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در صٌعت در ایي هقالِ خَاص اپتیکی ساختار  (TiN)ردّای فراٍاى ًیتریذ تیتاًیَم با تَجِ بِ خَاص اپتیکی جالب تَجِ ٍکارب  -چکیذُ 

بر اساس ًظریِ  (LAPW). هحاسبات با استفادُ از رٍش اهَاج تخت تقَیت شذُ ی خطی ِ استهَرد بررسی قرار گرفت  ًیتریذ تیتاًیَم

ایي ترکیب از جولِ، قسوت حقیقی   آٍردى خَاص اپتیکیبذست  اًجام شذُ است. برای  WIEN2kٍ کذ هحاسباتی (DFT)تابعی چگالی 

ٍ  ( (LDAهَضعیٍ هََّهی تابع دی الکتریک، ضریب شکست ٍ ضریب خاهَشی، تابع اتلاف اًرژی ٍ رساًٌذگی اپتیکی از تقریب چگالی 

ایت ًتایج با ّن هقایسِ ٍ در ًْبْرُ گرفتِ شذُ  LDA  GGA-PBEٍ GGA-PBEsol, ّای تابعیٍ  (GGA)تقریب گرادیاى تعوین یافتِ 

 . ًتایج بذست آهذُ برای ثابت شبکِ سازگاری خَبی با ًتایج تجربی دارد. شذُ اًذ

 GGA ،LSDA ،WIEN2k ،تاتؼی چٍاِی، ٘يتشیذ تيتا٘يْٛ -وّيذ ٚاطٜ
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Abstract- According to Interesting optical properties and many uses of Titanium Nitride (TiN) in the industry in this paper, 

the optical properties of TiN have been investigated. These investigations are done by using the linearized augmented plane 

wave method (LAPW) within density functional theory (DFT) with WIEN2k package.To obtain the optical properties of this 

composition such as real and imaginary part of dielectric function, refractive index and the extinction coefficient, energy loss 

function and optical conductivity have been used local spin density approximation (LDA) and generalized gradient 

approximation (GGA) and LDA, GGA-PBE and GGA-PBEsol functional, and finally the results have been compared. 

Obtained results for lattice parameters are in good agreement with experimental results. 
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               ٍ چگالی تابعی ًظریِ راساسبTiN) بررسی خَاص اپتیکی ًیتریذ تیتاًیَم )

  LDA ٍ GGA ّای تقریببا استفادُ از 

 ٞاِٝ وٍٙشِٛ ٚ٘ٛؿيٗ تااختياس ػّٕا٘ی پان 

 ٌشٜٚ فيضیه، دا٘ـٍاٜ آصاد اػلأی ٚاحذ اسٚٔيٝ، اسٚٔيٝ

Study of Optical Properties of Titanium Nitride (TiN) Based on 

DFT Calculation and using by LDA and GGA approximation 
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 هقذهِ -1

