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  چكيده

 تقريبهاي ازو  ) DFTنظريه تابعي چگالي (از   مختلف محاسبه شده است. در محاسبات مان در فشارهاي CdGa2S4 تركيب  نيكيالكترواپتو خواصاين مقاله در 

گاف انرژي افزايش مي دهد  GPa  4.58ايم. نتايج نشان مي دهد كه با افزايش فشار تااستفاده كرده (mBJ)جانسون اصلاح شده  بكو  (GGA) يافته تعميم شيب
نشان داده شده  دليل اين رفتار را مي توان در تغيير پارامترهاي شبكه بواسطه فشار خارجي جستجو كرد. و بعد از اين فشار با افزايش آن گاف انرژي كاهش مي يابد.

واص اپتوالكترونيكي به فشار الاتر افزايش مي يابد. بنابراين خمقدار تابع دي الكتريك استاتيك كاهش و در فشارهاي ب .GPa  580است كه با افزايش فشار تا
  حساس مي باشند. 
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Abstract  

 
In this paper, optoelectronic properties of CdGa2S4 have been calculated at various pressures. In our 
calculation, we have used density function theory (DFT), generalized gradient approximation (GGA) and 
modified Becke–Johnson (mBJ). The results showed that an increase in pressure to 4.58 GPa increases the 
band gap then it is decrease with increase in pressure to 20 GPa. This behaviour is related to the effect of 
pressure on the lattice parameters of compouds. It is shown that with increasing pressure the statice dielectric 
function are decreased to 0.58 GPa then it is increased with increase in pressure to 20 GPa. Therefore, 
optoelctronic properties are sensitive to pressure. 
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   قدمهم
)نيمه رسـانايي اسـت كـه    CdGa2S4بلور كادميوم تيوگاليت (     

ــايي   ــروه فضـــــ ــا گـــــ ــال بـــــ ــاختار تتراگونـــــ 	ســـــ

4ഥܫ   ( No=82 ) اين تركيب با ساختار بلـوري زينتـل    [1] دارد .
قطعات اپتيكـي غيـر    مادون قرمز، كاربردهاي زيادي در پنجره هاي

در مجموع ايـن بلـور    خطي و صافي هاي اپتيكي نوار باريك دارد.
با حساسيت نوري بالا، لومينسانس شديد و مقادير خيلي بالا بـراي  

تركيبات اپتوالكترونيك مورد استفاده قـرار  پذيرفتاري غير خطي در 
 . از آنجايي كه خواص اپتوالكترونيكي اين تركيب بـه  [2]مي گيرد
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فشار خارجي بستگي دارد بنابراين در اين پروژه اثر فشـار بـر ايـن    
  گونه از خواص بررسي شده است.

 روش انجام محاسبات

 بكو  (GGA) يافته تعميم شيب تقريبهاي از استفاده با محاسبات
 تابعي نظريه چارچوب در (mBJ)اصلاح شده جانسون 

   افزار نرم ازانجام شده است. براي انجام محاسبات  (DFT)چگالي
Wein2k براي مقدار پارامتر همگرايي  .[3]استفاده شده است  

RMT×Kmax   كه  انتخاب شده است. 7عددRMT  كوچكترين
انرژي برش براي موج تخت در  Kmax شعاع كره مافين تين و 

 انرژي محاسبات از بعد تكرار، مراحلاولين منطقه بريلوئن است. 

ي يفشارها به اتمام رسيد. Ry٠٠٠١.٠ كل با همگرايي در حدود 
 خواصو  به ساختار بلوري اعمال گرديد  GPa 20 تا 0از 

از آنجايی که ساختار بلوری محاسبه شدند.اپتيكي الكترونيكي و 

بھينه شده  c/aتتراگونال است بنابراين انرژی بر حسب درصد 
  آورده شده است. ١است و در شکل 

  

 
  در فشار صفر گيگا پاسكال c/aانرژي بر حسب درصد :  1شكل

 
  كيرونيتخواص الك ايج:تن

با استفاده از  CdGa2S4نواري تركيب  ساختار 2در شكل      
 GPa 0در فشار  - eV 14تا   8، در گستره انرژي mBJ تقريب 
 3.245، بدست آمدهمستقيم  گاف انرژي داده شده است.نشان 

eV مقدار گاف است. با نتايج تجربي در توافق خوبي كه  است
  3.25در روش هاي مختلف بين  GPa 0در فشار تجربي انرژي 

چگالي حالت هاي  3در شكل  .[5,4]مي باشدمتغير  eV 3.44تا 

، در گستره mBJ با استفاده از تقريب  CdGa2S4تركيب  كل
 نشان داده شده است.  GPa 0در فشار  -  eV 14تا   8انرژي 

 مجزاقسمت  3به  eV 14حدود با گستردگي  زير تراز فرمي
اربيتال  از ) -eV4 تا  0( از   بالاي نوار ظرفيتاست. تقسيم شده

 تشكيل شده است. Cdاتم  sو  S و   Cd،Gaاتم هاي  pهاي 
اتم  pو  s) از اربيتال هاي  - eV5.5 تا  -4پايين نوار ظرفيت ( از 

Ga ده در محدو هسهم دارد. يك نوار بسيار باريك و جايگزيد
تشكيل شده  Cdاتم   4d از اوربيتال هاي -eV7.5 تا  - 7انرژي 
سهم  Sاتم  sاوربيتال  - eV12.7 تا  -11در محدوده انرژي  است.
خواص  يكي از اهداف مهم اين پروژه بررسي اثر فشار بر .دارد

نشان داده شده است.  3الكترونيكي اين تركيب است كه در شكل 
مقادير گاف در فشارهاي نتايج بدست آمده نشان مي دهد كه 

 mBJپايين تر از تقريب  GGAمختلف با استفاده از تقريب 
روند  انرژي، گافGPa 4.58 با افزايش فشار تا مقداراست. 

