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Abstract 
In this study, the optical and electronic properties of bulk and nano-layer 
of zinc selenide (ZnSe) and zinc sulfide (ZnS) are investigated. The 
calculations for solving the many-body Schrodinger equations are 
performed in the framework of density functional theory using the 
WIEN2K computational package. The Engel-Vosko and gradient 
generalized approximation (GGA) treat the exchange-correlation 
potential. To investigate the electronic and optical properties of zinc 
selenide and zinc sulfide nano layers, the electronic band structure and the 
real and imaginary parts of complex dielectric function for the bulk and 
nano-layer with different thicknesses are calculated and compared. The 
results of electronic band structures show that the energy band gap of zinc 
selenide and zinc sulfide nano-layers with various thicknesses decreases to 
zero and are metal. In contrast, the bulk of zinc selenide and zinc sulfide 
compounds are semiconductors. The results also show that for each 
compounds the static dielectric function for the perpendicular and parallel 
direction to the nano-layer surface is different from the bulk static 
dielectric function. Comparison between the real parts of complex 
dielectric function for the bulk and nano-layer shows that absorption of 
electromagnetic radiation for the ZnSe and ZnS nano-layer in comparison 
to corresponding bulk results occur in lower energies.    
Keywords: Density Functional Theory, Electronic Properties, Optical 
Properties, ZnSe Nano-layer, ZnS Nano-layer. 
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  هاي اپتيكي و الكتروني نانولايه محاسبه ويژگي
 ZnX(X=S, Se) ١  با استفاده از نظريه تابعي چگالي 

  ٤*و مريم نورافشان ٣پور، نجمه نعمتي٢عارفه اسفندياري نژاد 

 
  ١٤٠٢/ ٢٠/٠٣تاريخ دريافت: 

  ٢١/٠٦/١٤٠٢تاريخ بازنگري: 

  ١٢/٠٨/١٤٠٢تاريخ پذيرش: 

  

 
 چكيده: 

) مورد  ZnS) و سولفيد روي (ZnSeهاي اپتيكي و الكتروني انبوهه و نانولايه سلنيدروي (در اين پژوهش ويژگي 

گرفته است. محاسبات بر اساس حل معادله شرودينگر بس الكتروني در چارچوب نظريه تابعي چگالي  بررسي قرار  

هاي  همبستگي با استفاده از رهيافت  -)  انجام شده است. انرژي تبادليWIEN2Kو با استفاده از كد محاسباتي (

تعميم  شيب  انگل تقريب  و  ويژگي  -يافته  بررسي  منظور  به  است.  آمده  بدست  اپتيكي  وسكو  و  الكتروني  هاي 

الكتريك حقيقي و موهومي انبوهه و نانولايه اين  هاي سلنيدروي و سولفيدروي، ساختارنواري و تابع دي نانولايه

هاي مختلف محاسبه و با يكديگر مقايسه شده است. نتايج محاسبات ساختار الكتروني  بدست  تركيبات با ضخامت

هاي سلنيدروي و سولفيدروي به صفر كاهش يافته است و اين تركيبات نولايهنواري نادهد كه شكاف آمده نشان مي 

نتايج محاسبات قسمت حقيقي تابع  باشند. همچنين،  رسانا ميرسانا هستند در حالت نانولايهكه در حالت انبوهه نيمه

الكتريك استاتيك در راستاي موازي سطح نانولايه و عمود بر سطح  دهد كه ضريب ديالكتريك نشان مي دي

با مقدار ثابت دي  دو تركيب سولفيدروي و سلنيدروي  براي هر  تركيبات مورد مطالعه  نانولايه  انبوهه  الكتريك 

هاي سولفيد روي و سلنيد روي با نمودارهاي متناظر حالت  حقيقي نانولايه  متفاوت است. مقايسه نمودارهاي قسمت

در مقايسه  سولفيد روي و سلنيد روي    هايلايهالكترومغناطيس در نانوموج    يند جذبآ فر  كه  دهدمي نشان  انبوهه  

  . دهدتر رخ ميهاي پاييندر انرژيبا حالت انبوهه متناظر 
 

نانولايه    ،رويهاي الكتروني، نانولايه سلنيدهاي اپتيكي، ويژگي نظريه تابعي چگالي، ويژگي   :واژگان كليدي

  سولفيدروي. 
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  مقدمه  .١
هاي كارآمدي در ناحيه طيفي  نواري پهن، گسيلنده به دليل داشتن شكاف    II-VIرساناهاي گروه  نيمه

نواري  مستقيم با  رسانا با شكاف  ]. سلنيدروي و سولفيدروي تركيباتي نيمه١آبي تا فرابنفش هستند[

ترتيب   به  نيمه  ٣࿿٥٤و  ٢࿿٧اندازه  از  ولت  ميالكترون  اين گروه  سلنيد٢[باشند  رساناهاي  با  ].  روي 

شكاف   از  داشتن  كه  است  اپتوالكتروني  وسايل  طراحي  در  مهم  ماده  يك  مستقيم  و  پهن  نواري 

]. همچنين  ٤و    ٣باشد [ها ليزرهاي طول موج كوتاه ساخته شده بر پايه اين تركيب ميترين آنمهم

شدگي بهتر در مقايسه با  تر و توانايي برقراري جفتنواري پهن سلنيدروي به دليل دارا بودن شكاف 

به سلولسولفيدكادميم  در  مياني  لايه  بهعنوان  خورشيدي  ميهاي  برده  با  ]٥[شودكار  سلنيدروي   .

