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 05/03/1399تاریخ چاپ:       18/01/1399تاریخ پذیرش:       25/10/1398تاریخ دریافت: 

سازی با به روش شبیه پروسکایت اکسید باریم تیتانیم بررسی ساختار الکترونی و الکتریکی

 افزاری کوانتوم اسپرسواستفاده از بسته نرم

    *علی حسین محمد ظاهری

 دانشگاه پیام نور -دانشکده علوم -گروه فیزیک

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

  مقدمه-1

 CATIO3ا ای با ساختار کریستالی مشابه بهر ماده

نامند. نام پروسکایت از نام کاشف را پروسکایت می

های روسیه در کوه1839بار در سال نخستینآن که 

ی معدنی شد، گرفته شده موفق به کشف این ماده

است. البته امروزه هر ساختاری با شکل کریستالی 

با فرض ساختار مکعبی شامل کاتیون  ABX3کلی 

A  در رئوس مکعب، کاتیونB مرکز مکعب  در

وجوه مکعب با   که در مرکز Xآنیون  6که با 

وجهی قرار دارند را ی هشتتشکیل شبکه

نامند. ساختار الکترونی پروسکایت پروسکایت می

 مستقیم  Aهایگیرد و کاتیونشکل می X-Bپیوند  با

 الکترونی این مواد مشارکتی ندارند ویژگیدر 

ها وسکایتساختارهای پر برمطالعه  نخستین[.1-3]

بود  1920توسط گلدشمیت و همکارانش در سال 

های ی اکتشاف بیشتر گروه پروسکایتکه پایه

ی اخیر سه دهه میاندر  [.4]شد (ABX3اکسیدی )

ها و حتی به پروسکایت اندازهتقاضا برای کاهش 

ها رو به افزایش بوده و این شکل لایه نازک آن

 برای عموم به طور های نازک تقاضای لایه

بوده است که ساخت و کاربرد  1های کمتر از لایه

ساختار  ،چنینبوده است. همها نیز با بحث مواجه آن

وجهی هشتساختار  باتواند میها پروسکایت

(octahedral تشریح شود. ساختار باریم تیت )انیم 

(BaTiO3)  العاده فروالکتریک فوق ویژگیبه دلیل

الکتریک کم و الکتریک بالا، تغییر دیدیبا ثابت 

 متفاوتینیز پایداری مکانیکی و شیمیایی در انواع 

از کاربردهای الکترونیکی مورد استفاده واقع شود 

این ماده یکی از مواد فروالکتریک است که به  [.5]

فروالکتریک اکسید، ساختار  نخستیندلایل 

ایع کریستالی ساده و استفاده گسترده آن در صن

 و مخابراتی، بیشترین  نوریالکترونیکی، 

 آن انجام شده است برها و مطالعات بررسی

 در دمای بالاتر از دمای کوری[. 6-11]

Tc=130˚ ، ناخالصی ساختار  مقداربستگی به

a=4.009Aپایدار است با Pm3mمکعبی 
.  

[12 ،13.] 
 BaTiO3 الکتریک و فروالکتریک دی ویژگی 

  یفناورآن شناخته شده است. روند  اندازهوابسته به 

کاهش ابعاد آن را در مقیاس نانو مورد توجه قرار 

 چکیده
و پارامترهای ساختاری ترکیب از جمله تابع چگالی و تابع چگالی جزئی  نوری ژگییون کار پارامترهای ساختاری، الکترونی، در ای

قرار گرفته است. ساختار باریم  بررسیهای ابتدا به ساکن مورد مربوط به ترکیب پروسکایت اکسید باریم تیتانیم در چارچوب رهیافت

الکتریک کم ونیز پایداری مکانیکی الکتریک بالا، تغییر دیالعاده با ثابت دیفروالکتریک فوق ویژگی به دلیل BaTiO)3 (انیمتیت

 شم –با معادلات کوهن  همراهنظریه تابع چگالی  .شودی از کاربردهای الکترونیکی مورد استفاده واقع میمتفاوتو شیمیایی در انواع 

