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ستفاده از روش امواج بهبود یافت  3BiFeOدر این پژوهش خواص اپتیکی  - چکیده سیل با ا در چارچوب نظریۀ  (LAPW-FP)کاملۀ خطی با پتان

سباتی ( با DFTتابعی چگالی) ستفاده از کد محا سی قرار  Wien2kا سمت گرفت.مورد برر های حقیقی و موهومی تابع دی خواص اپتیکی نظیر ق

شان میالکتریک،  ضریب خاموشی مورد مطالعه قرار گرفت. نتایج ن شکست و  سموت در حالت مکعبی یک فلز میهد که دضریب  شد. از فریت بی با

 اسپینی انجام شده است. صورت کاملاً باشد، کلیۀ محاسبات بهجایی که ترکیب دارای خاصیت مغناطیسی میآن

 .«نظریۀ تابعی چگالیفریت بیسموت، خواص اپتیکی، » -لید واژهک

 

Study Optical Property of Cubic BiFeO3 
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Abstract- In this study, investigated the optical properties of BiFeO3 by useing the full potential linearized 

augmented plan wave (FP-LAPW) in framework density functional theory(DFT) with wien2k code. The optical 

properties such as real and imaginary parts of dielectric function, refractive index, extinction coefficient have been 

calculated and studied. The results show that of cubic ferrite bismuth is a metalic. Since compound has magnetic 

properties, all calculations of compound is performed in full spin.  
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 مقدمه

 از 3OABمواد چندفروئی پرووسکیت با فرمول شیمیایی 

زمان دو یا چند طور همتوانند بهبیل موادی هستند که میق

. در این میان فریت [1] نظم فروئیکی را داشته باشند

آل فروئی است که ساختار ایده بیسموت از قبیل مواد چند

    Pm3mصورت پرووسکیت مکعبی با گروه فضایی آن به

در میان مطالعات نظری انجام شده بر روی  [.2] باشدمی

خواص ساختاری، الکترونی بررسی به تواناین ترکیب، می

 و [4،3] در فاز مکعبی اشاره کرد 3BiFeOانبوهۀ وکشسانی 

     در پژوهشی دیگر ترکیب فریت بیسموت در فاز مکعبی 

 [.5] گزارش شدعنوان یک فلز به

محاسباتروش   

محاسبات بر پایۀ نظریۀ تابعی چگالی و روش امواج بهبود 

شیب تعمیم با تقریب یافتۀ خطی با پتانسیل کامل 

انجام شده   Wien2kکمک کد محاسباتی بهو ( GGAیافته)

، 8با  برابر maxRk[. در این پژوهش، مقادیر بهینۀ 6] است

و  -Ry7با  های مغزه از ظرفیت برابرانرژی جداسازی حالت

maxG ( 1برابر با-a.u)12  انتخاب شد. تعداد نقاط در نظر

ازای است که به قطهن 300گرفته شده در منطقۀ اول بریلوئن

666 آن یک شبکۀ  .های شعاع کره ایجاد شده است

و  91/1، 5/2ترتیب به Oو  Bi ،Feتین  برای عناصر -مافین

فریت قراردادی  سلول باشد ومی )در واحد اتمی(64/1

 ( نشان داده شده است.1) در فاز مکعبی در شکلبیسموت 

 

 

 

 

 

 بلوری فریت بیسموت در فاز مکعبی.: ساختار 1شکل 

 

 خواص اپتیکی

های اپتیکی پاسخی از تابش امواج الکترومغناطیسی ثابت

باشند که اعمال شده در چارچوب نظریۀ پاسخ خطی می

شوند. برای هم مرتبط میکرونیک به-توسط روابط کرامرز

های اپتیکی رسی خواص اپتیکی یک بلور بایستی ثابتبر

 رحسب انرژی تابشی مورد بررسی قرار داد.مختلف آن را ب

الکتریک های اپتیکی، تابع دیکمیت ترینیکی از مهم

          رابطۀ زیر تعریف  الکتریک توسطمختلط است. تابع دی

 :[7] شودمی

(1                       )                 )()()( 21  i   

باشد و برای ساختارهای میاین تابع تانسوری از مرتبۀ دوم 

cbaچونمکعبی   فقط محاسبۀ یک مؤلفه  ؛باشدمی

سامانه در حالت مکعبی  الکتریک ضروری وتابع دیاز 

رفتار  zو  yو  xباشد و در هر سه جهت همسانگرد می

1)((، 1در رابطۀ ) دهد.یکسانی از خود نشان می   سهم

             باشد که توسط رابطۀالکتریک میتابع دیحقیقی 

  :[7] شودصورت زیر تعریف میکرونیک به-کرامرز
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الکتریک نیز ناشی از گذارهای درون نواری است که دی
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M عنصر ماتریسی انداره حرکت ،i  وf نهایی  حالت اولیه و

های سهمنمودار مربوط بهد. باشمیانرژی حالت اولیه  iEو

الکتریک در انبوهۀ فریت دی تابعحقیقی و موهومی 

آورده شده ( 3و )( 2) بیسموت در ساختار مکعبی در شکل
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فر صالکتریک در انرژی دیجذر سهم حقیقی تابع  است.