برخورداري از طيف عبور گسترده و مقاومت بالايي كه در برابر شوك حرارتي دارد يكي از مواد  

پنجره  ساخت  جهت  ميمناسب  نيز  اپتيكي  [هاي  سولفيدروي  ٦باشد  ضريب  ].  داشتن  دليل  به  نيز 

شكست و انتقال بالا در ناحيه طيف مرئي يك ماده مهم در طراحي وسايل اپتو الكتروني است. افزون  

ويژگي بودن  دارا  با  سولفيدروي  اين  به بر  منحصر  ساخت    هاي  در  تركيب  اين  ديگر  اپتيكي  فرد 

 ]. ٧،١٠وسايلي مانند حسگرها، ليزرها و صفحات نمايش نيز كاربرد دارد [

ها در مقياس نانو  شود كه كمينه يكي از ابعاد آن دانيم مواد نانو به موادي گفته مي طوركه ميهمان

نانومتر قرار داشته باشد. به بعدي كه در مقياس نانو قرار نداشته باشد، به اصطلاح    ١٠٠تا   ١يعني بين  

به  بعد آزاد گفته مي  ابعاد آزادشان  چهار دسته، نانو مواد صفر بعدي، نانو  شود. مواد نانو بر اساس 

و نانو مواد سه بعدي تقسيم نانو مواد دو  ١١شوند [بندي ميمواد يك بعدي، نانو مواد دو بعدي   .[

بعدي داراي يك بعد در مقياس نانو و دو بعد آزاد هستند. به عبارتي نانومواد دو بعدي در اشكالي  

هاي سطحي  هاي نازك يا پوشش شوند. اين نانو مواد اغلب شامل لايه صفحه مانند و تخت ظاهر مي

هاي جديدي از خود نشان  مواد در ابعاد نانو ويژگيشود.  ها نانولايه گفته مينازك هستند كه به آن 

هاي جديدي  به دليل ويژگي ها در حالت انبوهه متفاوت است.  هاي متناظر آندهند كه با ويژگيمي

نانولايه  اين  بكه  مقايسه  در  ويژگيها  ميا  نشان  خود  از  انبوهه  حالت  در  شده  ياد  در  هاي  دهند، 

توان  هاي جديد در ابعاد نانو ميبا يافتن اين ويژگيگيرند.  هاي مختلفي مورد استفاده قرار ميزمينه

] بخشيد  وسعت  را  تركيبات  كاربرد  نانولايه١١دامنه  سلنيدهاي  ].  و  كابردهاي  سولفيدروي  روي 

آن از  كه  دارند  صنعت  در  ميفراواني  نانولايهجمله  كاربرد  به  درسلول   توان  هاي  سولفيدروي 

باطري و  ليتيومخورشيدي  سلنيد  ]١٣،  ١٢[سولفور    - هاي  نانولايه  كاربرد  سلول و  در  هاي  روي 

ويژگي] اشاره نمود. با بررسي و مطالعه  ١٤خورشيدي، حسگرهاي گازي و ليزرهاي نوري فرابنفش [

هاي جديدي از ويژگيتوان به جنبهميكتروني نانولايه سلنيدروي و سولفيدروي  اي اپتيكي و اله
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ها درصنعت كمك دست يافت كه به كاربردهاي بيشتر آن  ها نانولايهاين  هاي اپتيكي و الكتروني  

بررسي   به  پژوهش  اين  در  موضوع،  اين  به  توجه  با  نمود.  الكتروني  ويژگيخواهد  و  اپتيكي  هاي 

شود و تأثير محدودسازي به ابعاد نانو  سلنيدروي و سولفيدروي پرداخته مي هايهاي تركيبنانولايه

گيرد.  الكتريك مورد بررسي قرار ميهاي حقيقي و موهومي تابع ديانرژي و قسمتنواري  شكاف  بر  

نواري  شكاف  لازم يادآوري است كه بر اساس مقالات منتشر شده، تأثير محدودسازي به ابعاد نانو بر  

  الكتريك تا كنون بررسي نشده است. هاي حقيقي و موهومي تابع ديانرژي و قسمت

  

  روش انجام محاسبات .٢
هاي فيزيكي مواد جامد بررسي ويژگيهاي دقيق جهت  امروزه نظرية تابعي چگالي يكي از روش

باشد. محاسبات اين پژوهش براي حل هاميلتوني جامد بلوري در چارچوب نظريه تابعي چگالي مي

افزار محاسباتي به    . اين نرم ]١٥،  ١٦[انجام گرفته است  WIEN2k و با استفاده از بسته محاسباتي  

سازي شده به حل معادلات تك ذره ي خطيصورت پتانسيل كامل با روش امواج تخت بهبود يافته 

مي  -كوهن خودسازگار  صورت  به  ذره ]١٧[پردازد  شم  تك  معادلات  خودسازگار  حل  براي   .