 Shame) -(Kohn  سازی و ند که موجب سادهشدای تبدیل تک ذره سامانهای را به یک های بس ذرهامانهمحاسبات س

ده است. در واقع شدمحاسبات کوانتومی بلورها از جمله این کار  بیشتراین روش مبنای  ،د. بنابراینشوطولانی نبودن محاسبات می

با   (GGA)تقریب شیب تعمیم یافتهو با   (DFT)ی تابعی چگالی محاسبات با استفاده از روش شبه پتانسیل در چارچوب نظریه

 .محاسبه شده است  PWscfافزار اسپرسو و با کداستفاده از نرم

 .اکسید باریم تیتانیم، کوانتوم اسپرسو، نظریه تابعی چگالی ،چگالی حالتها، ساختار الکترونی کلید واژه:

 

 
 
 

 های آبینقاط کوانتمی، عوامل موثر،سنتز، محیط های کلیدی:واژه

ahmzaheri@gmail.com  :ایمیل نویسنده مسئول 

mailto:ahmzaheri@gmail.com
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فعلی یک  فناوریپیشرفت  [.19-14]داده است 

تقاضای فراوانی برای توسعه مواد جدید 

فروالکتریک و بهبود عملکرد مواد را ایجاد کرده 

به  انیمی باریم تیتو مواد با پایه انیماست. باریم تیت

از امیدوار کننده مواد فروالکتریک برای  یکی

های عملی تبدیل شده  گویی به تمام این خواستهپاسخ

 است.
 

 تئوری -2

های های فیزیکی از طریق نظریهسامانه بیشتر

شوند. مکانیک کلاسیک و کوانتومی توصیف می

های ها فقط قادر به حل دقیق مسئلهاما این نظریه

های دارای سامانهی هستند. اای و دو ذرهتک ذره

ای( از طریق های بس ذرهسامانهبیش از دو ذره )

های های توسعه یافته و روشها و تقریبنظریه

. برای حل مسائل بس هستندمحاسباتی قابل حل 

های متعددی به وجود آمده است. ای روشذره

شم  –با معادلات کوهن  همراهنظریه تابع چگالی 

(Kohn - Shame)  های سامانهمحاسبات 

 ای تبدیل تک ذره  سامانهای را به یک بس ذره

سازی و طولانی نبودن کند که موجب سادهمی

 بیشتراین روش مبنای  ،. بنابراینشودمحاسبات می

ه شدمحاسبات کوانتومی بلورها از جمله این کار 

فیزیکی  ویژگیاست. بدیهی است برای بررسی 

ی شرودینگر را حل کنیم هباید معادل سامانهیک 

 یعنی 

(1) 
 

   

ها و ای شامل الکترونبس ذره سامانهبرای یک 

 ها هامیلتونی دستگاه به شکل ذیل است:هسته 

(2) 

 
  

 
 

انرژی جنبشی  نخستی جمله بالا،ی در رابطه

ها را ی دوم انرژی جنبش الکترونها و جملههسته

جملات سوم، چهارم و پنجم  ،چنیند. همدهننشان می

های پتانسیل کولونی بین به ترتیب بیانگر انرژی

ها با یکدیگر و ها، الکترونها و الکترونهسته

جرم  Mi (2)ی . در رابطههستندها با یکدیگر هسته

بردار مکان  riجرم الکترون،  meام iی هسته

اندازه حرکت  Piام،  jی مکان هسته Rjام،iالکترون 

 iی اندازه حرکت خطی هسته Piو  خطی الکترون

 ام است. 