نسبتا   ، رونديGPa 20تا فشار  مقدارافزايشي داشته و از آن 
مشاهده مي گردد. كه اين رفتار را مي توان به تغييرات كاهشي 

  اي و ساختاري در فشارهاي مختلف نسبت داد.پارامترهاي شبكه
  

 
با استفاده از  GPa 0در فشار  CdGa2S4نواري تركيب  ساختار:  2شكل
 .  mBJتقريب
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با استفاده  GPa 0در فشار  CdGa2S4چگالي حالت هاي كل تركيب :  3شكل

  .  mBJاز تقريب

  
با استفاده CdGa2S4  تغييرات گاف انرژي بر حسب فشار براي تركيب:  4شكل

  .  GGAو mBJاز تقريب هاي 
  

     اپتيكينتايج: خواص 
ررسي و توصيف پاسخ بلور به براي بالكتريك از تابع دي       
الكتريك، يك تابع ديشود. ميهاي الكترومغناطيسي استفادهميدان

، و موهومي ε1(ω)، تابع مختلط است و از قسمت هاي حقيقي
،ε2(ω)، .تغييرات فسمت هاي حقيقي و  تشكيل شده است

  موهومي تابع دي الكتريك بر حسب انرژي فوتون براي تركيب 
CdGa2S4  با استفاده از تقريبmBJ  نشان داده شده  5در شكل

تابع دي الكتريك  ،حقيقي در انرژي صفر الكتريكتابع دياست.
براي تابع  5.12و 5.23با توجه به شكل مفادير  استاتيك است.

بدست آمد. جذر تابع  zو  xدي الكتريك استاتيك در راستاهاي 
دي الكتريك استاتيك ضريب شكست استاتيك است. با توجه به 
اينكه اين مقادير براي دو راستا متفاوت مي باشند بنابراين اين 

تغييرات تابع دي الكتريك  تركيب خاصيت دوشكستي دارد.
با استفاده از CdGa2S4 استاتيك بر حسب فشار براي تركيب 

شان داده شده است. نتايج بدست آمده ن 7در شكل  mBJتقريب 
الكتريك استاتيك با افزايش فشار مقادير ثابت دينشان مي دهد كه 

، روند افزايشي GPa 0.58بعد از يك كاهش كوچك در فشار 
  دارد.  

سي الكتريك براي بررهاي قسمت موهومي تابع دياز بيشينه
در نمودار قسمت  E0شود. مقدار گذارهاي بين نواري استفاده مي

ه موهومي بيانگر گاف اپتيكي است كه اين مقادير بسيار نزديك ب
همچنين مقادير  باشد.مقدار گاف نواري محاسبه شده مي

E1،E2،E3  وE4 ار ظرفيت مقادير انرژي مورد نياز براي گذار از نو
اين مقادير به ترتيب  xباشد كه در راستاي به اولين نوار رسانش مي

 و باشدمي eV 11.23و  eV،6.04 eV،7.23 eV 4.61 برابر
  ،eV ،5.53 eV ،6.54 eV 4.38ترتيب مقادير به z در راستاي

7.96 eV،10.33 eV .را خواهد داشت  
  

 

۲۷۱ نامه سیزدهمین کنفرانس ماده چگال انجمن فیزیک ایران‌مقاله



  

  
فسمت هاي حقيقي و موهومي تابع دي الكتريك بر حسب تغييرات :  5شكل

  .  mBJبا استفاده از تقريب CdGa2S4  براي تركيبانرژي فوتون 
  
  
  

  
در  تغييرات فسمت موهومي تابع دي الكتريك بر حسب انرژي فوتون:  6شكل

    mBJبا استفاده از تقريب CdGa2S4 فشارهاي مختلف براي تركيب 
  

  
  

 تغييرات تابع دي الكتريك استاتيك بر حسب فشار براي تركيب :  7شكل

CdGa2S4 با استفاده از تقريبmBJ . 

  

  گيرينتيجه
تحت  CdGa2S4اين مقاله خواص اپتوالكترونيكي تركيب  در

و  DFTبا استفاده از نظريه  GPa  20تا 0فشارهاي مختلف از  
گاف انرژي  مورد بررسي قرار گرفت. mBJو  GGAتقريب هاي 

است كه در  GPa  ،eV 3.245 0در فشار مستقيم بدست آمده
ستاتيك در تابع دي الكتريك ا توافق خوبي با نتايج تجربي است.

گاف  مي باشد. zو  xدر راستاهاي  5.12و GPa ،5.23 0فشار
انرژي و تابع دي الكتريك استاتيك به شدت به فشار اعمال شده 

  بستگي دارند و رفتارهاي متفاوتي را مشاهده مي كنيم.
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