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 گزٍُ فیشیک،داًطکذُ علَم داًطگاُ آساد اسلاهی ٍاحذ ضْزضا،ضْزضا

ًظزیِ تاتعی چگالی ، خَاظ اپتیکی در ایي هطالعِ، تا استفادُ اس رٍش اهَاج تخت تْساختِ خطی تا پتاًسیل کاهل در چارچَب - چکیذُ

را در فاس تلٌذ رٍی تِ اسای غلظت ّای هختلف تزرسی کزدُ این. ٍیضگی ّای اپتیکی اس جولِ ثاتت دی الکتزیک، ضزیة  Zn1-xBexSeآلیاص  

اتن  pّذ  حالت ّای ًزصی ٍ... هحاسثِ ٍ تا حالت ّای خالع آًْا هقایسِ گزدیذُ است. ًتایج هحاسثات ًطاى هی داضکست، تاتع اتلاف 

Se  4ًقص حالت ّای اٍلیِ ٍ حالت ّایs  اتنZn  ٍs ٍp  اتن ّای Be  ٍSe ًقص حالت ّای ًْایی را در گذارّای اپتیکی تاسی هی کٌٌذ. 

 Zn1-xBexSeدی الکتزیک ، ضزیة ضکست ، ًظزیِ تاتؼی چگالی ، ثاتت -کلیذ ٍاصُ

 

Investigation of the optical properties of Zn1-xBexSe using density functional 

theory 

Zeinab khalilian,Farzad ahmadian 

Physics Groups, Department of science, Islamic Azad University, Shahreza branch,Shahreza 

 

Abstract- In this study, using the full-potential linearized plane wave within density functional theory, the optical properties 

of the alloy Zn1-xBexSe zinc blende phase for the different concentrations have been investigated. Optical properties such as 

dielectric constant, refractive index, and the energy loss function... Pure modes are calculated and compared. The results 

show that the initial state of modes p Se atoms and 4s Zn atoms and the s and p states , Be and Se atoms the final state of the 

optical transitions are playing.  

Keywords: dielectric constant, refractive index, density functional theory, Zn1-xBexSe 

 

 

 

 

 

 

 

 با استفاده از نظریه ی تابعی چگالی Zn1-xBexSeبررسی ویژگی های اپتیکی ترکیب    

 ، فزساد احوذیاىسیٌة خلیلیاى 
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 هقذهِ

تِ دلیل گاف پْي ًَاری ٍ قاتلیت  II-VIرساًاّای  ًین

کارتزد تزای قغؼات اپتَالکتزًٍیک تسیار هَرد تَجِ قزار 

 -الکتزٍى ٍلت هی 3تا 1گزفتِ اًذ. اًزصی گاف آى ّا تیي 

تاضذ، اس ایي رٍ اتشار هٌاسثی تزای ایي قغؼات در ًاحیِ 

ت ًین سِ هطکل ػوذُ تزای قغؼا [1]هزئی عیف ّستٌذ.

رساًای تا گاف پْي، سغَح ًاخالػی، ایجاد ثاتت ّای 

اّوی سیاد ٍ ًیوِ ػوز آى ّاست. تزای حل ایي هطکلات 

اس آلیاصّای سِ تایی، چْارتایی ٍ ... استفادُ هی کٌین کِ 

تِ غَرت لایِ اٍلیِ، لایِ هحافظ، هَاد هَثز قغؼات 

 اپتَالکتزًٍیک ٍ غیزُ تِ کار هی رًٍذ.