گونه كه  تين همان  -ي خطي سازي شده، تقريب مافينشم در روش امواج تخت بهبود يافته  -كوهن

تين، ياخته بسيط به دو ناحيه    - شود. در تقريب مافين] پيشنهاد شد، استفاده مي١٩،١٨توسط اسليتر [

به فضاي مافينتقسيم مي به مراكز اتمتين شامل كره   -شود:  هاي موجود در  هاي بدون همپوشاني 

ي  ها معروف به ناحيه) و فضاي باقيمانده بين كره MTتين (  -هاي مافيني بسيط معروف به كره ياخته

ها  ها نزديك به هستهتين كه الكترون  -هاي مافين). در اين روش پتانسيل داخل كره Iبين جايگاهي (

باشد. بنابراين در روش  ي بين جايگاهي پتانسيل هموار ميقرار دارند، تقارن كروي دارد و در ناحيه 

تين به صورت امواج    -هاي مافينسازي شده، توابع پايه خارج از كره ي خطيامواج تخت بهبود يافته

به صورت حاصل ضرب هماهنگ  - هاي مافينتخت و درون كره  هاي  هاي كروي در جوابتين 

ميمعادله گرفته  نظر  در  شعاعي  شرودينگر  ويژگيي  محاسبه  براي  پژوهش،  اين  در  هاي  شوند. 

محاسبه شده است   )GGA( ١يافتهساختاري انرژي تبادلي همبستگي با استفاده از تقريب شيب تعميم

ي مورد نظر نيز استفاده  يافته افزون بر چگالي از شيب چگالي در نقطه. در تقريب شيب تعميم]٢٠[

هاي فيزيكي بلورها از  يافته تقريب مناسبي براي محاسبه ويژگياگرچه تقريب شيب تعميم  شود.مي

نتايج  جمله ويژگي نتايج بدست آمده از اين تقريب در هماهنگي خوبي با  هاي ساختاري است و 

 
1 Generalized gradient approximation 
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رساناها با توجه به اينكه  ي ساختارنواري نيمهتجربي قرار دارد، اما استفاده از اين روش در محاسبه

شود و بنابراين به صورت تقريبي  ترين مرتبه شيب در نظر گرفته ميپتانسيل تبادلي با تصحيح پايين

مقدار شكاف  محاسبه مي به  منجر  مقدار شكاف  شود،  با  مقايسه  در  نواري  نواري خيلي كوچك 

هاي الكتروني انبوهه و  گردد. براي رفع اين مشكل در اين پژوهش براي محاسبه ويژگيتجربي مي

محاسبه    ١وسكو -همبستگي با استفاده از تقريب انگل نانولايه سلنيدروي و سولفيدروي انرژي تبادلي

سازي شده است، منجر به بهبود  وسكو كه در آن پتانسيل تبادلي بهينه  - . تقريب انگل]٢١[شده است  

نواري انرژي جامدات شده و نتايج بدست آمده از آن هماهنگي خوبي با نتايج تجربي دارد.  شكاف  

تين    -موفين  كره   خارج  تخت  امواج   حسب   بر  موج   توابع  بسط   در  قطع  موج   در اين محاسبات بردار

  نظر   درଵ١٢ି(𝑏𝑜ℎ𝑟)تين   -موفين   كره   از  خارج  پتانسيل  و  بار  چگالي  فوريه  بسط  قطع  بردار  و  ٩

 ٣٠٠٠الكتروني انبوهه    محاسبات  براي  را   kنقاط    تعداد   يبهينه   وارون،   فضاي   در  است.   شده   گرفته

پذير انتخاب شده است. با توجه به اينكه محاسبات اپتيكي به تعداد  كاهش   نقطه   ١٠٤با    معادل  نقطه 

 ينقطه  ٢٨٦با   معادل نقطه ١٠٠٠٠،  kاپتيكي تعداد نقاط  محاسبات ، در]٢٢[نياز دارد   kنقاط بيشتر 

انتخاب شده است.كاهش   اند.بدست آمده   انرژي  همگرايي  شرط  از  استفاده   با  پارامترها  اين  پذير 

  است.  شده   انجام مدار - اسپين كنشبرهم  حضور در اپتيكي و  الكتروني هايويژگي محاسبات

  

  نتايج و بحث .٣

  هاي ساختاري ويژگي٣.١
تركيب سلنيدروي  و گروه فضايي   دو  بلند روي  داراي ساختار مكعبي   F-43mو سولفيدروي 

)  ١(در فاز بلند روي در شكل    و سولفيدروي   سلنيدروي   هاي-سلول واحد تركيب.  ]٢٣[باشند  مي

  نشان داده شده است. 

تركيب در تقريب شيب  اين دو  تركيب، انرژي كل    اين دو  ي تعادليبراي بدست آوردن ثابت شبكه  

حجم تعميم ازاي  به  نتايج  يافته   و  محاسبه  مختلف  حالت  بدست  هاي  معادله  از  استفاده  با  آمده 

تركيب را با استفاده از كمينه نمودار    دو   ثابت شبكه تعادلي  .]٢٤[ داده شده است  برازش    مورناگان

تجربي    اديربا مق  ) ١(  در جدول ايج بدست آمده از محاسبات  انرژي بر حسب حجم محاسبه كرده و نت

  در هماهنگيشبكه محاسباتي    هاي دهد ثابتنشان مي  هاي جدولطوركه داده شده است. همان  مقايسه

عه حاضر و كارهاي  اختلاف در نتايج ارايه شده مطال  د.ندارقرار    هاي شبكه تجربي با ثابتقابل قبولي  

 
1 Engel-Vosko approximation 
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تقريب از  استفاده  دليل  به  تجربي  مقادير  با  مقايسه  در  تبادليديگران  انرژي  براي  متفاوت    -هاي 

  همبستگي است. 

