
 

 

 mBJ-TB تقریب با در فاز GaSeخواص نوری  بينیپيش بهبود

    1 علی ،توانا 1 محمدرضا ،سهمانی

 لیيدانشگاه محقق اردب ،دانشکده علوم ،گروه فيزيک 1

 چكيده
ی لايهای و تکپهای برای ترکيب کخواص نوری در تقريب فاز کاتورهو  FP-LAPWمحاسبات ساختار الکترونی به روش 

GaSe  که پتانسيل تبادلی   کنيممشاهده می .اندگرفتهانجامTB-mBJ تواند با بهبود موضعی میبه عنوان يک روش نيم
که نتايج ما در توافق طوریای بهتر عمل کند، بهدر تعيين خواص نوری با تقريب فاز کاتوره GaSeساختار نواری ترکيب 

   تجربی هستند. هایداده بسيار خوبی با

 

خواص و  الحاقیج تخت اموا یدر پايه املپتانسيل کبا ی تابعی چگالی نظريه به روش اسبات ساختار الکترونیمح

انجام  k2Wien به کمک ساختاری فاز در GaSeی لايهای و تکای برای ترکيب کپهنوری در تقريب فاز کاتوره

 GaSe .[1] دست آمدبه 4×11×11 متراکم نسبتا یشبکهک يبا استفاده از  کل ی انرژیدر محاسبه گرايیهم .اندگرفته

وند يپ ليبه دل GaSe .[2] است  mmc36P/ یيشود که دارای گروه فضامی وجهی متبلورای ششهيلاستم يدر س

ار يبس یماده کي ،ونی کوچکيوند يالس و پواندرواز نوع  هالايه نيف بيوند ضعيو پ يشهاهيکوالانسی قوی درون لا

مانند -( شکافته و منجر به ايجاد يک سطح آينه001تواند به راحتی در امتداد سطح )است. بنابراين میناهمسانگرد 

برای بازسازی پتانسيل تبادلی  يک پتانسيل تبادلی ارائه دادند که بک و جانسون اخيراً گيری بازتاب شود.برای اندازه

 :[3]به صورت زير بهبود يافت ترن و بلاها و توسط  شودها استفاده میق در اتمدقي
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 [4]شدند  c دی برایموفق به يافتن پارامترگذاری جدي به منظور بهبود گاف نواری، 2012در سال   کولر، ترن و بلاها

  بريم.ها بهره میه ما در محاسبات خود از آنک

)مختلطالکتريک توان با استفاده از تابع دیرا می GaSeخواص نوری  )   .های حقيقی ، قسمت1شکلشرح داد

خراج شده از های استداده بادرمقايسه  GGAو TB-mBJ هایآمده از تقريبدست به  الکتريکو موهومی تابع دی

الکتريکدهد. قسمت حقيقی تابع دینشان می را [5]سنجیآزمايش بيضی
1
( )  ی پراکندگی فوتون تابشی دهندهنشان

الکتريککه قسمت موهومی تابع دیی مواد است در حالیوسيلهه ب
2
( )  تبط به انرژی جذب شده توسط مواد مر

xx، 1در شکل است.

1
( )  ی انرژی در بازه به ترتيب ایای و لايهحالت کپه برایeV ۶6/6-1۱/5 وeV ۶6/6-51/5             

اين که در دهد اين نشان می است. (e)1شکل  های تجربیای در توافق بسيار خوبی با دادهند که حالت کپهشومیمنفی 

 یهمحدودتواند در اين می ماده بنابراين ،ندشورژی، امواج الکترومغناطيسی تابشی از ماده منعکس میی انهاناحيه

الکتريک استاتيکقسمت حقيقی تابع دی محافظ در مقابل تابش استفاده شود. به عنوان يک انرژی
1

xx 0( )  برای حالت

به دست  6/3و  4/6برابر به ترتيب  TB-mBJو با تقريب   ۶/4 و 4/۱رابر به ترتيب ب GGAای با تقريب ای و لايهکپه

2 [6]بر اساس مدل پن اين تفاوت  آمد.

