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 و Bi0.5Na0.5TiO3 الکتریک خواص الکترواپتیکی دو ترکیة دی مقایسه و تحلیل
Bi0.5Na0.5ZrO3 

  ًَی قلؼِفرضیذ  ٍ تاػذیجَاد  ،غلام پَرسواًِ 

 یسیکداًطگاُ حکین سثسٍاری، داًطکذُ ػلَم پایِ، گرٍُ ف سثسٍار،

تا استفاده از روش پتانسیل کامل و  (DFT)ی تاتعی چگالی  در چارچوب نظریه BNZو  BNTهای  ترکیة خواص الکترواپتیکی –چکیذه 

های  گاف و مقایسه قرار گرفت.مورد تررسی  (GGA)تقریة شیة تعمیم یافته  تکارگیری و تا (FP-LAPW)امواج تخت افسوده خطی شذه 

و  eV 1.45گاف الکترونیکی  BNZترکیة  ترای ؛ در حالی کهتذست آمذ eV 2.2و  eV 1.9ته ترتیة مقادیر  BNTالکترونیکی و اپتیکی ترای 

رای این که منجر ته خاصیت دوشکستی ت از لحاظ اپتیکی یک ناهمسانگردی دیذه شذ در هر دو ترکیة .حاصل شذ eV 1.8گاف اپتیکی 

 شود. ترکیثات می

 BNT ،BNZاًرشی گاف، خَاظ الکترٍاپتیکی،  -كلیذ ٍاشُ

 

Analysis and comparison of the electro-optical properties in two dielectric 

compounds Bi0.5Na0.5TiO3 and Bi0.5Na0.5ZrO3 

Samane Gholampour, Javad Baedi, and Farshid Ghalenovi  

Physics department, school of sciences, Hakim Sabzevari University, Sabzevar 

Abstract- The electro-optical properties of BNT and BNZ compounds were studied in density functional theory (DFT) frame 

using full potential and linearized augmented plane wave (FP-LAPW) and generalized gradiant approximation (GGA). The 

electronic and optical gaps of BNT were obtained 1.9 eV and 2.2 eV respectively; but in BNZ compound, the values 1.45 eV 

for electronic gap and 1.8 eV for optical gap were achieved. Anisotropy for optical properties was seen in both compounds 

which results in birefringence characteristic for these compounds. 

Keywords: BNT, BNZ, electro-optical properties, gap energy 
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 مقذمه -1

ّای تذٍى سرب تِ عَر گستردُ در  اهرٍزُ سراهیک

 ،حسگرّا ،ّا كٌٌذُ ّای الکترًٍیکی هاًٌذ فؼال دستگاُ

[ چرا كِ 1گیرًذ ] ّا ٍ غیرُ هَرد استفادُ قرار هی هثذل

ّیچ سرتی ترای آلَدگی هحیظ ًذاضتِ ٍ ّوچٌیي تؼضی 

الکتریکی ٍ  دی ،ّای پیسٍالکتریکی از آًْا ٍیصگی

دٌّذ. تٌاترایي هغالؼِ  فرٍالکتریکی خَتی از خَد ًطاى هی

تسیار هَرد تَجِ ی كاری  ٍ تْثَد ایي خَاظ یک زهیٌِ

ی ایي هَاد  ضَد. از جولِ ترای هحققاى هحسَب هی

است كِ اٍلیي تار تَسظ  Bi0.5Na0.5TiO3 (BNT) تركیة

[. ایي تركیة در 2اسوَلٌسکی ٍ ّوکاراًص كطف ضذ]

هکؼثی دیذُ ضذُ است  تتراگًَال ٍ ،سِ فاز رٍهثَّذرال

 زیادقغثص پسواًذ  دارای كِ در فاز فرٍالکتریک
2/38 cmCPr  در [5تا3]ست ٍ ًیس دهای كَری تالا .