نانولايهبراي شبيه با خلأ مناسب ساخته شده  سازي ساختار  ابرياخته  هاي سلنيدروي و سولفيدروي 

هاي درون نانولايه  است. ضخامت خلأ مناسب وابستگي زيادي به ضخامت نانولايه و موقعيت اتم

هاي درون  هاي درون ابرياخته با اتمشود كه اتماي انتخاب ميگونه ندارد. ضخامت خلأ مناسب به

برهم همسايه  نانولايهابرياخته  براي  مناسب  خلأ  مقدار  منظور،  اين  به  باشند.  نداشته  هاي  كنش 

بوهر انتخاب شد. از اين ميزان    ٢٠سلنيدروي و سولفيدروي با استفاده از همگرايي انرژي و بار برابر با  

كنشي ندارند. افزايش ضخامت خلأ به مقادير بيشتر، تأثيري  ها با يكديگر هيچ برهمخلأ به بعد لايه 

ن حجم ابرياخته افزايش  تر شدهاي فيزيكي نداشته و تنها حجم محاسبات به دليل بزرگبر ويژگي

هاي مختلف با برش در  هاي سلنيدروي و سولفيدروي با ضخامتيابد. در اين پژوهش، نانولايه مي

شوند تا نيروي وارد بر  جا ميها اطراف وضعيت تعادل جابه اند. سپس اتم) ساخته شده ٠٠١جهت (

  ١࿿١هايكمينه شود. در اين مطالعه نانولايه سلنيدروي با ضخامتmRy/bohr 1ها به ميزان  اتم

،١࿿٢  ،  ٧࿿با ضخامت    ٢ نانولايه سولفيدروي  و  شده   ٢࿿٦١و  ٢࿿٢٣،  ١࿿٠٦نانومتر  اند.  نانومتر ساخته 

ها  بعد از واهلش اتم  ١࿿٠٦و    ١࿿١ترتيب   هاي بهساختار نمونه سلنيدروي و سولفيدروي با ضخامت

  ) نشان داده شده است. ٢در شكل (

  
  روي. روي (ب) سولفيدسلول واحد بلور (الف) سلنيد ١شكل 

  

 و سولفيدروي.  تركيب سلنيدروي (°𝑨)تعادلي   ثابت شبكه ١دولج

درصد خطا در مقايسه  
  با مقدار تجربي 

محاسباتي ]٢٥[
  ديگران 

مطالعه    تجربي  ] ٢٣ [
  حاضر 

  

٧/١ %  ٥࿿٥  ٧٣࿿٥  ٦٧࿿روي سلنيد  ٧٧  

٥  % ٢/١࿿٥  ٤٤࿿٥  ٤١࿿سولفيدروي   ٣٤  
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  سلول واحد نانولايه (الف) سلنيدروي (ب) سولفيدروي.  ٢شكل 

  
هاي اپتيكي و الكتروني سلنيدروي تأثير محدودسازي ابعاد به ابعاد نانو بر ويژگي   ٢  .٣

  و سولفيدروي 
نانو بر ويژگي  ١  .٢  .٣ ابعاد  به  ابعاد  هاي الكتروني سلنيدروي و تأثير محدودسازي 

  سولفيدروي
نيمه تركيباتي  سولفيدروي  و  سلنيدروي  شد،  بيان  مقدمه  در  طوركه  نواري  همان  شكاف  با  رسانا 

صورت كامل    ها در ماده را بههاي الكتروني مواد وضعيت و رفتار الكترونمستقيم هستند. ويژگي

ها صورت  هاي الكتروني مواد اغلب بر اساس ساختار نواري انرژي آندهند. بررسي ويژگيشرح مي

هاي  هاي  انرژي نوارهاي مجاز و شكاف ساختار نواري يك جسم جامد شرح دهنده گستره   گيرد.مي

انرژي بر حسب بردار موج بدست مينواري مي به بياني ديگر، بر    آيد.باشد و با رسم ويژه مقادير 

شود.  رسانا و يا عايق بودن ماده مشخص مياساس موقعيت نوارهاي انرژي در ساختارنواري،  فلز، نيمه

مقاله   اين  ويژگيدر  بر  نانو  ابعاد  به  ابعاد  محدودسازي  تأثير  بررسي  الكترونيبراي  ابتدا    ،هاي 

وسكو محاسبه    -ز رهيافت انگلساختارنواري انبوهه تركيبات سلنيدروي و سولفيدروي با استفاده ا

هاي مختلف با استفاده از  ساختارنواري نانولايه سلنيدروي و سولفيدروي با ضخامتشده و سپس  

انگل بدست  -رهيافت  نتايج  و  تركيبات    وسكو محاسبه  انبوهه  با ساختارنواري  از محاسبات  آمده 