دّای فزاٍاى ایي هَاد در غٌایغ اپتیکی تا ٍجَد کارتز

هتاسفاًِ تا کٌَى یک هغالؼِ ًظزی جاهغ در خػَظ 

ٍیضگی ّای اپتیکی آى ّا گشارش ًطذُ است. تِ ّویي 

هٌظَر در کار حاضز، تِ تزرسی ٍیضگی ّای اپتیکی ایي 

 پزداسین. هَاد تا اػوال هقادیز هختلف ًاخالػی هی
 

 رٍش هحاسثات 
َاج تخت تْساختِ خغی تا پتاًسیل هحاسثات تِ رٍش اه

تاتؼی چگالی ی در چارچَب ًظزیِ  (FPLAPW)کاهل 

اًجام  EV-GGAٍ تقزیة  Wien2kتَسظ کذ هحاسثاتی 

 RmtKmax (Rmt.در ایي هحاسثات پاراهتز [2]ضذُ است

تزدار هَج قغغ  Kmaxتیي ٍ -فیيهاضؼاع کَچکتزیي کزُ 

ساٍیِ ای تزای  کَاًتَهی تکاًِ تیطیٌِ ػذد ،8است.( تزاتز 

ٍ تزدار هَج  10تسظ تاتغ هَج درٍى کزُ ّای اتوی تزاتز 

در ًظز   Gmax=12قغغ تزای تسظ پتاًسیل ٍ چگالی تار 

 .گزفتِ ضذُ است

 

 ًتایج ٍ تحث
تلٌذ  ZnSe ٍBeSeساختار تلَری تزکیثات دٍتایی      

)تا گزٍُ فضایی  رٍی 43 )F m هی تاضذ کِ در یاخت ِ

( ٍ دیگزی در 0،0،0تسیظ آى دٍ اتن پایِ یکی در هکاى )

 25/0( قزار گزفتِ است. تزای هقذار 4/1، 4/1، 4/1هکاى )

 ٍ75/0 x   اتن تا  8ساختار، ضثکِ هکؼثی سادُ ضاهل

)گزٍُ فضایی  43 )P m  هی ضَد. تِ اسای هقذار

5/0x   اتن تا  4ساختار، یک یاختِ تتزاگًَال ضاهل

)گزٍُ فضایی  4 2)P m  است. تزای هحاسثِ خَاظ

اتتذا هقادیز اًزصی تزحسة  Zn1-xBexSeساختاری آلیاص 

حجن را تزای ّز ساختار هحاسثِ ٍ سپس آى را تا هؼادلِ 

تْیٌِ حالت هَرًاگَى تزاسش هی دّین. پاراهتز ضثکِ 

،  75/0ٍ  1هحاسثِ ضذُ تزای ایي آلیاص تِ اسای هقادیز 

5/0  ،25/0  ،0 x   51/5، 63/5،  73/5تِ تزتیة تزاتز 

هحاسثِ ضذُ است. هقادیز تجزتی پاراهتز  18/5ٍ 36/5، 

تِ تزتیة تزاتز  ZnSe ٍBeSeضثکِ تزای تزکیثات دٍتایی 

Å66/5 [3] ٍÅ 13/5 [4]  هی تاضذ کِ تغاتق تسیار

خَتی تا پاراهتزّای ضثکِ هحاسثِ ضذُ دارد. تزای 

 تزکیثات سِ تایی ّیچ ًتیجِ تجزتی گشارش ًطذُ است. 

