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ضریب شکست و بع دی الکتریک، تببع اتلاف اورژی، قسمت حقیقی و موهومی تب وقره از جمله اپتیکیخواص در ایه مقبله –چکیذه 

. ایه خواص بب بکبرگیری وظریه تببعی چگبلی و رهیبفت امواج تخت بهبود یبفته خطی بب پتبوسیل محبسبه شذه است یب خبموشیضر

در محبسببت از مورد مطبلعه قرار گرفته است.  (LDA)و تقریب چگبلی موضعی (GGA)تعمیم یبفته و بب تقریب گرادیبن (FP-LAPW)کبمل

 ئوری وتبیج بب هم مقبیسه شذه اوذ که وشبن می دهذ در توافق خوبی بب مقبدیر تجربی و وتبیج تاست.  استفبده شذه LDAو   PBEتببعی 

  کبر هبی پیشیه است. حبصل از

 .LDA ،PBE،ًظطیِ تاتؼی چگالی، پتيکیذَاظ اتاتغ زی الکتطیک،  -كليس ٍاغُ

 

Study of optical properties of silver by using DFT  

Fatemeh Delnavaz Bardizi,and Haleh Kangarlou  

Department of physics, Islamic Azad University of Urmia, Urmia 

Abstract-In this paper optical properties of Silver such as the real and imaginary part of dielectric function, energy loss 

function, refractive index and extinction coefficient are calculated. These properties have been calculated by employing 

density functional theory and Full-Potential Linearized Augmented Plane Wave (FP-LAPW) method with Generalized 

Gradient Approximation (GGA) and Local Density Approximation (LDA). For calculations we used PBE and LDA 

functional. Results are discussed and shown to be in reasonable agreement with the experimental values and theoretical 

results by earlier workers.   
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 وظریه تببعی چگبلی بب استفبده ازاپتیکی وقره  بررسی خواص

 ّالِ كٌگطلَ ٍ فاطوِ زلٌَاظ تطزیعی

 گطٍُ فيعیک، زاًطگاُ آظاز اسلاهی ٍاحس اضٍهيِ، اضٍهيِ
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 مقذمه -1