مقايسه شده است. نتايج بدست آمده از محاسبات ساختارنواري انبوهه سولفيدروي و سلنيدروي در  

نواري محاسبه شده سلنيدروي و سولفيدروي كه  )، اندازه شكاف٢) آمده است. در جدول (٣شكل (
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با استفاده از نتايج محاسبات ساختارنواري بدست آمده است، بيان شده است. ساختارنواري نانولايه  

  ) آمده است.٤هاي مختلف در شكل (سولفيدروي و سلنيدروي در ضخامت

  
  وسكو.  -ساختارنواري محاسبه شده انبوهه (الف) سلنيدروي (ب) سولفيدروي با استفاده از رهيافت انگل ٣شكل 

  

 نواري (الكترون ولت) انبوهه سلنيدروي و سولفيدروي. اندازه شكاف  ٢جدول

درصد خطا در  
مقايسه با مقدار 

 تجربي 

محاسباتي  ]٢٥[
  ديگران 

مطالعه    تجربي ] ٢[
  حاضر 

  

٧ %  ٢࿿٢  ٢٠࿿٢  ٧࿿سلنيدروي   ٤٩  

٣  % ٢࿿٣  ٢٧࿿٣  ٥٤࿿سولفيدروي   ٤٨  
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نانومتر و   ٢࿿٢و (ج)   ١࿿٧، (ب)  ١࿿١ساختارنواري محاسبه شده نانولايه سلنيدروي با ضخامت به ترتيب (الف)   ٤شكل 

  وسكو.  -رهيافت انگلنانومتر با استفاده از   ٢࿿٦١، (د) ٢࿿٢٣، (ه)  ١࿿٠٦هاي به ترتيب (و)  سولفيدروي با  ضخامت 

  

هاي مختلف با  هاي سولفيدروي و سلنيدروي در ضخامت مقايسه ساختارنواري محاسبه شده نانولايه 

ها تراز انرژي  دهد كه نوارهاي ظرفيت در همه نانولايهساختار نواري انبوهه اين تركيبات نشان مي

كرده  قطع  را  شكاففرمي  مقدار  رو،  اين  از  در  اند.  بودن  نواري  است. صفر  صفر  نانولايه  حالت 

نانوشكاف نشان ميلايهنواري  اين تركيبات كه در حالت  هاي سلنيدروي و سولفيدروي  كه   دهد 

  باشند. هاي ياد شده، رسانا ميرسانا هستند، در حالت نانولايه در ضخامت انبوهه نيمه

  

ويژگي   ٢  .٢  .٣ بر  نانو  ابعاد  به  محدودسازي  و  تأثير  سلنيدروي  اپتيكي  هاي 
  سولفيدروي



 
   نورافشانمريم  پور وعارفه اسفندياري نژاد، نجمه نعمتي  ؛... با استفاده از  ZnX(X=S, Se)هاي اپتيكي و الكتروني نانولايه محاسبه ويژگي /١٤٣

 

  

توان بيان  ، مي  ε(ω)الكتريك مختلط وابسته به فركانس،  هاي اپتيكي يك ماده را با تابع دي ويژگي

از دو قسمت حقيقي و    و  باشدكرد. اين تابع پاسخ بلور به يك ميدان الكترومغناطيسي خارجي مي

  موهومي تشكيل شده است: 

ε(ω) = εଵ(ω) + iεଶ(ω)   )١                                                                                                  (  

  الكتريك هستند. هاي حقيقي و موهومي تابع ديبه ترتيب قسمت    εଵ(ω) وεଶ(ω) كه در آن  

باشد. گذار بين نواري ناشي  الكتريك داراي دو سهم گذار بين نواري و درون نواري ميتابع دي  

رساناها داراي اهميت است و گذار  باشد و براي نيمهگذار الكترون بين نوارهاي ظرفيت و رسانش مي

. ]٢٦،  ٢٧[باشد  هاي آزاد است و براي فلزات حائز اهميت ميدرون نواري مربوط به سهم الكترون

بين نواري شامل گذارهاي مستقيم و غيرمستقيم مي  به  باشد.گذار  كه  اين  در اين پژوهش با توجه 

باشند، پس در اين صورت بايد تنها سهم گذارهاي  رسانا ميتركيبات سلنيدروي و سولفيدروي نيمه

ل يك هاي مستقيم كه شامسهم گذارهاي بين نواري مربوط به انتقالبين نواري در نظر گرفته شود. 

