
  

  اي ذره هاي بس تقریبي  بر پایه 2AgGaOرونی و اپتیکی فازهاي بلوري تویژگیهاي الک
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  دهچکی
، گون لوزيساختارهاي بلوري در  2AgGaOترکیب هاي الکترونی و اپتیکی  ویژگی ،FPLAPW بر اساس روش و اي ذره ي اختلال بس در چارچوب نظریه

، 349/2با مقادیر ترتیب  بهرسانایی با گاف نواري غیرمستقیم  ، نیماین ترکیب در هر سه فاز نشان داد که GWمحاسبات  .دو راستگوشه بررسی و مقایسه شگوشی  شش
اگرچه  .شد همطالع 2AgGaO بلور ویژگیهاي اپتیکی، BSEاي،  ذره با حل معادله حرکت تابع گرین دو ،اکسیتونیاثرات  با تمرکز بر است. eV 065/2و  231/2

 طیفهاي اپتیکی در در ویژگیهاي متفاوتیهر سه فاز  ،الکتریک قرار دارند تابع دي ي قطبیده- zهاي کمتر، براي هرسه فاز در عنصر  ساختارهاي اکسیتونی واقع در انرژي
انجام شده  اي روش تقریب فاز کاتورهو  BSE حل کامل در این مطالعه یک مقایسه بین طیفهاي اپتیکی ناشی از. دهند از خود نشان می گاف نواري نزدیک به ناحیه
  است.
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Abstract 
 

 

In the frame of many-body perturbation theory and on the basis of the FPLAPW method, electronic and optical 
properties of AgGaO2 in rhombohedral, hexagonal and orthorhombic structures have been calculated and 
compared. The GW calculations show that this compound in its three phases is an indirect band gap 
semiconductor with the band gaps of 2.349, 2.231 and 2.065 eV, respectively. Focusing on the excitonic effects, 
by solving the equation of motion of the two-particle Green’s function, BSE, optical properties of crystalline 
AgGaO2 were studied. Although for all three phases the excitonic structures occurred at lower energies belong 
to the z-polarized response, these phases show distinctive optical spectra near their band gaps. In this study, a 
comparison has been made between the optical spectra in full BSE and RPA methods. 
 
PACS No. 71.15, 71.20, 77.22, 78.20. 
 

  قدمهم
 ،2I-III-VI عناصر متشکل ازتایی  ها، ترکیبات سه کالکوپیریت

اپتوالکترونی،  هاي دستگاه نیمرساناهایی با کاربردهاي فراوان در
ي عظیم کاربردهاي  گستره هستند. غیرخطی، و اپتیک فوتوولتایی

الکترونی و نوري، این دسته از مواد را موضوع تعداد زیادي از 
 .]1[ است ایشگاهی و محاسبات پیشرفته نمودههاي آزم گیري اندازه

که  2I-III-Oاین مواد با فرمول شیمیایی  مهمی از ي زیرمجموعه
داراي هستند،  1ي اکسیدهاي رساناي شفاف متعلق به خانواده

هاي خورشیدي و  صفحات لمسی، سلول در کاربردهاي بسیاري
 2AgGaOتوان به  ها می ، که از مهمترین آنباشند می نمایشگرها
  اشاره کرد.

                                                
1 Transparent conducting oxides 

، خواص )DFT( نظریه تابعی چگالیبا استفاده از اخیراً، 
در این  محاسبه شده است. 2Ag(Al,Ga,In)Oالکترونی و اپتیکی 

 که شامل ساختارهاينیز  2AgGaO بلوري ي هندسه، مطالعه
و ) 2h-AgGaO(گوشی  ، شش)2r-AgGaO( گون وزيل

بعضی نیز و  ،)1(شکل  است )2o-AgGaO( گوشه راست
اگرچه  .]2[ بررسی شده است ها آنهاي الکترونی و اپتیکی  ویژگی

با مواد هاي اپتیکی  دانش ویژگیبراي کاربردهاي فوتوولتایی، 
 اي ذره هاي پیشرفته چون نظریه اختلال بس روش استفاده از

اي جامع که شامل بررسی دقیق  اما مطالعهناپذیر است،  اجتناب
 ، و از جملهي اتم نقره با پایه ها کالکوپیریتهاي اپتیکی  ویژگی

شدگی الکترون و  با درنظرگرفتن جفت 2AgGaOفازهاي مختلف 
در این  وجود ندارد. ،ي برجاي مانده از انتقال الکترون باشد حفره

با هاي الکترونی و اپتیکی این ماده را  که ویژگیمطالعه بر آنیم 

۸۰۴ نامهسیزدهمینکنفرانسمادهچگالانجمنفیزیکایرانمقاله



  