0 p g
1 E( / )    گاف انرژی کوچکتر منجر به يک  چون ،قابل توجيه است

مقدار بزرگتر 
0
 شود.می 
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 الكتریکقسمت موهومی تابع دی (b)الكتریک قسمت حقيقی تابع دی (a) به: ایکپه GaSe انرژی: وابستگی 1شكل

 الكتریکقسمت موهومی تابع دی (d)الكتریک قسمت حقيقی تابع دی (c): به تک لایه GaSe انرژیوابستگی 

(e) برای  سنجیآزمایش بيضی نتایجGaSe [5]ایکپه 

 

برای GGAنسبت به  mBJ-TBبه سمت راست نتايج انتقال 
2
( )  ی انرژی در بازهeV ۱-4  به خاطر گاف

لازم به ذکر . شودهای بالاتر، کوچک میاست، اما اين تفاوت در انرژی GGA در مقابل TB-mBJی انرژی بهبود يافته

در ، اثرات اکسيتونیدر روش ما است که
2
( )  اثرات ميدان موضعی يعنی تغيير شوديق درنظر گرفته نمیبه طور دق .

تواند گاف ، مینين اصلاحات خود انرژی الکترونیچد. هموشمیناديده گرفته  ای سلول برحسب پتانسيل نيزورهد

حفره موقعيت و -کنش الکترونبرهمالکتريک سيستم را کاهش دهد. بديهی است که نواری را افزايش و ثابت دی

تقريب  هایما و روش تجربی وجود دارد به دليل محدوديتدهد. اختلاف ناچيزی که بين نتايج ع قله را تغيير میارتفا

 حفره است. -کنش الکترونبرهم در درنظرگرفتن ایفاز کاتوره

ی جذبلبه eV۶/0تفاوت 
2
( ) با روش  1در شکلmBJ-TB شی از اثر محدود ای ناای و لايهبين حالت کپه

، امکان پرش الکترونی در ساختار تک لايه Seهای ای اوربيتالشدگی کوانتومی است. به دليل عدم آميختگی بين لايه

 ی جذب است.ی آن افزايش گاف انرژی و لبهيابد که نتيجهبه مقدار قابل توجهی کاهش می

)Rبازتاب مانند نوریترکيبات  ی طيفحاسبهالکتريک، محقيقی و موهومی تابع دیبا استفاده از قسمت    )، 

)nشکست ضريب )  ضريب خاموشیوK( ) شخص است م 3و 2های همان طور که از شکل پذير است.امکان

نوارهای  الکتريکی مجاز بين-ذارهای دوقطبیتوسط گهای طيف قله است.نتايج ما در توافق خوبی با روش تجربی 

)nکه منحنی ضريب شکستشوند. دليل اينايجاد می ظرفيت و رسانش ) شود به خاطر های بالاتر محو میدر انرژی

تواند مانند کند و ديگر نمیهای پرانرژی را جذب میفوتون های معين،اين واقعيت است که ماده در خارج از انرژی

تر از ها ضريب شکست کماز فرکانس ایمحدودهمشخص است که در  2چنين از شکلی شفاف عمل کند. همماده

با  ،بيشتر از سرعت نور است های فرودیفوتوندهد که سرعت تر از واحد نشان میضريب شکست کمواحد است. 

منتقل شود نه ی موج بايد به عنوان يک بسته يک سيگناله توان با اين حقيقت توضيح داد کاين پديده را می اين حال

 فام.موج تک يک به عنوان
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 بازتاب (c)ضریب خاموشی  (b) ضریب شكست (a) به ایکپه GaSe انرژیوابستگی : ۲كلش

 بازتاب (f)ضریب خاموشی  (e)ضریب شكست  (d): به تک لایه GaSe انرژیوابستگی 

 

 
 [5]ایکپه GaSeضریب شكست و ضریب خاموشی  سنجییش بيضینتایج آزما :3شكل

 گيرینتيجه
ای در تعيين خواص نوری آن ، بهبود قابل ملاحظه GaSeآوردن بهتر ساختار نواری با به دست TB-mBJتقريب  

نتايج  ،نوریی خواص ای برای محاسبهشود که به رغم استفاده از تقريب فاز کاتوره. همچنين مشاهده میکندايجاد می

 ت. اس ترکيب حفره در اين-ترونکنش الکبرهمار خوبی با تجربه دارند که بيانگر ناچيز بودن سهم ما توافق بسي
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