هاي پرنشده نوار  هاي پرشده نوار ظرفيت به حالت بندي روي تمام گذارهاي ممكن از حالت جمع

الكتريك  شود. قسمت موهومي تابع دي محاسبه مي  ١باشد با استفاده از تقريب فاز تصادفي رسانش مي

  :]٢٨[باشدبا استفاده از تقريب فاز تصادفي به صورت زير مي

𝜀ଶ(𝜔) =
௏௘మ

ଶగℏ௠మఠమ ∫ 𝑑ଷ𝑘 ∑ |< 𝑐௞|𝑝|𝑣௞ >|ଶ
௖,௩ 𝛿(𝐸௖௞ − 𝐸௩௞ − ℏ𝜔)   )٢              (  

𝑐௞|عملگر تكانه،   pانرژي فوتون فرودي،    ℏ𝜔كه در آن،  𝑣௞|و   < هاي نوار رسانش حالت<

ها هستند. قسمت  ترتيب ويژه مقادير متناظر با اين حالتبه   𝐸௩௞و      𝐸௖௞و   kو ظرفيت با بردار موج  

  شود:كرونيگ محاسبه مي-الكتريك نيز با استفاده از رابطه كرامرزتابع ديحقيقي 

𝜀ଵ(𝜔) = 1 +
ଶ

గ
∫

ఌమ(ఠ,)ఠ,ௗఠ,

ఠᇲమ
ିఠమ

          
ஶ

଴
)٣                                                                       (  

توان  هاي اپتيكي را ميالكتريك، ساير كميتهاي حقيقي و موهومي تابع دي با بدست آوردن قسمت 

باشد كه در حالت كلي  الكتريك، تانسور تقارني از نوع مرتبه دوم مي. تانسور دي]٢٩[محاسبه كرد 

تواند  هاي بلوري ميهاي اين تانسور بسته به تقارنداراي شش مولفه جداگانه است. برخي از مولفه 

دي  تانسور  يك  به  منجر  سولفيدروي  و  سلنيدروي  تركيبات  مكعبي  ماهيت  باشد.  الكتريك  صفر 

براي بررسي شود و از اين رو، تنها لازم است يك مولفه تانسور محاسبه شود.  قطري و همگن مي

اپتيكيويژگي ديابتدا سهم  هاي  تابع  و حقيقي  موهومي  سلنيدر هاي  انبوهه  براي  و  الكتريك  وي 

 
1 Random Phase Approximation 
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) (الف و  ٦(الف و ب) و ()  ٥هاي (سولفيدروي محاسبه شده و نتايج بدست آمده از آن در شكل

  ب) نشان داده شده است. 

تابع دي نمودار قسمت موهومي  با  در  انرژي كه  انبوهه اين دو تركيب بر روي سه نقطه  الكتريك 

 Eଶ ،Eଵ ،E଴   .نشان داده شده است تمركز شودE଴    متناظر با آستانه جذب اپتيكي است و مطابق با

ترين نقطه نوار رسانش در نقطه گاما در مركز  گذار مستقيم الكترون از بالاترين نوار ظرفيت به پايين 

نواري انرژي بدست آمده از ساختار نواري الكتروني  افشكبا  E଴ مقدار  اولين منطقه بريلوئن است.  

ترين ظرفيت به پايين   نوار   نيز به ترتيب ناشي از گذار از بالاترين    Eଶ و   Eଵ دارد. نقاط    هماهنگي

محاسبات ساختار   كه اين نقاط نيز با  باشند، ميمنطقه بريلوئن    Xو    Lنوار رسانش در نزديكي نقاط  

  د. ندار  هماهنگيالكتروني  

انبوهه سلنيدروي و سولفيدروي نشان ميبررسي نمودار قسمت حقيقي تابع دي دهد كه  الكتريك 

  ٨و    ٦࿿٨ترتيب در انرژي حدود  الكتريك بههاي حقيقي تابع ديپس از مشاهده چندين قلّه قسمت 

دهد پس از اين انرژي، امواج الكترومغناطيسي در اين دو  اند، كه نشان ميالكترون ولت منفي شده 

مي صورت  جذب  فرآيند  و  نكرده  پيدا  انتشار  دي   گيرد.تركيب  تابع  حقيقي  در الكتريك  مقدار 

الكتريك استاتيك  مقدار تابع دي   كند.مشخص ميالكتريك استاتيك را  ثابت دي  ،فركانس صفر

دهند  نشان مي ) ٣(طور كه داده هاي جدول  همان ) آورده شده است.٣تركيبات يادشده در جدول (

است.   تر  نزديك  تجربي  مقدار  به  ديگران  كار محاسباتي  با  مقايسه  در  پژوهشي حاضر  كار  نتايج 

 باشد.اختلاف بين نتايج ارايه شده در كارحاضر با نتايج تجربي به دليل ناديده گرفتن اثرات دما مي

هاي اپتيكي، سهم موهومي و حقيقي تابع  تأثير محدودسازي ابعاد به ابعاد نانو بر ويژگي  براي بررسي

هاي مختلف محاسبه و نتايج بدست  الكتريك براي نانولايه سلنيدروي و سولفيدروي با ضخامت دي

نتايج بدست آمده براي انبوهه تركيبات سلنيدروي و سولفيدروي مقايسه شده است. با توجه  آمده با  

هاي  هاي اپتيكي نانولايه يابد، پاسخبه اينكه در حالت نانولايه تقارن نسبت به حالت انبوهه كاهش مي

ها) و عمود  (موازي سطح نانولايه  xyسلنيدروي و سولفيدروي به موج الكترومغناطيسي در صفحه  

  (عمود بر سطح نانولايه) متفاوت است.   xyبر صفحه 

دي تابع  تانسور  رو،  اين  نانولايه از  جداگانه الكتريك  مولفه  دو  داراي  تركيب  دو  اين  =هاي 