ٛاف ٔىا٘يىی ٘يتشیذ تيتا٘يْٛ تٝ ػٙٛاٖ یه ٔادٜ تا خ

)ػختی صیاد ٚ ٔماٚٔت تؼياس خٛب دس تشاتش  تؼياس ػاِی

ٔماٚٔت اِىتشیىی تؼياس پایيٗ، پایذاسی   خٛسدٌی(،

ؿيٕيایی ٚ حشاستی تالا، خٛاف اپتيىی جاِة تٛجٝ )تٙٛع 

 .]1-3[سً٘ اص علایی تا لٟٜٛ ای تيشٜ( ؿٙاختٝ ؿذٜ اػت

تشدٞای ایٗ ٔادٜ تٝ دِيُ داسا تٛدٖ ٚیظٌی ٞای خاف، واس

ٚػيؼی دس كٙؼت داسد وٝ اص آٖ جّٕٝ ٔيتٛاٖ تٝ افضایؾ 

عَٛ ػٕش ٔفيذ لغؼات ٚ اتضاس، ایجاد ٔماٚٔت دس تشاتش 

ػذ اٖ تٝ ػٙٛخٛسدٌی، اػتفادٜ دس كٙؼت ٘يٕٝ ٞادی ٞا 

ٖ، پٛؿؾ ٞای ػيّيىٛٚ ػا٘ا سػا٘ایی تيٗ یه فّض س

حفاظتی ٚ تضیيٙی ٚ ػاخت جٛاٞشات، ٕٞچٙيٗ تٝ دِيُ 

تٛدٖ ٚ ػاصٌاسی خٛب تا تذٖ ا٘ؼاٖ دس ػاخت غيش ػٕی 

 .]4-5[پشٚتضٞای پضؿىی ٚ د٘ذا٘پضؿىی اؿاسٜ وشد

 هحاسباترٍش  -2

ٔحاػثات ٘ظشی حاضش، خٛاف اپتيىی تّٛس ٘يتشیذ  دس

تا اػتفادٜ اص سٚؽ أٛاج تخت تمٛیت ؿذٜ  (TiN)تيتا٘يْٛ 

دسچاسچٛب ٘ظشیٝ (FP-LAPW) وأُ خغی تا پتا٘ؼيُ

 WIEN2k تٛػظ وذ ٔحاػثاتی] 6 [ (DFT) تاتؼی چٍاِی

ٌشادیاٖ اص تمشیة ٔحاػثات دس ایٗ  .ا٘جاْ ؿذٜ اػت ]7[

-GGA-PBE  ٚGGAٞای  تاتؼی تا  (GGA)تؼٕيٓ یافتٝ 

PBEsol  ٚ چٍاِی ٔٛضؼی تمشیة(LDA)  تا تاتؼیLDA 

تا اػٕاَ پاسأتشٞای ٔحاػثات  .تٟشٜ ٌشفتٝ ؿذٜ اػت

ی ٔافيٗ تيٗ تا . ؿؼاع وشٜ ٞاٜ اػتیىؼاٖ ا٘جاْ ٌشدیذ

تٛجٝ تٝ عَٛ پيٛ٘ذ آٟ٘ا ٚ تيـيٙٝ تاس دسٖٚ وشات تشای 

)دس ٚاحذ   8500/1ٚ  1500/2تيتا٘يْٛ ٚ ٘يتشٚطٖ تٝ تشتية

          RKmaxاتٕی( ا٘تخاب ؿذٜ ا٘ذ. پاسأتش ٞٓ ٌشایی 

(R  ٗتيٗ ٚ -وٛچىتشیٗ ؿؼاع ٔافيKmax  تشداس ٔٛج لغغ

تشای جذا ػاصی  دس ٘ظش ٌشفتٝ ؿذٜ اػت. 7تشاتش (اػت

 -6حاِت ٞای ظشفيت اص حالات ٔغضٜ ا٘شطی جذایی 

سیذتشي سا ٔثٙا لشاس دادیٓ. دس اجشای تش٘أٝ تاصٜ ٞٓ ٌشایی 

لشاس دادیٓ ٚ تٝ ٞٓ ٌشایی  Ry 0001/0ا٘شطی سا دس حذٚد 

٘ظشٌشفتٝ ؿذٜ دس  سػيذیٓ. تشای ٔحاػثات تؼذاد ٘ماط دس

ؿثىٝ  یه ی آٖ٘مغٝ تٛد وٝ تاصا 256ٔٙغمٝ اَٚ تشیّيٖٛ 

٘يتشیذ تيتا٘يْٛ داسای  ایجاد ؿذٜ اػت. 20×20×20

تّٛس دس فاص ایٗ ٔحاػثات تشای ٌٛ٘ٝ اػت  NaClػاختاس 

ا٘جاْ  °90;γ;β;αٚ (Fm-3m)ٚ ٌشٜٚ فضایی Fccٔىؼثی 

دس فضای سا ٕ٘ایی اص ایٗ ػاختاس  1ؿذٜ اػت. ؿىُ 

  حميمی ٘ـاٖ ٔيذٞذ

 
 ػاختاس تّٛسی ٘يتشیذ تيتاْ٘ٛ:  1ؿىُ

 بحث ٍ ًتایج  -3

تا ٔحاػثٝ ٚ سػٓ ٔٙحٙی ا٘شطی تش حؼة حجٓ، 

پاسأتشٞای تٟيٙٝ ؿذٜ ؿثىٝ تشای ایٗ تشوية  تٝ دػت 

 آٔذٜ اػت.

