اس جذٍ گٌی ثیي تًیجِ تجزثی  1وّبى ع وّبّ تْزیي  دَ اعت ث هؾْ

ِ تبثؼی  ط ث رَی هزثَ  .هی ثبؽذ WCتٍئ

ُ اعت. 1در ؽکل  ِ حجن تزعین ؽذ ِ عبسی ازًصیً غجت ث یٌْ ِ ث  تًیج

 
ِ حجن1ؽکل ِ عبسی ازًصی غًجت ث یٌْ  : ث

ى -2-2  تاتع اتلاف ازًصی الکتزٍ

ٍ  تحلیل  ذٌی در تجشیِ ػ لذرتو ى رٍ پَی اتلاف ازًصی الکتزٍ عٍک اعپکتز

حبلات اؽغبل ؽذُ ثبلای تزاس فزهی یب تفکیک جشئی اعت. ایي عیف در 

بّ( ثِ داخل ثزدار ى  بّی ظزفیت )پلاعوَ ى  ذًُ تحزیک دعتِ جوؼی الکتزٍ

ِ در تبثغ اتلاف ازًصی   ـتزیي لل اَر رعبًؼ اعت. ؽبخ ُ درً  حبلات اؽغبل ؽذ

دَ کِ ثیبگًز ثزاگًیختگی  بٌختِ هی ؽ یً ؽ اَى پیک پلاعوَ ى ثِ ػٌ الکتزٍ

رَ د رَ اعت. ثیؾتزیي اتلاف ازًصی ثل ًٍی در ثل ر راعتبی جوؼی چگبلی ثبر الکتز

X  راعتبی ثزدار (a  ،)70/5   در راعتبی ٍ لٍت  ى   6(،  c)راعتبی ثزدار  Zالکتزٍ

دَار اتلاف ازًصی  لٍت هی ثبؽذ. وً ى  ُ  SiO2الکتزٍ ُ ؽذ در ؽکل سیزً ؾبى داد

 اعت.
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اَرتش در راعتبی 2ؽکل   x: تبثغ اتلاف ازًصی ثتب ک

 

اَرتش در راعتبی 3ؽکل   z: تبثغ اتلاف ازًصی ثتب ک

ى اس راثغِ ی   ) ى آساد، ازًصی پلاعوَ  (  1ثز اعبط هذل الکتزٍ

      √          

ِ،  nثذعت هی آیذ کِ در آى  بّی آساد در حجن یبخت ىٍ     چگبلی الکتز

 ٍ ى   اٍحذ ثبر الکتزیکی اعت. eجزم الکتزٍ

 ضزیة تاستاب -2-3

دَ  جَی در حبل ضزیت ثبستبة یب ضزیت اؼًکبط در ؽزایغی هغزح هی ؽ ِ ه ک

ِ یب  ُ ی داهٌ ذٌ  ـکٌ ِ ثبؽذ. ضزیت ثبستبة هؾخ عَت اتًؾبر در یک هحیظ بًپی

ِ شًدیکی ثب  جَ پیؾبهذ اعت. ضزیت ثبستبة راثغ ِ ه ًُ غجت ث جَ ثبستبثیذ ؽذت ه

بّی ثیؾتز اس  دَ ثزای ازًصی  ذُّ هی ؽ رَ کِ هؾب وّبغً ضزیت اتًمبل دارد. 

ِ ایي تزکیت دا ط ث  رای پبؽیذگی اعت.گبف، عیف ثبستبة هزثَ

 

اَرتش در راعتبی 4ؽکل   x ٍ   z: ضزیت ثبستبة ثتب ک

 تاتع دی الکتزیک -2-4
 ُ رَ(، تبثغ دی الکتزیک هبد بٌعیغی ً) هٍغ اَج الکتز ِ اه اَد ث ُ پبعخ ه ذّ ثزای هؾب

اَری  ٍ ثیيً  اَری  ىً  نْ درٍ ٍ ع ذٌ. تبثغ دی الکتزیک دارای د را ثزرعی هی کٌ

اَری ثز ىً  نْ درٍ دٍ. تبثغ دی الکتزیک، یک اعت کِ ع ای فلشات ثِ کبر هی ر

رَت ِ ف ِ ث  تبثغ هختلظ اعت ک

(2                                       ))()()( 21   

دَ. ثب داؽتي تغییزات  2)(ًؾبى دادُ هی ؽ ثزاعبط تجذیلات کزاهزس ،-

اَیًن تغییزات  یًک هی ت )(کزٍ
1
  بّی  ِ رٍین. ریؾ 1)(را ثذعت آ  

 ُ بّی حجوی در هبد ى  اٍلغ ؽزط لاسم ثزای پلاعوَ ٍ در  مَ فیشیکی دارذً  هفْ

 ِ یٌي در بًحی وّچ دَ اتلاف ازًصی اعت.  جٍ بْ ،  لٍی ؽزط کبفی ثزای آً ذٌ  ّغت

 ِ 1)(ای ک   ٍ بّی جذة  ذٌ تٌؾز وًی ؽَذًٍ  فزآی اَج ه فٌی اعت ، اه ه

رَت هی گیزد.  اتلاف ف

اَرتش  یٌ x  ٍzدر راعتبی  SiO2ثخؼ حمیمی تبثغ دی الکتزیک ثتب ک ، یؼ

بّی  بّی ثزدار بّی  a  ٍcراعتب ؽَی، ثزای تبثؼی  ٍ  LSDAعبختبر ؽؼ گ

WC  بّی هَی ایي تبثغ در ؽکلّ   6ٍ 5در ؽکل  َّ ٍ ثخؼ ه ُ اعت  بی آهذ

ُ اعت. 8ٍ  7 ُ ؽذ  ًؾبى داد

 