ٍیضگی ّای اپتیکی هَاد تا هحاسثِ تاتغ دی الکتزیک 

   ٍتزرسی هی ضَد. تاتغ دی الکتزیک دارای د

ری است کِ سْن درٍى ًَاری سْن درٍى ًَاری ٍ تیي ًَا

تزای فلشات تکار هی رٍد. گذارّای تیي ًَاری تِ دٍ ًَع 

در ن ٍ غیزهستقین تقسین هی ضًَذ. گذارّای هستقی

ایٌجا تزای هحاسثِ خَاظ اپتیکی اس گذارّای تیي ًَاری 

ست ٍ ّوچٌیي اغیزهستقین کِ ضاهل پزاکٌذگی فًََى 

ت چطن پَضی دارای سْن اًذکی در تاتغ دی الکتزیک اس

 سْنهی کٌین. تزای هحاسثِ سْن تیي ًَاری هستقین اس 

هََّهی تاتغ دی الکتزیک، تایستی رٍی ّوِ گذارّای 

هوکي اس حالت ّای اضغال ضذُ تِ حالت ّای اضغال 

تطاتِ ًتایج در اداهِ،  ًطذُ جوغ تستِ ضَد. تِ دلیل

تزرسی هی ضَد. تا   Zn0.5Be0.5Seخَاظ اپتیکی آلیاص

x 5/0ساختار تتزاگًَال تِ اسای  تَجِ تِ   یک ،

 xًاّوساًگزدی تیي عیف ّای هحاسثِ ضذُ در راستای 

ٍz  حقیقی تاتغ دی  سْن، 1هطاّذُ هی ضَد. در ضکل

کِ تا تکارگیزی    Zn0.5Be0.5Seالکتزیک تزای تزکیة 

کزًٍیگ هحاسثِ هی ضَد، ًطاى دادُ -تثذیلات کزاهزس

ست. ساختار اغلی در ایي هٌحٌی ػثارتست اس: دٍ ضذُ ا

( 6/5ٍ 4/4) 7/5ٍ  3/4پیک در هکاى ّای تقزیثی 

 3/6الکتزٍى ٍلت ، یک ضیة در حال کاّص تا اًزصی 

( تزای 7/7) 05/7( ، یک کویٌِ در 7/6) 1xx  

( 1zz غفز در  ( ٍ تِ دًثال آى یک افشایص تِ عزف

ّای تالاتز هطاّذُ هی ضَد. ثاتت دی الکتزیک اًزصی 

ٍ  1تِ اسای هقادیز  Zn1-xBexSe هحاسثِ ضذُ تزای آلیاص  

75/0 ،5/0  ،25/0  ،0 x   9/5،  2/6تِ تزتیة تزاتز تا 

هی تاضذ. هطاّذُ هی ضَد کِ تا افشایص  3/5، 5/5، 7/5،

 تت دی الکتزیک کاّص پیذا هی کٌذ.غلظت اتن تزیلیَم ثا
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 Zn0.5Be0.5Seحقیقی تاتغ دی الکتزیک آلیاص  سْن: 1ضکل 

هََّهی تاتغ دی الکتزیک  سْن 2   تزای تزکیة

Zn0.5Be0.5Se  ًطاى دادُ ضذُ است.  2در ضکل

اغلی در  ساختارّای 2xx  ٍ 2zz   تِ تزتیة

ًاهگذاری ضذُ اًذ. هغاتق آًالیش xaٍza  ٍzbتا حزٍف 

تِ ػٌَاى حالت  Seاتن  p3ًَاری غَرت گزفتِ حالت ّای 

 اتن BeٍSe ٍs اتن ّای  s ٍpّای اتتذایی ٍ حالت ّای 

Zn ت ًْایی در گذار اپتیکی ًقص ػوذُ را تِ ػٌَاى حال

ًاضی اس xaٍza  ٍzbتِ ػْذُ دارًذ ٍ هٌطا ساختارّای 

 .ایي اًتقال ّا است

 
 Zn1-xBexSe: هقادیز ثاتت دی الکتزیک استاتیک تزای آلیاص 1جذٍل

x  ثاتت دی الکتزیک

 ر حاضزکا

ثاتت دی الکتزیک 

 ًتایج دیگزاى

0 2/6 4/6 [5] 

25/0 9/5  

5/0 7/5  
75/0 5/5  

1 3/5 6/5 [6] 

   

 
 Zn0.5Be0.5Seهََّهی تاتغ دی الکتزیک آلیاص  سْن:2ضکل 

 