تک تلَر آى دارای خَاظ  BNTهقایسِ تا سراهیک 

 .[9تا5]تاضذ پیسٍالکتریکی خَب ٍ خَاظ اپتیکی ػالی هی

در  BNTخَاظ الکترٍاپتیکی تلَر  ایي پصٍّصتٌاترایي در 

. تركیة دیگری گیرد فاز تتراگًَال هَرد تررسی قرار هی

 تلَر قرار گرفتِ است تررسیدر ایٌجا هَرد  ًیسكِ 

Bi0.5Na0.5ZrO3 (BNZ) كِ فاقذ سرب تَدُ ٍ  تاضذ هی

تَسظ ک. لیلی ٍ ّوکاراًص  2007اٍلیي تار در سال 

ّای ایي دٍ  ّوچٌیي در اداهِ ٍیصگی .[10ٍ11]هؼرفی ضذ

 تركیة تا یکذیگر هقایسِ ضذُ است. 

 روش محاسثات -2

الکترًٍیکی ٍ اپتیکی تلَر ی خَاظ  تِ هٌظَر هحاسثِ

ی ضرٍدیٌگر ترای  تایست هؼادلِ هَرد ًظر، اتتذا هی

سیستن تس الکترًٍی در پتاًسیل آى ضثکِ حل ضَد. 

ّای هختلف ٍ كذّایی  ترای ایي هٌظَر از تقریة

 (DFT)هحاسثاتی در چارچَب ًظریِ تاتؼی چگالی 

ضَد. از جولِ آًْا، رٍش پتاًسیل كاهل تا  استفادُ هی

ٍ تقریة ضیة  (FP-LAPW) َاج تخت افسٍدُ خغیاه

است  GGA (Perdew–Burke–Ernzerhof) تؼوین یافتِ

ی  ّای ضثکِ اًذ. ترای ثاتت كِ در ایٌجا تِ كار گرفتِ ضذُ

ٍ تار  [12ٍ13]یک تار از هقادیر تجرتی a ،b  ٍcتلَری 

ی آًْا كِ هَجة كویٌِ ضذى  دیگر از هقادیر تْیٌِ ضذُ

 استفادُ ضذُ است.ضًَذ  اًرشی هی

 تحث و نتایج -3

ت تَغیف ترخی خَاظ اپتیکی ّای كلی جْ چگالی حالت

ٍ  BNT ترای دٍ ساختار 2ٍ  1ّای  كِ در ضکل لازم اًذ

BNZ ُاًرشی ی در گستر  eV20-  تاeV 14   دادُ ًطاى

ی هکاى تراز فرهی  اًرشی غفر ًطاى دٌّذُ ضذُ است.

 O-2pّای  از آرایص اتوی پیذاست كِ اٍرتیتال است.

تا  ّوپَضاًی ػوذتا زیر تراز فرهی قرار دارًذ اها تِ ػلت

ّای ّیثریذ  ٍ تطکیل اٍرتیتال Bi  ٍNa  ٍZrّای  اٍرتیتال

را تالای تراز فرهی ًیس  O-2pّای اٍرتیتال  تَاى الکترٍى هی

-Na-3s  ٍZrّای  هطاّذُ كرد ٍ تالؼکس؛ یؼٌی اٍرتیتال

4d  ٍBi-6p  كِ در تالای سغح فرهی تؼذ از اًرشی گاف

تطکیل هی ضًَذ زیر تراز فرهی ّن درست در جایی كِ 

O-2p  حضَر دارد ٍجَد دارًذ ٍ ایي تِ عَر قَی تیاى

ّای ّیثریذ جذیذی تطکیل ضذُ  كٌذ كِ اٍرتیتال هی

ی  در فاغلِ O  ٍBi  ٍNaّای  است. اٍرتیتال ّای هغسُ اتن

  .اًذ تِ عَر جایگسیذُ تطکیل ضذُ فرهی رازتدٍری از 
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 BNTّای كل تركیة  چگالی حالت :1ضکل 
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 BNZّای كل تركیة  چگالی حالت :2ضکل