با توجه به آنکه روش تابع چگالی در این کار 

مدنظر است و برای این منظور باید تابع چگالی 

الکترونی را به  Nالکترونی حالت پایه دستگاه 

 .شوددست آورد. این تابع به شکل ذیل تعریف می

(3) 

 
 

ام است. برای iی مکان الکترون نشان دهنده  riکه 

 –باید از قضایای هوهنبرگ  )3(ی حل معادله

کوهن کمک گرفت. این بدان معناست که تمام 

ی حالت در  در معادله پیشتررا که  سامانهاطلاعات 

در  (r)کردیم. حالا باید در حالت پایه جستجو می

تجو کنیم. ارتباط بین تابع چگالی و حالت پایه جس

 .شودتابع حالت به شکل زیر تعریف می

(4) 

 
 

برای پیدا کردن چگالی الکترونی حالت  ،بنابراین

کننده در  الکترونی بر هم کنش Nپایه دستگاه 

ی  معلوم، کافی است معادله V(r)پتانسیل 

به آن  شرودینگر تک الکترونی زیر حل شود که

  شود.شم گفته می –ی کوهن  معادله

(5) 

 
جواب اول، چگالی الکترونی از  Nبا پیدا شدن 

آید. و انرژی پایه دستگاه ( به دست می4ی )رابطه

 آید.    ی زیر به دست مینیز از معادله 

(6) 
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)Vxcشکل دقیق  ،از طرفی (r)) دانیم را نیز نمی

ای  که برای این منظور از تقریب چگالی منطقه

(LDA )همراه ( با تقریب گرادیان چگالیGGA )

 آوریم.بدست می

 روش انجام محاسبات -3

و حال  [20]محاسبات مبتنی بر نظریه تابعی چگاالی

، بااااا [21]شاااام  -معااااادلات کااااوهن  خااااود سااااازگار

انجاام [22]افازاری کوانتاوم اسسرساو بکارگیری نارم

شااده اساات. در انجااام محاساابات از تقریااب گرادیااان 

GG)شیب تعمیم یافته  هاای پتانسایل و شابه [23] (

هاای نارم اساتفاده شاده اسات. باا توجاه باه آزماونفوق

چگاالی  همگرایی انجام شاده، در بساط تواباع ماو  و

 220و  28هاای قطاع باه ترتیاب  الکترونی، انارژی

ریااد باارگ در نظاار گرفتااه شااده اساات. حاال معااادلات 

شم در این چارچوب مطابق با الگوریتم زیار  –وهن 

 شود.انجام می

 

 

 
 شم-الگوریتم حل معادلات کوهن

 

 نتایج و بحث -4

محاسبات انجام شده بر پایه تئوری تابع چگالی 

(DFTبا استفاد ) ه از روش شبه پتانسیل اموا  تخت

( با جایگذاری در GGAبا تقریب شیب تعمیم یافته )

کد محاسباتی کوانتوم اسسرسو انجام شده است. شبه 

پتانسیل مورد استفاده در این محاسبات، پتانسیل فوق 

است ( پیشنهاد شده توسط واندر بیلت USPنرم )

اساس ساختار بر گفته شدهشبه پتانسیل  [.24]

Ba, [Kr]4d)لکترونی باریم ا
10

5s
2
5p

6
6s

2
با در  (

4dهای نظر گرفتن لایه
10

5s
2
5p

6
6s

2
و برای  

Ti,[Ne]3s)تیتانیم 
2
3p

6
4s

2
3d

2
و به حساب  (

3s)های آوردن لایه
2
3p

6
3d

2
4s

2
برای  ،چنینو هم (

2s)اکسیژن لایه دوم 
2
2p

4
محاسبه شده است. در  (

را با استفاده از  BaTiO3ما ساختار  این کار

انرژی بهینه  کمترینانرژی قطع و پیدا کردن 

  240دهد انرژی قطع کردیم. محاسبات نشان می

ترین حالت  بهینه 6*6*6الکترون ولت با شبکه 

انرژی جنبش قطع  ،. بنابرایناستبرای این ساختار 

(240ev در )این کار مورد استفاده واقع شد و  میان

یک شبکه  ( درk-point ) kمنطقه بریلوئن با نقاط 

)شبکه مونخورست و پک( برای ساختار  6*6*6

 مورد استفاده واقع شد. BaTiO3مکعبی 

 