ًقطُ فلعی ًازض)تی اثط( هی تاضس تِ زليل ایٌکِ زض هقاتل 

، هقاٍم اكسيساسيَى ٍ ذَضزگی، ّط چٌس ًِ تِ ذَتی طلا

است. ضس هيکطٍتی ٍ ضس سوی تَزى ًقطُ آى ضا تطای 

یکی اظ كاتطزّای تِ . هصٌَػات پعضکی هفيس هی ساظز

ًقطُ، كاضتطز آى زض سلَل ّای ضست زض حال گستطش 

ای تَليس اًطغی ذَضضيسی هی تاضس. اظ ًقطُ طيک تفتٍَلتاً

زض لایِ ّای تاظتاتص كٌٌسُ فطٍسطخ زض قطؼات ًَضی 

هاًٌس ضيطِ ّای كن گسيل ٍ سيستن ّای كٌتطل ًَض 

ذَضضيس تطای حفظ یا تاظیاتی حطاضت ٍ یا تطای آیٌِ ّای 

. زض سال ّای [1,2]تا تَاى تاظتاب تالا استفازُ هی ضَز

ٍ  [3]طلا ٍ ًقطُ زض صٌؼت ّای گًَاگَى اذيط ًاًَ شضات 

هَضز تَجِ ظیازی قطاض  [4,5]كاضتطزّای تيَلَغی ٍ پعضکی

تطسیسی ًاًَ شضات تطای  گطفتِ است. تَیػُ ذَاظ اپتيکی

ططاحی تطاضِ ّاٍ حسگطّای ظیستی تِ كاض ضفتِ 

 .[6,7]است

 روش تهیه مقبله -2

. زض است Fm-3mٍُ تقاضًی گط ٍ FCCساذتاض  ًقطُ زاضای

تا استفازُ اظ تقطیة چگالی  ایي تحقيق هحاسثات

تا  (GGA) ٍ تقطیة گطازیاى تؼوين یافتِ (LDA)هَضؼی

-FP) ضٍش پتاًسيل كاهل اهَاج ترت تقَیت ضسُ ذطی

LAPW)  زض چاضچَب ًظطیِ تاتؼی چگالی تا استفازُ اظ

اظ هحاسثات زض ایي . [8,9]فتِ استطاًجام گ Wien2kكس 

استفازُ ضسُ است كِ زض هطالؼات  PBE  ٍLDAزٍ تاتؼی 

فطاٍاًی تطای تسست آٍضزى ثاتت ضثکِ زض جاهسات تِ كاض 

ٍاحس  2.4.ضؼاع كطُ هافيي تيي تطاتط [10,11]ضفتِ است

اتوی زض ًظط گطفتِ ضسُ است. تطای جساساظی حالت ّای 

، ضا تطگعیسین ضیستطگ -4ظطفيت اظ حالت ّای هغعُ اًطغی 

ّط چِ اًطغی جسایی تيطتط تاضس هحاسثات زقيق تط  كِ

تطای تاض، تِ اًجام  1.1110. تا تؼييي هثٌای ّوگطایی است

هحاسثات ذَزساظگاض پطزاذتِ ضس. اظ تقسين 

ًقطِ تسست  ۱013اٍل تطیلَئي زض هٌطقِ  41×41×41

اًتراب  3تطاتط  maxRkاست. پاضاهتط ّوگطائی آهسُ 

        است.زیسُ طگ

  بحث و وتبیج -2-1

 PBEثاتت ّای ضثکِ پس اظ تْيٌِ ساظی تطای تاتؼی 

 ۱.984تطاتط LDAآًگستطٍم ٍ تطای تاتؼی  4.022تطاتط   

اپتيکی تطای ساذتاض تسست آهسُ اًس كِ ذَاظ آًگستطٍم 

هقازیط تْيٌِ ساظی  0تْيٌِ هحاسثِ ضسُ اًس. زض جسٍل 

ّای كاض ٍ PBE  ٍLDAضسُ ثاتت ضثکِ تا زٍ تاتؼی

 است. تحقيقاتی پيطيي زضج ضسُ

 ًتایج تْيٌِ ساظی ضسُ ثاتت ضثکِ)آًگستطٍم( :0جسٍل

كاض  [12]تجطتی

 [12]زیگطاى

 ًَع تقطیة طكاض حاض

4.142 4.042 4.022 PBE 

4.142 4.113 ۱.984 LDA 

 

 تببع دی الکتریک -2-2

ست كِ تياى كٌٌسُ یک تاتغ هرتلط اتاتغ زی الکتطیک 

ساى الکتطٍهغٌاطيسی اػوال ضسُ تِ آى يپاسد هازُ تِ ه

هی تاضس.تاتغ زی الکتطیک زاضای زٍ سْن زضٍى ًَاضی ٍ 

تيي ًَاضی است كِ سْن زضٍى ًَاضی تطای فلعات تِ كاض 

 هی ضٍز.ایي تاتغ تِ صَضت:

(0          ))()()( 21  i  

ضیطِ ّای تاتغ زی الکتطیک زاضای ًطاى زازُ هی ضَز.

تَزُ ٍ ضطط لاظم تطای پلاسوَى ّای یکی هفَْم فيع

حجوی زض هازُ هی تاضٌس ٍلی ضطط كافی تطای آًْا ٍجَز 

اتلاف اًطغی است. اگط زض ًاحيِ ای تاتغ زی الکتطیک 

هٌفی ضس اهَاج اًتطاض پيسا ًکطزُ ٍ فطایٌس جصب ٍ اتلاف 

صَضت هی گيطز. زض ایٌجا قسوت حقيقی ٍ هََّهی تاتغ 

ا زٍ تاتؼی هقایسِ ضسُ هجعا تزی الکتطیک تِ صَضت 

كِ ساذتاض ًقطُ هکؼثی است تغييطات زض زٍ  ااظ آًجاست. 