𝜀ଵ
௫௫(𝜔) + 𝑖𝜀ଶ

௫௫(𝜔)  , 𝜀௫௫(ω) = 𝜀ଵ
௭௭(𝜔) + 𝑖𝜀ଶ

௭௭(𝜔)  𝜀௭௭(ω)،     با متناظر 

 ميدان الكتريكي موازي و عمود بر سطح نانولايه است.  
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𝜀ଵقسمت حقيقي ( 
௫௫(𝜔), 𝜀ଵ

௭௭(𝜔)(   ) و موهومي 𝜀ଶ
௫௫(𝜔), 𝜀ଶ

௭௭(𝜔) الكتريك  ) تابع دي

وسكو    -انگل با استفاده از رهيافت  ،هاي مختلفهاي سلنيدروي و سولفيدروي با ضخامت نانولايه

  )  نشان داده شده است. ٨) و (٧هاي (محاسبه شده و نتايج بدست آمده از اين محاسبات در شكل

  

  
  - الكتريك (الف) سلنيدروي و (ب) سولفيدروي با استفاده از رهيافت انگلنمودار قسمت موهومي تابع دي ٥شكل 

 وسكو. 

  

  
  - استفاده از رهيافت انگلالكتريك (الف) سلنيدروي و (ب) سولفيدروي با نمودار قسمت حقيقي تابع دي ٦شكل 

 وسكو. 

  

  الكتريك استاتيك تركيبات سولفيدروي و سلنيدروي. مقدار تابع دي ٣جدول

  

  

  

 
 

هاي  هاي سلنيدروي با ضخامت الكتريك نانولايه دي ) با مقايسه نمودار سهم موهومي تابع  ٧در شكل (

ها مشابه  كنيم كه شكل كلي اين نمودارها با تفاوت كمي در محل و ارتفاع قلّه مختلف مشاهده مي

    مطالعه حاضر   تجربي  ]٣٠[  محاسباتي ديگران  ]٢٥[
٦࿿٨  ١٠࿿١٠  ١٠࿿سلنيدروي   ٦٠  

٥࿿٨  ٢٠࿿٩  ٩٠࿿سولفيدروي   ٢٠  
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قسمت  ) براي نانولايه سولفيدروي نيز همين گونه هست. همانطوركه از نمودار ٨هستند و در شكل (

هاي مختلف در هر دو  هاي سولفيدروي و سلنيدروي با ضخامتالكتريك  نانولايه موهومي تابع دي 

انرژي آستانه براي گذار الكترون صفر است  شود  راستاي موازي و عمود بر سطح نانولايه مشاهده مي

با ضخامتكه نانولايهدهد  كه نشان مي هاي مختلف ويژگي فلزي از  ها سلنيدروي و سولفيدروي 

هاي  دهند كه در تطابق با محاسبات ساختار نواري الكتروني است. همان طور كه شكلخود نشان مي

سولفيدروي  ي  هاالكتريك نانولايه هاي نمودار قسمت موهومي تابع دي قلّهدهند،  ) نشان مي٨) و (٧(

 شوند. جا ميهاي بيشتر جابهبا افزايش ضخامت به سمت انرژي  ،و سلنيدروي

  

  
𝜀ଵ,بخش حقيقي ٧شكل 

௭௭(𝜔)) ( 𝜀ଵ
௫௫(𝜔) و موهومي) ( 𝜀ଶ

௫௫(𝜔) , 𝜀ଶ
௭௭(𝜔)الكتريك نانو لايه  تابع دي

  وسكو.  -انگل هاي مختلف با استفاده از رهيافت سلنيدروي با ضخامت 

 
هاي سولفيدروي با  الكتريك نانولايهبينيم نمودارسهم حقيقي تابع دي)  مي٧طوركه در شكل(همان

و  ضخامت محل  در  تفاوت  اندكي  با  مختلف  قّله هاي  مشابهارتفاع  نانولايه  ها  براي  همچنين،  اند. 

) شكل  كه  همانگونه  نيز  مي٨سلنيدروي  نشان  ضخامت)  براي  نمودارها  شكل  مختلف  دهد  هاي 

پس از چندين قلّه در  الكتريك سلنيدروي  در نمودار قسمت حقيقي تابع دي كمابيش مشابه هست.  

انرژي حدود    ٥/٤انرژي حدود   از  پس  نانولايه سولفيدروي  در  و  ولت  ولت    ٤الكترون  الكترون 

الكتريك منفي شده است. اين بدين معناست كه انتشار موج الكترومغناطيسي  قسمت حقيقي تابع دي
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نانولايه  انرژي وجود ندارد و فرآيند جذب صورت  هاي سولفيددر  اين  روي و سلنيدروي پس از 

هاي  گيرد. اين در حالي است كه براي انبوهه سلنيدروي و سولفيدروي به ترتيب پس از انرژيمي

٦࿿شود. بنابراين فرآيند جذب موج الكترومغناطيس  الكتريك منفي ميالكترون ولت تابع دي   ٨و    ٨

نانولايه انرژيدر  در  تركيبات  اين  متناظر  انبوهه  با  مقايسه  در  سلنيدروي  و  سولفيدروي  هاي  هاي 

تابع ديدهد.  تري رخ ميپايين نشان مينتايج محاسبات قسمت حقيقي  دهد كه ضريب  الكتريك 