کمک رابطۀ که به ؛شودضریب شکست استاتیک میمنجر به

 :[7] شودمحاسبه می زیر

(4            )                              )0()0( 1n 

  71/5 یسموت در فاز مکعبی برابر باکه برای ترکیب فریت ب

مشاهده ( 2)شکل نمودار سهم حقیقیبا توجه به باشد.می

 (6-1/10)انرژیای از شود که این نمودار در محدودهمی

ای که در ناحیهلذا دارای مقادیر منفی است.  ولت الکترون

1 شوند و بلور شفافیت خود منفی است امواج منتشر نمی

بیشترین جذب و رسانندگی را خواهیم  و دهدرا از دست می

توان می (3)شکل نمودار سهم موهومیبا توجه به. داشت

یافت؛ شروع جذب از مقادیر بسیار کوچک انرژی بیانگر در

این است که ترکیب در این فاز گاف انرژی ندارد. سپس 

صفر بودن یابد که با توجه بهمی ر با شیب تندی افزایشنمودا

توانند گرفتن انرژی میها بدون نیاز بهی، الکترونگاف انرژ

ازای چنین، بههم. از نوار ظرفیت وارد نوار رسانش شوند

این شود؛ بههای بالاتر سهم موهومی نمودار صفر میانرژی

 کند.نفود نمیمعنی که در این نواحی موج الکترومغناطیسی 

 

 

 

 

 

 

الکتریک در انبوهۀ فریت بیسموت تابع دی سهم حقیقی: 2شکل 

 در فاز مکعبی.

 

الکتریک در انبوهۀ فریت بیسموت تابع دیسهم موهومی  :3شکل 

 در فاز مکعبی.

 ضریب شکست و ضریب خاموشی

ضریب شکست، پارامتر فیزیکی مهم دیگری است که مانند 

توان آن را براساس تابع بوده و می الکتریک مختلطتابع دی

 :[7] شکل رابطۀ زیر نوشتالکتریک بهدی

 (5)                   
2

)(Re|)(|
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n    

ضریب خاموشی، سنجشی از میزان جذب موج 

؛ یعنی اگر موج الکترومغناطیسی باشدالکترومغناطیسی می

دارد راحتی از ماده عبور پیدا کند ضریب خاموشی کمی به

ساختاری نفود کند ماده ضریب سختی در و اگر پرتویی به

 :[7] آیددست می( به6)رابطۀ  توسطو  خاموشی بزرگی دارد

(6                        ) 
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
k 

ضریب شکست و ضریب خاموشی نمودارهای مربوط به

ورده شده ( آ4) در فاز مکعبی در شکل 3BiFeO ترکیب 

که در نمودار ضریب شکست ای های بیشینهقلهاست. 

که در این دهد می شود؛ نشانهده میمشاالف(  4)شکل

رسد و بعد از حداقل مینقاط عبور موج الکترومغناطیسی به

یعنی در  آن ضریب شکست روند کاهشی خواهد داشت.

توجه  باتوانند از ماده عبور کنند. های بالاتر امواج میانرژی
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توان یافت که می ب( 4)شکل طیف ضریب خاموشیبه

متناظر با  xدر جهت محور  3/7و  5/0مقادیر بیشینه 

های بالاتر الکتریک بوده و در انرژیصفرهای حقیقی تابع دی

با بررسی  ،طور کلیبه .رودصفر میضریب خاموشی به

توان نمودارهای ضریب شکست و ضریب خاموشی می

ری مشابه با سهم ه ضریب شکست رفتاکمشاهده کرد 

الکتریک و ضریب خاموشی رفتاری مانند دی حقیقی تابع

  الکتریک دارد.سهم موهومی تابع دی

 

 

 

 

 

 

 

 

: نمودار )الف( ضریب شکست و )ب( ضریب خاموشی 4شکل 

 ترکیب فریت بیسموت در فاز مکعبی.

گیرینتیجه  

بیسموت در فاز مکعبی با  خواص اپتیکی  ترکیب فریت

کد محاسباتی (، DFTاز نظریۀ تابعی چگالی)  استفاده

Wien2k  و تقریبGGA  مورد بررسی قرار گرفت. نتایج

نواحی که در حاکی از آن است؛ 
1  منفی است امواج منتشر

دهد. علاوه بر شوند و بلور شفافیت خود را از دست مینمی

دهد که الکتریک نشان میموهومی تابع دیسهم این، 

که با نتایج   ؛باشدفاز مکعبی فلز می در 3BiFeO ترکیب 

مقادیر بیشینۀ  چنین،همری خوبی دارد. گزارش شده سازگا

             ضریب خاموشی متناظر با صفرهای حقیقی تابع 
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