ایي  2ٍ  0ضکل ّای یکساى هی تاضس. زض  x  ٍzضاستای 

تغييطات ًطاى زازُ ضسُ است. زٍ تاتؼی زاضای ًتایج تقطیثا 

یکساًی هی تاضٌس تا ایي تفاٍت كِ زض فطكاًس ّای تالا، 

 اًسكی تِ زیگطی زض ضاستای اًطغی یکی اظ ًوَزاضّا ًسثت

 جاتِ جا ضسُ است.
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تا استفازُ اظ تاتؼی ّای : قسوت هََّهی تاتغ زی الکتطیک 0ضکل

PBE  ٍLDA 

 

 
تاتغ زی الکتطیک تا استفازُ اظ تاتؼی ّای  : قسوت حقيقی2ضکل

PBE  ٍLDA 

 

 تببع اتلاف اورژی -2-3

 

 تاتغ اتلاف اًطغی اظ ضاتطِ ظیط هحاسثِ هی ضَز:

(2)         )
)(

1
Im()(






 L 

كِ تا استفازُ اظ اًطغی اتلاف هی تَاًين ساذتاض الکتطًٍی 

تطضسی كٌين.زض اًطغی ّای هتَسط اتلاف اًطغی هازُ ضا 

هطتَط تِ تطاًگيرتگی ّای تک الکتطًٍی ٍ تحطیک زستِ 

جوؼی الکتطٍى ّا )پلاسوَى ّا(هی تاضس. پيک ًوَزاض، 

سوَى هی تاضس كِ هی تَاى تا ًطاى زٌّسُ اًطغی پلا

استفازُ اظ آى اًطغی پلاسوَى ّا ضا هحاسثِ كطز. پيک 

ٍ  eV 11.288تطاتط  PBEًوَزاض تا استفازُ اظ تاتؼی 

 آهسُ است.تسست  eV 12.173تطاتط  LDAتطای تاتؼی 

 PBE  ٍLDAتا استفازُ اظ تاتؼی ّای : تاتغ اتلاف اًطغی ۱ضکل

  

 ضریب شکست و خبموشی -2-4

 ب اپتيکی ضا هی تَاى اظ ضاتطِ ظیط هحاسثِ كطز:تاظتا

 

(۱          )
22

22

)1(

)1(
)(

kn

kn
R




 

هطرصِ ی  nضطیة ضکست تاتؼی هرتلط است كِ 

هطرصِ ی قسوت هََّهی ضطیة  kقسوت حقيقی ٍ 

 4آى هی تاضس كِ ّواى ضطیة ذاهَضی است. ضکل 

ًطاى  4ًطاى زٌّسُ تغييطات ضطیة ضکست ٍ ضکل 

طات ضطیة ذاهَضی تا استفازُ اظ ًتایج تسست زٌّسُ تغيي

هی تاضس. تا تَجِ تِ  PBE  ٍLDAآهسُ اظ زٍ تاتؼی 

اًطغی ّای كَچک، ضطیة ذاهَضی  ی زض ًاحيِ 4ضکل 

پيک ًوَزاضّا تقطیثا تا  4ّن كَچک هی تاضس. زض ضکل 

ّن تطاتط است ٍ زض زٍ ًوَزاض ّورَاًی هقازیط زض فطكاًس 

تا افعایص فطكاًس  تٌْا . هی ضَزّا ی كن تِ ذَتی زیسُ 

اًسكی یکی اظ ًوَزاضّا ًسثت تِ زیگطی زض ضاستای اًطغی 

 جاتِ جا ضسُ است.
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  PBE  ٍLDAتا استفازُ اظ تاتؼی ّای  : ضطیة ضکست ًقط4ُضکل

 

 
  PBE  ٍLDAتا استفازُ اظ تاتؼی ّای  : ضطیة ذاهَضی ًقط4ُضکل

 

 گیری وتیجه -3

 PBE ٍLDAقطُ تا زٍ ضٍش هقالِ ذَاظ اپتيکی ًزضایي 

ازُ اظ تقطیة چاضچَب ًظطیِ تاتؼی چگالی تا استفزض 

تقطیة چگالی هَضؼی تطضسی ضسُ گطازیاى تؼوين یافتِ ٍ 

است. ًتایج ًطاى هی زّس كِ تا استفازُ اظ زٍ تاتؼی ّن 

هقازیط آًْا زض فطكاًس ّای پایيي تقطیثا تط ّن هٌطثق اًس 

اظ ًوَزاضّا ًسثت تِ زیگطی ٍلی زض اًطغی ّای تالاتط یکی 

زض ضاستای اًطغی اًسكی جاتِ حا ضسُ است. زض ًْایت تا 

تَجِ تِ هحاسثات اًجام ضسُ زض ذصَظ ثاتت ضثکِ، 

زازُ ّای تسست آهسُ اظ زٍ تاتؼی ّن تا هقازیط تجطتی 

 ّوحَاًی ذَتی زاضًس. 
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