، با تمرکز بر اثرات اکسیتونی اي ذره ي اختلال بس استفاده از نظریه
اي بین نتایج  . مقایسهبررسی کنیم ،هر سه فاز اپتیکی هاي در طیف

 که شامل اي تقریب فاز کاتورهو اي  ذره هاي بس حاصل از روش
صورت  براي هر سه فاز ،)GWRPA( است اصلاح گاف نواري

  .گیرد می
  روش محاسبات

هاي  در تعیین خواص حالت پایه سیستم DFT هاي موفقیت
هاي  این نظریه در همه شاخه کاربردشدن  اي منجر به فراگیر ذره بس

در توصیف ویژگیهاي  آناما ناکامیهاي  ،شده استشیمی  و فیزیک
از  گیري بهرها، منجر به ه سیستم ي مربوط به حالت برانگیخته

اي شده است. توصیف ساختارهاي ناشی  ذره روشهاي اختلال بس
برجاي مانده از آن در  ي شدگی الکترون برانگیخته و حفره از جفت

طیفهاي اپتیکی مواد، با استفاده از حل معادله حرکت براي تابع 
 ) از آن جمله استBethe-Salpeter equation( اي ذره گرین دو

 فازهاي متناظر هاي اتمی بلوري و موقعیت هايابتدا ساختار .]3[
و سازي شد. براي محاسبه خواص الکترونی  بهینه این ترکیب

استفاده نمودیم.  FPLAPWو روش  ]exciting ]4، از کد اپتیکی
در  kتعداد نقاط  ، و)12( 7در مقدار ، )RMTKMax )GMaxپارامتر 

 براينقطه  120در  فضاي وارونناپذیر بریلوئن در  ي کاهش ناحیه
2r-AgGaO  2وh-AgGaO،  2براي  100وo-AgGaO  بهینه

، تقریب فازهاي نامبردهبه منظور تعیین دقیق گاف نواري  شدند.
G0W0  بکار برده شد. با استفاده از حل معادلهBSE ، اثرات

ابع پاسخ وشدگی الکترون و حفره را در ت جفتاکسیتونی حاصل از 
به این ترتیب لحاظ نمودیم: همه اطلاعات مربوط به 

مقداري مؤثر زیر  ویژه ي اي، در معادله ذره هاي دو برانگیختگی
  شوند: خلاصه می

)1             (                             
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شدگی  برانگیختگی و ضریب جفت، نشانگر انرژي Avckو  Eiکه 
هسته  Heff)، و c) و رسانش (vحفره در حالات ظرفیت (-الکترون

کنشی است: اختلاف  شامل سه سهم برهم و حفره-مؤثر الکترون
اي، برهمکنش جاذب بین الکترون و حفره، و  ذره انرژیهاي شبه

برهمکنش تبادلی که مسئول شکافتگی بین حالات اسپینی یگانه و 
گانه است. درنهایت، با استفاده از ارتباط تابع همبستگی  سه

  خواهیم داشت: )ω(ε((الکتریک  اي و تابع دي دوذره
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  نتایج و بحث
 1و جدول ، 2AgGaO مختلفبلوري هاي ساختارشامل  1شکل 

شده  سازي هاي اتمی بهینه شامل پارامترهاي شبکه و موقعیت
که بسته به اي است  این ترکیب داراي ساختاري لایه. استفاز  سه هر

گون،  هاي لوزي تقارن ،6GaO وجهی هشتهاي  جهتگیري لایه
  گوشه خواهد داشت. گوشی و یا راست شش

r-AgGaO2
h-AgGaO2

o-AgGaO2

  
گوشی  گون (چپ)، شش بلوري لوزيهاي ساختاردر  2AgGaOترکیب : 1شکل 

، Agترتیب اتمهاي  هاي سبز، قرمز و آبی به کره (وسط) و راستگوشه (راست).
Ga  وO .هستند  

  .2AgGaOي  گانه فازهاي سهدر  هاي اتمی و موقعیتثابتهاي شبکه : 1جدول
 r-AgGaO2 ( m3R ) h-AgGaO2 (P63/mmc) o-AgGaO2 (Pna21) 

 ديگران ما مطالعه ديگران ما مطالعه ديگران ما مطالعه

a (Å) ۹۵/۲ ۹۹/۲ (Exp.) a ۰۱/۳ ۹۹/۲(Comp.) b ۵۳/۵ 56/5 (Exp.) c 
b (Å) ۹۵/۲ ۹۹/۲ (Exp.)  a ۰۱/۳ ۹۹/۲ (Comp.) b ۱۰/۷ ۱۴/۷ (Exp.)  c 
c (Å) ۵۲/۱۸ ۵۳/۱۸ (Exp.) a ۳۶/۱۲ ۳۵/۱۲ (Comp.) b ۴۴/۵ ۴۶/۵ (Exp.)  c 

u ۱۱/۰ ۱۱/۰ (Exp.) a ۰۸/۰ ۰۸/۰(Comp.) b   
a ]5[، b ]2[ ،c ]6[.  