: ٘تایج تٟيٙٝ ػاصی ثاتت ؿثىٝ تا ٔمایؼٝ تمشیة ٞای اػٕاَ 1جذَٚ 

 ؿذٜ دس ایٗ تحميك، ٘تایج دیٍشاٖ ٚ ٘تایج تجشتی

 (°A)ثاتت ؿثىٝ 

264/4 GGA-PBE 
ج تذػت آٔذٜ دس ٘تای

 ایٗ تحميك
22/4 GGA-PBEsol 
19/4 LDA 

٘تایج ٘ظشی ػایش  247/4

 171/4 ]8[ٔحمميٗ 

] 9 [         26/4 
 ٘تایج تجشتی

] 10 [         24/4 

تا تٛجٝ تٝ جذَٚ فٛق تٟتشیٗ ػاصٌاسی تا ٘تایج تجشتی 

 ٔی تاؿذ.  PBEٔمذاس ٔشتٛط تٝ تاتؼی  ]10-9[

 لکتریکتابع دی ا 1-2

تاتغ دی اِىتشیه تشای تٛكيف پاػخ تّٛس تٝ ٔيذاٖ 

 اِىتشٚٔغٙاعيؼی تٝ واس تشدٜ ٔی ؿٛد. دس یه حذ؛ 

(ε(ω,0  پلاػٕٖٛ ٞای حجٕی ٚ ػغحی سا تٛكيف     

اػتتاس اِىتشٚاػتاتيىی  ٚ ε(0,k)ٔی وٙذ. دس حذ دیٍش 

ؿثىٝ، ٚ –ٖ، اِىتشٖٚاِىتشٚ–تشٕٞىٙؾ ٞای اِىتشٖٚ

تاتغ دی  ٘اخاِلی دس تّٛسٞا سا تٛكيف ٔی وٙذ. –اِىتشٖٚ 

اِىتشیه اص دٚ لؼٕت حميمی ٚ ٔٛٞٛٔی تـىيُ یافتٝ 

اػت ٚ داسای دٚػٟٓ دسٖٚ ٘ٛاسی ٚ تيٗ ٘ٛاسی اػت وٝ 

          ػٟٓ دسٖٚ ٘ٛاسی تشای فّضات تىاس ٔی سٚد. تاتغ

ست صیش دی اِىتشیه یه تاتغ ٔختّظ اػت وٝ تٝ كٛ

 ٘ـاٖ دادٜ ٔی ؿٛد:

(1                                     )(iε2(ω( +ω)1ε= (ε(ω 

تياٍ٘ش تخؾ پشاوٙذٌی ٚ اتلاف  تاتغ ایٗ لؼٕت حميمی 
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    دس جؼٓ ٚ ٘يض اثش آٖ سٚی تاتغ دی اِىتشیه اػت. 

 TiNحميمی ٚ ٔٛٞٛٔی تاتغ دی اِىتشیه تشای  تخؾ ٞای

  ٘ـاٖ دادٜ ؿذٜ اػت. 2دسؿىُ

 

 TiN)اِف( : لؼٕت حميمی تاتغ دی اِىتشیه  2ؿىُ

 

 TiN)ب( : لؼٕت ٔٛٞٛٔی تاتغ دی اِىتشیه  2ؿىُ 

)ب( ٔـاٞذٜ ٔی ؿٛد 2)اِف( ٚ 2ٕٞا٘غٛس وٝ دس ؿىُ 

٘تایج ٔمادیش تا ٞش ػٝ تاتؼی دس یه ساػتا ٔی تاؿٙذ ٘تایج 

وألا تش ٞٓ ٔٙغثك ٚ تا  PBEsol   ٚLDAتاتؼی ٞای 

دس ساػتای ا٘شطی جاتجایی ا٘ذوی تا تاتؼی افضایؾ فشوا٘غ 

PBE    .داسد 

 ضریب شکست ٍ ضریب خاهَشی  -2-2

ضشیة ؿىؼت ٘يض تٝ ٔا٘ٙذ تاتغ دی اِىتشیه یه تاتغ 

 ٔختّظ تٛدٜ ٚ اص ساتغٝ صیش ٔحاػثٝ ٔی ؿٛد:

+ik (ω)                                             (2) (ω )= (ω)n 

 k(ω)حميمی ضشیة ؿىؼت ٚ لؼٕت  n(ω)وٝ دس آٖ 

 لؼٕت ٔٛٞٛٔی ضشیة ؿىؼت یا ضشیة خأٛؿی اع

ضشیة خأٛؿی تشای یه ٔادٜ، ػٙجـی اص ٔيضاٖ  ت.