 ساختار الکترونی -5

هشت  –سلول واحد و نمای ساختار کریستالی مرکز 

های به ترتیب در شکل BaTiO3وجهی پروسکایت 

1-a  1و-b  نشان داده شده است. پارامترهای شبکه

حاصل از کار تجربی ها، و موقعیت مکانی اتم

اند و نیز حاصل از این کار در به دست آمده [23]

 اند.آمده 1جدول 

 
 :پارامتر های شبکه و موقعیت مکانی اتمها 1جدول 

 DFT-پارامترها
-پارامترها

 تجربی
 DFT-مکان

-مکان

 تجربی
 اتم

= = =90 = = =90 
0.0, 0.09,  

0.0 

0.0, 0.0, 

0.0 
Ba 

a=b=c=3.708 a=b=c=3.99 
0.45, 0.5, 

0.5 

0.5, 0.5, 

0.5 
Ti 

  
0.409, 0.5, 

0.0 

0.5, 0.5, 

0.0 
O1 

  
0.409, 0.0, 

0.5 

0.5, 0.0, 

0.5 
O2 

  
-0.0, 0.5, 

0.5 

0.0, 0.5, 

0.5 
O3 

 

دیر مقا ،شودمی شاهدهم 1طور که در جدول همان

ی حاصل از این کار مطابقت خوبی با به دست آمده 

دارد. لازم به ذکر است، برای  [25]نتایج تجربی 

بهینه کردن حجم سلول واحد و محاسبه پارامترهای 

کد محاسباتی اسسرسو اجرا Vc-relaxشبکه بخش 

( بیانگر ساختار نواری 2شده است. شکل )

BaTiO3 است. 
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 BaTiO3 ساختار نواری  :1شکل 

 

در این شکل مبدأ )صفر( روی محور عمودی سطح 

دهد. پایین سطح فرمی نوار فرمی را نشان می

-ظرفیت و بالای این سطح نوار هدایت را نشان می

ی بین دو نوار مذکور نوار ممنوعه را  دهد. فاصله

، پهنای باند رسانادهد. در فیزیک نیمنشان می

سه الکترون  ها بین صفر تاممنوعه در نیمه هادی 

های مستقیم و ولت است. دو نوع نوار ممنوعه با نام

مستقیم عبارت غیرمستقیم داریم. نوار ممنوعه غیر

ی بین مینیمم باند رسانش و ماکزیمم است از فاصله

. نوار Kفضای  متفاوتباند ظرفیت در نقاط 

ممنوعه مستقیم حد فاصل بین دو نوار روی محور 

طور که در . همانستاانرژی )محور عمودی( 

 پهنای باند ممنوعه مستقیم شودمی شاهدهشکل م

الکترون  2.7مستقیم الکترون ولت و غیر  3.1 

 یک  BaTio3توان گفت . بنابراین میاستولت 

 .استمستقیم رسانای غیری نیمماده 

-، نشاااناساات DOS( کااه خروجاای بخااش 4شااکل )

مکعباای  BaTiO3هااای کلاای ی چگااالی حالاات دهنااده

. اسااات+ الکتااارون ولااات 20تاااا  -20ی  در گساااتره

 5هاای )های این شکل باید به شکلپیک وجیهت برای

 (  –الاااااف  7 ( و نیاااااز ) –الاااااف  6 (، ) –الااااف 

ی روی محور افقای  دهندهمراجعه کنیم. صفر، نشان

ی بااه ( بیااانگر سااطح فرماای اساات. دو قلااه4شااکل )