با  )LDAچگالی موضعی (گاف نواري محاسبه شده در تقریب 
 2o-AgGaO و -r- ،h براي ،]7[ وانگاستفاده از تابعی پردو و 

  بدست آمد. مقادیر و غیرمستقیم  ،eV 37/0 و 60/0، 62/0ترتیب  به
r-AgGaO2
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  .2AgGaOي  گانه فازهاي سه: ساختار نواري 2شکل 

 eV 06/2 و 23/2، 35/2به  G0W0اي  ذره متناظر در تقریب بس
گون را در  از لوزيفساختار نواري  2افزایش یافت. شکل 
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و دو فاز  ،G0W0) و KS-LDAشم (-اي کان ذره تک هاي تقریب
  دهد. اي نشان می ذره دیگر را در تقریب تک

فازهاي ، طیفهاي اپتیکی هاي مختلف تقریببا در نظر گرفتن 
را در سه تراز مختلف محاسبه و بررسی  2AgGaOبلوري مختلف 

اما با اعمال تنها انتقالات مستقیم  احتساب نمودیم. تراز اول، شامل
است که به  ذره و بنابراین، گاف نواري مقادیر تک تصحیح ویژه

معادل با در  دیگرتراز محاسباتی موسوم است.  GWRPAتقریب 
ذره  مقادیر تک اما استفاده از ویژه ها کنش گرفتن سهم همه برهمنظر 

در  ثابت ها تنها با اعمال یک جابجایی آن و اصلاح )2ي ( در معادله
کنش  برهم ي . اثر مهم در این سطح، محاسبه)BSE( استانرژي 

الکترون برانگیخته و حفره بجا مانده از آن و  کولنی جاذب میان
حفره (اکسیتون) است. با شامل کردن - الکترونتشکیل زوج مقید 

ها، ساختارهاي اکسیتونی در طیفهاي اپتیکی مواد  کنش همه برهم
ها و  کنش ي برهم در نهایت نیز با درنظرگرفتن همه شوند. ظاهر می

به تراز  ،اي ذره مقادیر شبه در تعیین ویژه G0W0استفاده از تقریب 
تابع  موهومیهاي قسمت. یمنیل نمود )GWBSE(بالاتري از تقریب 

 سه فاز) حاصل از این تقریب براي هر Im εالکتریک ( دي
  اند. نشان داده شده 5تا  3 هاي مورد مطالعه در شکل يساختار
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شکل 
  .2r-AgGaOالکتریک  تابع ديي  قطبیده-zو  -xعناصر : 3
گوشی  گون و شش لوزي هايساختارهاي بلوري،  تقارنبه دلیل 

الکتریک  در تابع دي ي مستقل مولفه دو (سه)داراي  )گوشه (راست
))ω(ε هم در شکل فاز هر سه) هستند. پاشندگی کلی طیفها در ،

  است. متفاوت ،انرژي ساختارهاي طیفی کلی و هم در مکان
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  .2h-AgGaOالکتریک  تابع ديي  قطبیده-zو  -x: عناصر 4شکل 

o-AgGaO2

Im
 

( 
)

0

1

2

3

4

5
GWBSE
GWRPA

(a) xx

(b) yy

Im
 

( 
)

0

1

2

3

4

(c) zz

Photon energy (eV)
0 2 4 6 8 10

Im
 

( 
)

0

1

2

3

4

  
  .2o-AgGaOالکتریک  ي تابع دي قطبیده-zو  -x- ،y: عناصر 5شکل 

دهد که درنظر گرفتن انتقالات مستقیم و استفاده  نشان می 3شکل 
چین  مقادیر انرژي (خط و تنها تصحیح ویژه ،اي ذره از تقریب تک
ي  ون انتقالی و حفرهشدگی الکتر احتساب جفتقرمز) بدون 

تواند منجر به نتایج دقیقی براي طیف اپتیکی مواد  ، نمیمانده برجاي
(خط آبی)  BSEدر حل  GWاعمال تقریب  این، بر علاوهگردد. 