جزب پشتٛی اِىتشٚٔغٙاعيؼی تٛػظ آٖ ٔادٜ اػت. اٌش 

ٔٛج اِىتشٚٔغٙاعيؼی اص داخُ آٖ تٝ آػا٘ی ػثٛس وٙذ 

ٔادٜ ضشیة خأٛؿی پایيٙی داسد ٚ تشػىغ اٌش پشتٛیی تٝ 

ی داخُ ٔادٜ ٘فٛر وٙذ ٔادٜ داسای ضشیة خأٛؿی ػخت

اص  تالاػت. لؼٕت حميمی ٚ ٔٛٞٛٔی تاتغ دی اِىتشیه

 یٙذ:آ  سٚاتظ صیش تذػت

    ( ) Re ( )
( )

2

ij ij

ijn
   





                                           (3 )   

  ( ) Re ( )
( )

2

ij ij

ijk
   





              (4 )                               

)اِف( تشاتش  3ضشیة ؿىؼت ایٗ ٔادٜ تا تٛجٝ تٝ ؿىُ 

)ب( ٔـاٞذٜ        3تذػت آٔذ. تا تٛجٝ تٝ ؿىُ   2/5

ٔی ؿٛد دس فشوا٘غ كفش ضشیة خأٛؿی تمشیثا تشاتش 

 كفش اػت. 

 

 TiN: لؼٕت حميمی تاتغ ضشیة ؿىؼت )اِف( 3 ؿىُ

 

 TiNٞٛٔی تاتغ ضشیة ؿىؼت )ب(: لؼٕت ٔٛ 3ؿىُ 

 تابع اتلاف اًرژی  -2-3

تٝ ٔٙظٛس تشسػی تيـتش خٛاف اپتيىی ایٗ تشوية تاتغ 

وٝ یىی اص ٟٕٔتشیٗ وٕيت ٞا تٝ  (EELS) اتلاف ا٘شطی

ٔٙظٛس تشسػی خٛاف ٔاوشٚػىٛپی ٚ ٔيىشٚػىٛپی 

٘ـاٖ دادٜ ؿذٜ  4جأذات ٔی تاؿذ ٔحاػثٝ ٚ دس ؿىُ 

 Eاػة تا احتٕاَ اتلاف ا٘شطی تاتغ اتلاف ا٘شطی ٔتٙ اػت.

تشای یه اِىتشٖٚ دس حاَ ػثٛس اص ٔحيظ   دس ٚاحذ عَٛ،

اػت. ساتغٝ تيٗ تاتغ دی اِىتشیه ٚ تاتغ اتلاف ا٘شطی تٝ 

 كٛست صیش اػت:

1
( ) Im( )

( )
j

ij

iL 
 

                                     (5) 

، تٝ ػٙٛاٖ پيه پلاػٕٛ٘ی EELSؿاخق تشیٗ پيه دس 

ؿٙاختٝ ٔی ؿٛد وٝ تياٍ٘ش تشاٍ٘يختٍی ٞای جٕؼی 

چٍاِی تاس اِىتشٚ٘ی دس تّٛس اػت. ٕٞاٍ٘ٛ٘ٝ وٝ اص ؿىُ 
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اِىتشٖٚ ِٚت دیذٜ ٔی ؿٛد ٚ  1پيذاػت اِٚيٗ لّٝ دس 

وٝ  اِىتشٖٚ ِٚت اػت. 5/12ا٘شطی ٔاوضیٕٓ اكّی تشاتش 

 .ε1 ;0ٔتٙاظش تا پلاػٕٖٛ حجٕی اػت، صیشا دس ایٗ ٘مغٝ 

 