الکتارون ولات  -12تاا  -14ی  دست آماده در گساتره

 3s ،3pاتام اکسایژن،  2Sبیانگر مشارکت اوربیتاال 

هاای باه  اتام بااریم اسات. قلاه 5p – 5sتیتاانیم و نیاز 

الکتاارون ولاات   5/5تااا  1ی  دساات آمااده در گسااتره

اتاااام باااااریم،  5pو  4dهااااای  مربااااوط بااااه اوربیتااااال

اتااام اکسااایژن  2pتیااااتنیم و  3dو  4sهاااای اوربیتاااال

 13تاا  8ی تار در گساتره  کوتااه  یها. و پیکهستند

 4dهااای الکتارون ولاات حاصاال مشاارکت اوربیتااال  

اناااد،  تیتاااانیم کاااه باااا اکسااایژن هیبریاااد شاااده  3dبااااریم 

 .است

 گیری و بحث نتیجه -6

  k-pointسازی مقدار بهینه -1-6

را در داخل فایل ورودی  Ecutمقدار بهینه شده 

 4 4را برابر  k-pointدهیم و مقدار اولیه     قرار می

ترین از اتمام محاسبات منفی پسدهیم.     قرار می 4

است. در  k-pointانرژی بهینه ترین مقدار برای 

بر حسب  k-point( محاسبات، 2) زیر جدول

 .نرژی کل آورده شده استا

 و انرژی کل متناظر k-point: مقادیر 2جدول 

Total energy K-point 

95438554/104- 4 4 4 

96541235/104- 6 6 6 

96595692/104- 8 8  8 

95366136/104- 10 10 10  

 

را در فایل  Ecutو  k-pointحال مقدار بهینه 

 vc-relaxدهیم و از کد محاسباتی     ورودی قرار می

های شبکه و  کنیم تا هم طول بردار    استفاده می

 مختصات اتم را بهینه کند.

 محاسبه ساختار نواری -2-6

در راستای خطوط تقارنی   اختار نواریس

رسم شده است. در این شکل انرژی  1در شکل 

عنوان مبدا و مقیاس انرژی بر حسب فرمی به

. همان طور که از شکل پیداست استالکترون ولت 

اند، و  های انرژی تراز فرمی را قطع نکرده نوار

رسانا میک نی دهد که ترکیب     این نشان می

الکترون  3برابر  یاست. مقدار گاف انرژی تقریب

ولت است که سازگاری خوبی با مقدار محاسبه شده 

الکترون ولت( دارد، علت  2/3به صورت تجربی )
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ممکن است به خاطر تقریب شیب تعمیم  این تفاوت

 ( باشد.GGAیافته )

 

 های الکترونی  چگالی حالت -3-6

 توسط چگالی طیف انرژی در الکترونتوزیع 

تواند در     شود و می    توصیف می (DOSها ) حالت

طیف های جذب نور اندازه گیری شود.  آزمایشگاه

برحسب انرژی  های کل چگالی حالت

 -20ی  بدون در نظر گرفتن اسسین آن در گستره

رسم  2الکترون ولت در شکل  20الکترون ولت تا 

ها انرژی صفر  ست. در نمودار چگالی حالتشده ا

. فاصله در تراز استی تراز فرمی  دهندهنشان

 رسانایی این ترکیب است. نیم ویژگیفرمی بیانگر 

 

 
 

 ( Dosهای کلی ):چگالی حالت2شکل

 های جزئی  چگالی حالت -4-6

 های های اتم اوربیتالبررسی نحوی مشارکت برای 

های جزئی را  چگالی حالت  متفاوت

های جزئی  چگالی حالت کنیم.     محاسبه و رسم می

(Pdos) های  از اتمBa ،Ti وO  های  اوربیتالبرای

s ،p وd های حاصل از مودارمحاسبه شده است. ن

 s ،pهای  ها را برای هر اتم در اوربیتال این چگالی

 ،کنیم. ابتدا    بحث میرسم کرده ودر مورد هر اتم  dو

 dو s ،pهای  اوربیتال به مربوط هایحالت چگال

 رسم شده است.  Baاتم 

را نشان  Baاتم  s اوربیتال( مشارکت 3شکل)

 دهد.     می

 

 

 
 sاوربیتال Ba های جزئی اتم  : چگالی حالت3شکل 

ها در  از این شکل مشخص است که چگالی حالت

لت است و حالت بر الکترون و 11/0حدود 

 و تاثیر  استی آن در نوار ظرفیت  عمده مشارکت

( واضح  4در شکل)  چندانی در رسانندگی ندارد.