در  BNT  ٍBNZّای  ساختار ًَارّای اًرشی ترای تركیة

فاز تتراگًَال در ًقاط ٍ اهتذادّایی تا تقارى تالا در اٍلیي 

ی  در هحذٍدُ P4bmی تریلَئي در تقارى  هٌغقِ

هطاّذُ  4ٍ  3ّای  در ضکل eV8تا  -eV14اًرشی

 ،BNT ضَد. گاف الکترًٍیکی هحاسثِ ضذُ ترای هی

 تاضذ هی eV9/1 عَر كِ در ضکل هطخع ضذُ است ّواى

ر ادیتذست آهذُ است كِ ایي هق BNZ ،eV 45/1ٍ ترای 

 ّواى عَر كِ .ذٌّای تجرتی كوتر تاض ذ از دادٌُتَاً هی

گاف  Tiجای  تِ Zrضذى  جایگسیيضَد تا  هطاّذُ هی
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سْن ایي است كِ  یُ ذٌدّ كِ ًطاى یاتذ اّص هیاًرشی ك

در كاّص گاف تیطتر است ٍ ایي تا  Zr-4d ّای الکترٍى

  است. در تَافق Zrتسرگ تَدى ضؼاع یًَی 

 
در راستاّا ٍ هسیرّای  BNT: ساختار ًَارّای اًرشی تركیة 3ضکل

 هختلف در اٍلیي هٌغقِ ی تریلَئي ٍ تؼییي ًقاط تا تقارى تالا

 
در راستاّا ٍ هسیرّای  BNZ: ساختار ًَارّای اًرشی تركیة4ضکل

 هختلف در اٍلیي هٌغقِ ی تریلَئي ٍ تؼییي ًقاط تا تقارى تالا

الکتریک را ترای  قسوت حقیقی تاتغ دی 6ٍ  5ضکل ّای 

دٌّذ. غفرّای ایي تاتغ، اًرشی  دٍ تركیة ًطاى هی

كٌذ.  ّا را هطخع هی فركاًس هرتَط تِ پلاسوَى

ٍ  Xضَد دٍ راستای  ّواًغَر كِ از ًوَدارّا هطاّذُ هی

Y  كاهلا ّوساًگرد ّستٌذ یؼٌی ًوَدارّای ّر دٍ راستا

ّا ترای تركیة  تؼذاد ریطِ رٍی ّن افتادُ است. دقیقاً

BNT ،6  راستای  ّر دٍتا ّستٌذ كِ درX  ٍY  در

در  Zٍ در راستای  eV 27/6  ٍeV 48/6ّای  اًرشی

تاضذ ٍ ترای تركیة  هی eV 32/6 ٍ eV15/9ّای  اًرشی

BNZ ،17راستای ّر دٍ كِ در  ینریطِ دارX  ٍY  در

 eV 33/7  ٍeV 85/7  ٍeV 37/13  ٍeVای ّ اًرشی

 eV 19/6  ٍeVدر اًرشی ّای  Zٍ در راستای  87/14

62/6  ٍeV 83/9  ٍeV 35/10  ٍeV 53/13  ٍeV 27/14 
 ٍeV 78/14  ٍeV 44/15  ٍeV 66/15 .قرار دارًذ 
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 BNTتركیة ترای  الکتریک قسوت حقیقی تاتغ دی :5ضکل
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 BNZتركیة ترای الکتریک  حقیقی تاتغ دی: قسوت 6ضکل

تیطتر  BNZكِ ًَساًات پلاسوًَی در  هطاّذُ هی ضَد

 است. BNTاز 

تركیة  دٍتاتغ اتلاف اًرشی را ترای  8ٍ  7 ضکل ّای

ّا هی تَاى دریافت  ضکل تا تَجِ تِ ایي ذ.ًٌطاى هی دّ

در  BNTترای تركیة  zدر راستای  ی پلاسوًَی كِ قلِ

 ، eV9/22 در اًرشی BNZدر تركیة  ٍ eV24/9 اًرشی

در اًرشی  BNTترای تركیة  x  ٍyّوچٌیي در راستای 

eV50/8 ٍ  در تركیةBNZ در اًرشی eV53/32  ُرخ داد

ّای تحریک  كِ تیاى كٌٌذُ ٍجَد یکی از فركاًس است،

 پلاسوًَی در ایي اًرشی است.
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 BNT:تاتغ اتلاف اًرشی ترای 7ضکل
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ترای  JeV(E)ضذت اًتقال تیي ًَاری  10 ٍ 9ّای  در ضکل