 TiNاتغ اتلاف ا٘شطی :  ت5ؿىُ 

 رساًٌذگی اپتیکی  -2-4

تا تخؾ    σ(ω)ساتغٝ سػا٘ٙذٌی اپتيىی دسٖٚ ٘ٛاسی، 

 ٔٛٞٛٔی تاتغ دی اِىتشیه تٝ كٛست صیش اػت:

2( ) ( ) ( )
4


   


                                            (7)  

تاتغ سػا٘ٙذٌی یه تاتغ ٔختّظ اػت ٚ اص ساتغٝ صیش 

 ٔی ؿٛد: ٔحاػثٝ

  
1 2( ) ( ) ( )i      

                              (8)  

  2σ(ω) تخؾ حميمی سػا٘ٙذٌی ٚ 1σ(ω)وٝ دس آٖ

تخؾ ٔٛٞٛٔی سػا٘ٙذٌی اػت. لؼٕت حميمی سػا٘ٙذٌی 

)اِف(  6دسؿىُ  TiNاپتيىی تش حؼة ا٘شطی تشای تشوية 

  ٘ـاٖ دادٜ ؿذٜ اػت.

 

 TiNغ سػا٘ٙذٌی )اِف(: لؼٕت حميمی تات 6ؿىُ 

)اِف( سػا٘ٙذٌی اپتيىی دس ا٘شطی  6تا تٛجٝ تٝ ؿىُ 

اِىتشٖٚ ِٚت تٝ ٔمذاس تيـيٙٝ خٛد ٔيشػذ وٝ  5/6حذٚد 

ایٗ لّٝ تٝ ػثة ٌزاس اِىتشٖٚ ٞا اص حاِت ٞای اؿغاَ 

ؿذٜ صیش تشاص فشٔی تٝ اِٚيٗ لّٝ حاِت ٞای اؿغاَ ٘ـذٜ 

 لؼٕت ٔٛٞٛٔی سػا٘ٙذٌی دس ٘ٛاس سػا٘ؾ ٔی تاؿذ.

  )ب(  ٘ـاٖ دادٜ ؿذٜ اػت. 6 دسؿىُ TiNاپتيىی تشای 

 

 TiN)ب(: لؼٕت ٔٛٞٛٔی تاتغ سػا٘ٙذٌی  6ؿىُ 

 ؿىُ ٞای تاتغ سػا٘ذٌی تا تٛجٝ تٝ 

 گیری ًتیجِ -3

تا اػتفادٜ اص ٘يتشیذ تيتا٘يْٛ خٛاف اپتيىی دس ایٗ ٔماِٝ 

ٚ تا  دس چاسچٛب ٘ظشیٝ تاتؼی چٍاِی LAPWسٚؽ 

اٖ تؼٕيٓ یافتٝ ٚ تمشیة چٍاِی اػتفادٜ اص تمشیة ٌشادی

 GGA-PBE ٚGGA-PBEsol تاتؼی ٞای  اػٕاَٚ  ٔٛضؼی

, LDA  ٜٔٛسد تشسػی لشاس ٌشفت. تا ٔمایؼٝ ٘تایج ٔـاٞذ

تشای  ػٝ تاتؼیخٛاف اپتيىی تا اػٕاَ ٞش ٔی ؿٛد وٝ 

دس فشوا٘غ ٔمادیش . دس یه ساػتا ٔيثاؿذ TiNتشوية 

ی تالاتش ٔمادیش ٞای پایيٗ تش ٞٓ ٔٙغثك ٚ دس فشوا٘غ ٞا

ایٗ جاتجایی ٘ؼثت تٝ ٞٓ ا٘ذوی جاتجایی داسد وٝ لّٝ ٞا 

 تٝ تٛجٝ تادس ٟ٘ایت  .ٔتٙاػة تا ٔمذاس فشوا٘غ اػت

 دادٜ ؿثىٝ، ثاتت خلٛف دس ؿذٜ ا٘جاْ ٔحاػثات

 خٛتی ٛا٘یخٕٞ تاتؼی ٞش ػٝ اص آٔذٜ تذػت ٞای

تٟتشیٗ ػاصٌاسی تا ٘تایج تجشتی  تا ٘تایج تجشتی داسد ٚ 

 ٔی تاؿذ.  GGA-PBEاس ٔشتٛط تٝ تاتؼی ٔمذ
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