تنها  با اعمال BSEتوجهی نسبت به حل  منجر به اصلاحات قابل
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ي  مقایسه شود. یک جابجایی ساده در انرژي (خط سبز) می
کند که  تصدیق می 3شکل در  GWBSEو  GWRPAهاي  طیف

انرژي ساختارهاي طیفی  مکانعلاوه بر اصلاح  BSEحل کامل 
و  -xي عناصر  مقایسه منجر به بازتوزیع قدرت نوسانگر شده است.

z-2الکتریک  ي قسمت موهومی تابع دي قطبیدهAgGaO  در
این ترکیب داراي هر سه فاز دهد که  نشان می 5تا  3هاي  شکل

قطبیده، - yو  - xدر قیاس با عنصر  ناهمسانگردي بلوري بالا هستند.
هاي کمتر واقع  قطبیده در انرژي-zساختارهاي طیفی در پاسخ 

 اند. شده

 2r-AgGaOفاز  طیف جذباي آزمایشگاهی،  در مطالعه
 .]8[ است شدهگزارش  eV 4/2 آنگاف اپتیکی و  ،گیري اندازه

و یک کمینه در  eV 8/3ساختار طیف جذب داراي یک بیشینه در 
یک توان گفت  ي دید متفاوت می از یک نقطه .است eV 6/4انرژي 

نشان از یک ساختار ، eV 6/4کمینه در طیف جذب در انرژي 
در طیف بازتاب، و  eV 6/4انرژي نزدیک به  اي قوي با مکان بیشینه

چنانکه  الکتریک است. در تابع ديکرونیگ، -بنابر تبدیلات کرامرز
الکتریک (خط آبی)  تابع دي zي  مولفهدهد،  ) نشان میb( 3شکل 

از آنجا که  .است eV 6/4داراي یک ساختار طیفی غالب در انرژي 
توان  وجود ندارد، می GWRPAطیف مشابه طیفی این ساختار در 

 حفره نسبت-شدگی قوي الکترون ي طیفی را به جفت این بیشینه
 ،BSEنیز اثر حل کامل  2h-AgGaO يساختار فاز در مورد داد.

 zعنصر  گیر در قدرت نوسانگر طیفی است. یک بازتوزیع چشم
ي اکسیتونی با قدرت نوسانگر  داراي یک بیشینه ،الکتریک تابع دي
ناهمسانگردي در پاسخ اپتیکی  است. eV 93/0در انرژي  ضعیف

از دو فاز  کمتر ،گاف نواريي نزدیک به  در ناحیه 2o-AgGaOفاز 
و  GWRPAهاي جذب اپتیکی در  طیفدر این مورد،  دیگر است.
GWBSE  ،بیشتر در یک جابجایی درعوضِ توزیع قدرت نوسانگر

طور واضح منجر  به BSEحل کامل  در انرژي متفاوت هستند.ثابت 
، و درنتیجه ایجاد هاي کمتر به جابجایی ساختارهاي طیفی به انرژي
 شده است. ي گاف نواري ساختارهاي اکسیتونی قوي در ناحیه

ترتیب  قطبیده به-zو  - x - ،yانرژي این ساختارها براي عناصر  مکان
  است. eV 74/1و  23/2، 06/2در 

تابع اتلاف انرژي الکترونی که مطابق با معادله 
))(1Im()(  L،  به)ω(ε  نمایش 6شکل مرتبط است، در 

نواري  به دلیل اینکه هر بیشینه ناشی از انتقالات بین داده شده است.
الکتریک  توان به بیشینه متناظر در تابع دي در تابع اتلاف را می

، بیشینه اصلی 2o-AgGaOنسبت داد، در هرسه عنصر تابع اتلاف 
دلیل انتقالات  حفره به-شدگی قوي الکترون اول ناشی از جفت

) در 2r-AgGaO )2h-AgGaOتار طیفی در نواري است. ساخ بین
) نشانی از اثر اکسیتونی ذکرشده در eV 0/6 )1/1انرژي نزدیک به 

eV 6/4 )93/0الکتریک این فاز است. ) در تابع دي  
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  در سه فاز بلوري. 2AgGaO: تابع اتلاف انرژي الکترونی 6شکل 

  گیري نتیجه
کترون و حفره در شدگی ال اثرات ناشی از جفت درنظرگرفتن

، منجر به تصحیح طیف 2AgGaOپاسخ اپتیکی فازهاي ساختاري 
و ظهور ساختارهاي اکسیتونی در  ذره اپتیکی نسبت به تقریب تک

ي هر سه فاز داراي  قطبیده- zعنصر گردد.  می ناحیه گاف نواري
  هستند.هاي کمتر  ساختارهاي اکسیتونی واقع در انرژي
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