هاكسیون ضذت اًتقال  تركیة ًطاى دادُ ضذُ است. دٍ

تراترًذ ٍ  x  ٍ yدر راستای   BNT ٍBNZترای تركیثات 

ّستٌذ ّوچٌیي هاكسیون  06/3ٍ 82/3تِ ترتیة تراتر تا 

 30/5 ثارت ازتِ ترتیة ػ zضذت اًتقال ترای راستای 

ضذت اًتقال ترای ّر  ،eV 20 حذٍد اًرشیّستٌذ.  19/2ٍ

 گردد. یاتذ ٍ تِ غفر ًسدیکتر هی ساختار كاّص هی دٍ

ٍ  BNTضَد كِ گاف اپتیکی در تركیثات  هطاّذُ هی

BNZ  تِ ترتیة تراتر تاeV2/2  ٍeV8/1 از ّستٌذ ك ِ

 تَدًذ eV9/1 ٍ eV45/1گاف الکترًٍی آًْا كِ تِ ترتیة 

 .است تسرگتر

0 5 10 15 20 25
0

2

4

6

8

10

 

 

Jo
in

t(e
)

Energy [eV]

 Im_eps_xx

 Im_eps_zz

 Im_eps_yy
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 BNZ در : ضذت اًتقال تیي ًَاری10ضکل

ّای پاییي تیطتر  ّا در اًرشی ّوچٌیي سْن تراًگیختگی

ّا در  هی تاضذ زیرا چیذهاى اتن zهرتَط تِ راستای 

 [001]ای است كِ اكسیصى در راستای  تِ گًَِ zراستای 

كوی از سغح غفحِ تالاتر قرار گرفتِ است ٍ ایي هٌجر تِ 

ی پیًَذ تیي اكسیصى ٍ تیتاًیَم  ایي ضذُ است كِ فاغلِ

تری ترای تحرک ّا آزادی تیط تٌاترایي الکترٍى .ضَدكوتر 

دارًذ كِ ایي هَضَع تاػث هی ضَد كِ خَاظ اپتیکی ایي 

ایي هَضَع  .اّویت پیذا كٌذ Zتركیة تیطتر در راستای 

عَر  رسذ اها ّواى ّای پاییي غحیح تِ ًظر هی ترای اًرشی

ّای تالا اختلاف  ضَد در اًرشی كِ در ضکل هطاّذُ هی

َع ًطاى ایي هَض رفتار ایي دٍ جْت خیلی زیاد ًیست.

ّای تالا آثار  دّذ كِ ایي تركیة ترای اًرشی هی

 ّای پاییي دارد. غیرّوساًگردی كوتری ًسثت تِ اًرشی

 گیری نتیجه -4

الکتریک، اتلاف اًرشی ٍ  ّای كل ٍ تَاتغ دی چگالی حالت

هَرد  BNT  ٍBNZّای  دیگر خَاظ الکترٍاپتیکی تركیة

گاف تذست آهذُ در تركیة تررسی ٍ هقایسِ قرار گرفت. 

BNT، eV9/1  اها در تركیة استBNZ  ِگاف تeV45/1 

 4d-Zrّای  دّذ سْن الکترٍى تقلیل هی یاتذ كِ ًطاى هی

تَدى در كاّص گاف تیطتر است ٍ ایي از عرفی تا تسرگ 

ذ كِ ضّوچٌیي هطاّذُ  در تَافق است. Zrضؼاع یًَی 

تِ ترتیة تراتر تا  BNT  ٍBNZگاف اپتیکی در تركیثات 

eV2/2 ٍeV8/1 از گاف الکترًٍی  كِ ایي هقادیر ّستٌذ

 آًْا تیطتر است.
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