اَرتش در راعتبی 5ؽکل   x: لغوت حمیمی تبثغ دی الکتزیک ثتب ک

 

اَرتش در راعتبی 6ؽکل   z: لغوت حمیمی تبثغ دی الکتزیک ثتب ک
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اَرتش در راعتبی 7ؽکل  هَی تبثغ دی الکتزیک ثتب ک َّ  x: لغوت ه

 

اَرتش در راعتبی 8ؽکل  هَی تبثغ دی الکتزیک ثتب ک َّ  z: لغوت ه

ٍ  LSDA ٍWCاس همبیغِ دٍ تبثؼی  ت اذًکی ثیي تًبیج د بّ تفبٍ در ؽکل 

نّ   ِ ِ ثب افشایؼ فزکبًظ، همبدیز، اذًکیً غجت ث بٌکً دَ چ ُ هی ؽ ذّ تبثؼی هؾب

ِ جب هی ؽَذً.  جبث

 ضزیة جذب -2-5
ً ؾبى اَهلی اعت کِ ؼٍ  اتلاف  ضزیت جذة یکی اس ػ ُ ی هیشاى کبّ ذٌ دّ

ُ اس اعلاػبت آى  ٍ ثب اعتفبد رَ اس یک هحیظ هی ثبؽذ  گٌبم ػج ت درّ  ؽذت فَ

دَ. ِ وً اَى ضزیت ؽکغت آى را هحبعج  هی ت

اَرتش ثب دٍ تبثؼی  ی ثتب ک  LSDA   ٍWCعجك هحبعجبت اًجبم ؽذُ ثز رٍ

ػ تجزثی  ِ رٍ دَاری کِ ث دَار آى ثب وً ثذعت ثزای ضزیت جذةٍ  همبیغِ وً

عَظ تبثؼی  دَار حبفل اس هحبعجبت ت ِ تغبثك شًدیک وً جَ ُ اعت هت  WCآهذ

دَ تبئیذی ثز تًیجِ تغبثك شًدیک ثبثت  یَن کِ خ بّی تجزثی هی ؽ دَار ثب وً

تزکیت تًبیج  9ثب تًبیج تجزثی هی ثبؽذ. ؽکل  WCؽجکِ ثزآهذُ اس تبثؼی 

ذّ. ٍ تجزثی را ثزای ضزیت جذةً ؾبى هی د رَی   تئ

 
رَ : ه9ؽکل  ٍ هحبعجبتی ضزیت جذة در راعتبی هح ِ تًبیج تجزثی   xمبیغ

 گیزی تًیجِ-3

رَی، در ایي  بّیً  رَ غ ٍ عٌ رَی  بّیً  ؼٌت فیجز اَرتش در ف ِ کبرثزد ثتب ک ِ ث جَ ثب ت

عٍیلِ زًم افشار  اَرتش ثِ  اَؿ اپتیکی ثتب ک بّی  Wein2kتحمیك خ ثب تبثؼی 

LSDA  ٍWC   .اعت ُ ِ ؽذ ٍ ثب همبدیز تجزثی در دعتزط همبیغ ثزرعی 

ثَی ثب همبدیز تجزثی دارذً. اَفك خ بّی ثذعت آهذُ ت عجك همبیغِ ی  دادُ 

بّی تبثغ دی الکتزیک در راعتبی  دَار ٍ  x  ٍzوً ثزای دٍ لغوت حمیمی 

ٍ تبثؼی  ِ هحبعجبت ثزای د ِ رعیذین ک ِ ایي تًیج هَی ث َّ  LSDA  ٍWCه

ت اذًکی دا ِ تفبٍ نّ جبث  ِ ِ ثب افشایؼ فزکبًظ، همبدیز، اذًکیً غجت ث بٌکً رد، چ

ٍ هحبعجبت  جب هی ؽَذً.  ِ ثَی ثیي تجزث رَد ضزیت جذة یًش عبسگبری خ در ه

اَج  کٌِ اه اَرتش ثغتِ ثِ ای ذّ کِ عبختبر ثتب ک دَ. تًبیجً ؾبى هی د دیذُ هی ؽ

بّی  دٍی در راعتبی ثزدار تٍی اس a  ٍcفز اَؿ اپتیکی هتفب ذٌ خ دًَ ؾبى  ثبؽ خ

وّیت ثبلایی  بّی غیز هکؼجی اس ا رَد عبختبر عَ در ه ضَ ذٌٍ  ایي ه هی دّ

رَدار اعت.  ثزخ
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