در اداهِ تِ هٌظَر تزرسی تیطتز خَاظ اپتیکی، تاتغ 

اتلاف اًزصی الکتزٍى  L  اس هْوتزیي کویت  کِ یکی

ّا تِ هٌظَر تزرسی خَاظ هاکزٍسکَپی ٍ هیکزٍسکَپی 

 Zn0.5Be0.5Seتزای تزکیة  3جاهذات هی تاضذ ٍ در ضکل 

ًطاى دادُ ضذُ است، هی پزداسین. ایي تاتغ هتٌاسة تا 

احتوال اتلاف اًزصی در ٍاحذ عَل تزای یک الکتزٍى در 

غ اتلاف حال ػثَر اس هحیظ است. ضاخع تزیي قلِ در تات

تؼٌَاى قلِ پلاسوًَی ضٌاختِ هی ضَد کِ تیاًگز 

تزاًگیختگی ّای جوؼی چگالی تار الکتزًٍی در تلَر 

است.ّواى گًَِ کِ اس ضکل پیذاست یک تیطیٌِ 

الکتزٍى ٍلت تزای  53/18ٍ  61/18در xx
L   ٍ

 zz
L  تا پلاسوَى  ٍجَد دارد ایي تیطیٌِ هتٌاظز

حجوی است. ٍجَد قلِ ّای پلاسوًَی در ایي ًقاط 

اس اًتظار ًیست، سیزا در ایي ًقاط قسوت  چٌذاى ّن دٍر

ّای حقیقی ٍ هََّهی تاتغ دی الکتزیک هقذار تسیار 

کَچکی دارًذ، تٌاتزایي در ایي اًزصی ّا در هٌحٌی ّای 

 هزتَط تِ تاتغ اتلاف اًزصی الکتزٍى تا قلِ ّایی هَاجِ

  خَاّین ضذ.

 

 Zn0.5Be0.5Se:عیف اتلاف اًزصی الکتزٍى هزتَط تِ آلیاص 3ضکل

 

 

 Zn0.5Be0.5Se : عیف هزتَط تِ ضزیة ضکست آلیاص4ضکل

 

ضزیة ضکست  n   تزای تزکیة  4در ضکل

Zn0.5Be0.5Se  ًطاى دادُ ضذُ است. هقادیز ضزیة

ضکست  0n هحاسثِ ضذُ تزای آلیاص Zn1-xBexSe   

 75/0ٍ  1تِ اسای هقادیز هغاتق عیف ضزیة ضکست 

،5/0  ،25/0  ،0 x   44/2،  49/2تِ تزتیة تزاتز  ،

ضزیة ضکست  تِ دست آهذُ است. 31/2، 34/2، 39/2
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 2( در جذٍل 1استاتیک  هحاسثِ ضذُ عثق هؼادلِ ی )

کِ ّواٌّگی خَتی تا هقادیز استخزاج  آٍردُ ضذُ است

 ضذُ اس عیف ضزیة ضکست دارًذ.

         (1                               ) (0) 0n                

 
 Zn1-xBexSeزای آلیاص ضزیة ضکست استاتیک ت: هقادیز 2جذٍل

 
x  ضزیة ضکست کار

 حاضز

ضزیة ضکست ًتایج 

 [6]دیگزاى

0 49/2 
 

53/2   

25/0 43/2 - 

5/0 39/2  - 

75/0 34/2 - 

1 30/2 - 

 

عیف ضزیة خاهَضی تزای تزکیة  5در ضکل 

Zn0.5Be0.5Se  ًطاى دادُ است. عیف ضزیة خاهَضی ًیش

x 0، 25/0، 5/0، 75/0ٍ 1تِ اسای هقادیز   تزای ایي

 9/6ٍ  4/6، 2/6، 1/6، 08/6در اًزصی ّای  تِ تزتیة آلیاص

 الکتزٍى ٍلت دارای هقادیز هاکشیون هی تاضذ.

 
                                        

 Zn0.5Be0.5Se آلیاص خاهَضی: عیف هزتَط تِ ضزیة 5ضکل

 

                       ًتیجِ گیزی
در چارچَب ًظزیِ  FP-LAPWتا تکارگیزی رٍش      

         اپتیکی تزکیة ًیوزساًایتاتؼی چگالی خَاظ 

Zn1-xBexSe .ًتایج تیاًگز ایي است کِ تزرسی ضذ. ضذ

 Zn0.5Be0.5Seاًزصی پلاسوَى حجوی تزای تزکیة 

الکتزٍى ٍلت ٍ ضزیة ضکست  61/18دارای هقذار 

 5/0، 75/0ٍ  1استاتیک آى تِ اسای هقادیز ًاخالػی

،25/0،0 x  34/2، 39/2، 43/2، 49/2زاتز تِ تزتیة ت 

. تا هی تاضذ کِ تا دادُ ّای هَجَد ساسگاری دارد 30/2ٍ

تَجِ تِ ایٌکِ ّیچ گًَِ گشارش قثلی در هَرد خَاظ 

اپتیکی ٍ ثاتت ّای دی الکتزیک ایي تزکیة گشارش ًطذُ 

است ایي هحاسثات هی تَاًذ هَجة غٌای داًستِ ّای 

 اپتیکی ایي تزکیة ضَد.
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