در  Baاتم  pی اوربیتال  است که مشارکت عمده

بالای نوار ظرفیت و ته نوار رسانش است و دارای 

. استحالت بر الکترون ولت  34/0ای در حدود  قله

ارکت محسوسی در ته نوار مش pچنین اوربیتال هم

ای در بالای نوار ظرفیت  رسانش و مشارکت عمده

 دارد.

 
 pاوربیتال  Ba های جزئی اتم چگالی حالت :4شکل 

 d اوربیتال( پیداست که مشارکت عمدی 5شکل) از

بیشتر در نوار رسانش و بالای نوار ظرفیت  Baاتم 

الکترون ولت دارد.  9ای در انرژی  است و قله

ها برای این اوربیتال حدود  حالتچگالی 

الکترون ولت است و گرچه مشارکت خوبی 43/0

دگی مشارکت آن در در نوار ظرفیت دارد اما گستر

 .نوار رسانش است
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 dاوربیتال  Baهای جزئی اتم : چگالی حالت5شکل 

 
 sاوربیتال  Ti های جزئی  اتم : چگالی حالت6شکل

 

 pاوربیتال  Tiی  اتم های جزئ : چگالی حالت7شکل

 s ،pهای  اوربیتال به مربوط های حالت چگالی حال

را رسم کرده و مورد بررسی قرار  Tiاتم  dو

 دهیم.     می

را نشان  Tiاتم  s اوربیتالمشارکت ( 6شکل)

از این شکل مشخص است که چگالی . دهد    می

حالت بر الکترون ولت  29/0ها در حدود  حالت

و  استی آن در نوار ظرفیت  مشارکت عمده است و

الکترون ولت تا 5/1انرژی گسترهتأثیر بسزایی در 

 الکترون ولت در رسانندگی دارد. در شکل 5/2

اتم  pی اوربیتال  ( واضح است که مشارکت عمده7)

Ti  درزیر انرژی فرمی و پایین نوار رسانش است

ای در حدود یک حالت بر الکترون  و دارای قله

مشارکت محسوسی  pاوربیتال  ،چنین. هماست ولت

( پیداست که 8) شکل در ته نوار رسانش دارد. از

بیشتر در نوار  Tiاتم  d اوربیتالمشارکت عمدی 

ای درحدود  رسانش و بالای انرژی فرمی است و قله

ها  الکترون ولت دارد. چگالی حالت 11انرژی 

. الکترون ولت است 08/3بیتال حدود برای این اور

مشارکت ضعیفی در نوار ظرفیت دارد و  ،همچنین

 گستردگی مشارکت آن در نوار رسانش است. 

 

 
 d اوربیتال Tiهای جزئی  اتم   : چگالی حالت 8 شکل

 

 

 s ،pهای  اوربیتال به مربوط های حالت حال چگالی

را رسم کرده و مورد بررسی قرار  Oاتم  dو

طالب از سه اتم به دلیل طولانی شدن مدهیم.     می

، فقط اتم اول که در Oموجود در سل اولیه برای اتم 

مورد  ،شماره خورده است را pdosخروجی 

 اوربیتالمشارکت   (9دهیم. شکل)    بررسی قرار می

s  اتمO دهد.     را نشان می 

 
 s  اوربیتال Oهای جزئی اتم  چگالی حالت :9شکل 
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الکترون ولت،  -11مشخص است که انرژی 

حالت بر الکترون  65/4ها در حدود  چگالی حالت

و  استولت است و نقش اصلی آن در نوار ظرفیت 

( 10مشارکتی در نوار رسانش ندارد. در شکل)

 pی اوربیتال  مشخص شده است که مشارکت عمده

در بالای انرژی فرمی و در نوار رسانش  Oاتم 

 است وهیچ مشارکتی در نوار ظرفیت ندارد. 