يب  الكتريك استاتيك در راستاي موازي سطح نانولايه و عمود بر سطح نانولايه براي هر دو ترك دي

با مقدار ثابت دي متفاوت است.  سولفيدروي و سلنيدروي  تركيبات مورد مطالعه  انبوهه  الكتريك 

الكتريك استاتيك نانولايه سولفيدروي و سلنيدروي در راستاهاي موازي بر سطح  مقدار ضريب دي

 ) آمده است.  ٤نانولايه و عمود بر سطح نانولايه در جدول (

  

  
𝜀ଵ,بخش حقيقي ٨شكل 

௭௭(𝜔)) ( 𝜀ଵ
௫௫(𝜔) و موهومي) ( 𝜀ଶ

௫௫(𝜔) , 𝜀ଶ
௭௭(𝜔)الكتريك نانولايه  تابع دي

  وسكو.  -انگل هاي مختلف با استفاده از رهيافتسولفيدروي با ضخامت
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  الكتريك استاتيك نانولايه سولفيدروي و سلنيدروي. مقدار تابع دي ٤جدول 

در راستاي عمود بر سطح  

  نانولايه 

  )z(راستاي

در راستاي موازي با سطح  

  نانولايه 

  )x(راستاي 

  

٠࿿٦  ٨٣࿿١نانولايه سلنيدروي با ضخامت  ٣٣࿿١  

٠࿿٦  ٧٢࿿١نانولايه سلنيدروي با ضخامت  ٢٥࿿٧  

٦࿿٩  ٤٤࿿٢نانولايه سلنيدروي با ضخامت  ١٧࿿١  

١࿿٣  ٠١࿿١نانولايه سولفيدروي با ضخامت  ٢٨࿿٠٦  

٠࿿٣  ٩٨࿿٢نانولايه سولفيدروي با ضخامت  ٢٦࿿٢٣  

٣࿿٤  ٢١࿿٢سولفيدروي با ضخامتنانولايه   ٣٤࿿٦١  

 
  گيرينتيجه .٤

هاي اپتيكي و الكتروني نانولايه سلنيدروي و سولفيدروي با استفاده از روش  در اين پژوهش ويژگي

خطي يافته  بهبود  تخت  قرار امواج  بررسي  مورد  چگالي  تابعي  نظريه  چارچوب  در  و  شده  سازي 

ويژگي  محاسبه  براي  هر  گرفت.  براي  الكتروني  با  هاي  نانولايه  و  انبوهه  ساختارنواري  تركيب 

هاي مختلف در امتداد مسيرهاي پرتقارن در منطقه اول بريلوئن محاسبه و با يكديگر مقايسه  ضخامت

بخشي  هاي تجربي مقايسه و همخواني رضايتشد. شكاف نواري محاسبه شده حالت انبوهه با داده 

مشاهده شد. مقايسه نتايج محاسبات ساختار الكتروني انبوهه و نانولايه هر تركيب نشان داد كه شكاف  

رسانا هستند،  نواري تركيبات در ابعاد نانو كاهش يافته است و اين تركيبات كه در حالت انبوهه نيمه

هاي اپتيكي سهم موهومي  دهند. براي بررسي ويژگيدر ابعاد نانو ويژگي رسانايي از خود نشان مي

هاي مختلف براي هر تركيب محاسبه و با  بوهه و نانولايه با ضخامت الكتريك ان و حقيقي تابع دي

مي نشان  محاسبات  نتايج  شد.  مقايسه  تابع  يكديگر  نمودار  كلي  شكل  تركيب  هر  براي  كه  دهد 

اند،  ها مشابه هاي مختلف با اندكي تفاوت در محل و ارتفاع قّله ها با ضخامت الكتريك نانولايه دي

نمودار   با  دياگرچه  نمودار  تابع  دارد.  تفاوت  متناظر  انبوهه  تابع  الكتريك  موهومي  قسمت 

هاي مختلف در هر دو راستاي موازي  هاي سولفيدروي و سلنيدروي با ضخامت الكتريك  نانولايه دي

انرژي آستانه براي گذار الكترون صفر است. اين نتيجه نشان  و عمود بر سطح نانولايه نشان داد كه  

هاي مختلف ويژگي فلزي از خود نشان ها سلنيدروي و سولفيدروي با ضخامت كه نانولايهدهد  مي

نتايج محاسبات  دهند كه هماهنگ با محاسبات ساختار نواري الكتروني محاسبه شده قرار داشت.  مي
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الكتريك استاتيك در راستاي موازي  دهد كه ضريب ديالكتريك نشان ميقسمت حقيقي تابع دي

سطح نانولايه و عمود بر سطح نانولايه براي هر دو تركيب سولفيدروي و سلنيدروي با مقدار ثابت  

الكتريك استاتيك انبوهه تركيبات مورد مطالعه متفاوت است. مقايسه نمودارهاي قسمت حقيقي  دي

فرآيند جذب موج الكترومغناطيس  نانولايه هاي مورد مطالعه با نمودارهاي متناظر انبوهه نشان داد كه  

  دهد. تر رخ ميهاي پايينها در مقايسه با انبوهه متناظر اين تركيبات در انرژيدر نانولايه
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