 

 
 pاوربیتال Oهای جزئی اتم  چگالی حالت :10شکل

 اوربیتال( پیداست که مشارکت عمدی 11شکل) از

d  اتمO  بیشتر در نوار رسانش و بالای انرژی

الکترون  11ای درحدود انرژی  فرمی است و قله

ها برای این اوربیتال حدود  ولت دارد. چگالی حالت

الکترون ولت است و هچنین در بازه انرژی  22/0

الکترون ولت  -12الکترون ولت تا  -13د حدو

مشارکت خوبی در نوار ظرفیت دارد ولی 

 گستردگی مشارکت آن در نوار رسانش است. 

 

 

 dاوربیتال  Oهای جزئی اتم  چگالی حالت :11شکل

 نوری ویژگیبررسی  -7

 به ماکسول معادلات اساسبر ماده ویژگی نوری

-دی ثابت مانند ماده، های مشخصۀ ثابت صورت

 رسانندگی و مغناطیسی الکتریک، تراوایی

 فیزیکی، برای نظر شوند از    بیان می الکتریکی

 تابع یا الکتریک دی ثابت توان    جامد می توصیف

 بر برد. علاوه کار به را ε (ω)مختلط الکتریک دی

 برای وسیله ترینگسترده شاید نوری این، طیف

 باشد. سایر لکترونیهای ا برانگیختگی بررسی

 شکست، ضریب ضریب جمله از نوریهای  ویژگی

 دی تابع از استفاده و... با جذب خاموشی، ضریب

 دی تابع حقیقی آیند. بخش    دست می به الکتریک

 و محیط قطبش مقدار کنندۀ توصیف الکتریک

 خارجی میدان حضور در بار حامل جریان

 ریکالکت ید تابع موهومی بخش [.26]است

 الکترونی های حالت برای زمان وابسته به اختلال

برهمکنش  توصیف برای و است پایه وضعیت در

 [.27]مؤثر است شاخص یک فوتون با الکترون

 الکتریکدی تابع -8

 تابع کرونیگ، فرم کرامرز روابط از استفاده با

 [.28]شود     بیان می صورت بدین الکتریکدی

2

2
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 یک از ناشی توانمی را الکتریکدی  تابع سهم 

 نوشت: موهومی یک سهم و حقیقی سهم

(8) 
 

 معادلات زیر داده  با 2ԑ(ω)و  1ԑ(ω)توابع 

 شوند.می

(9) 

 

(10) 
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در فاز مکعبی  برای  بالاکه کمیات 

( و 12در شکل)  اند و نتایجشده ه عددی محاسب

ه ( به ترتیب آورده شده است. محاسب13)

 تا 50منفی  انرژی گستره در نوریپارامترهای 

-آن دلیل بهاست.  شده انجام ولت الکترون 50مثبت

برای  است، نتایج سانگرد مکعبی، هم ساختار که

-دی تابع بررسی است. در یکسان راستا سه هر

 انرژی حسب بر را ناحیه سه انمیتو الکتریک

 کرد:  بررسی

الکترون ولت،  10منفی تا 50منفی  نخست هناحی

 الکترون ولت و 10تا مثبت 10دوم منفی هناحی

 در که ولت. چنان الکترون 50تا  10سوم از  هناحی

 از جذب است، شروع داده شده نشان 14-4 شکل

شود و     شروع می ولت الکترون 9حدود منفی 

 قرار ولت الکترون 5حدود منفی  در هقل نخستین

 الکتریک در دی تابع حقیقی سهم برای نتایجدارد. 

 است. شده داده 14-4شکل 

 

 
 : قسمت حقیقی تابع دی الکتریک 12شکل 

 ههستند: قل این صورت به های اصلی قله مکان

 فاصلۀ الکترون ولت دارد، در 9در منفی  اصلی

 شیبی آرام صفر الکترون ولت با تا 5انرژی منفی 

تا  5انرژی  فاصلۀ کند و در    میل می صفر سمت به

 ترینیابد. مهم    کاهش می تند شیب الکترون ولت با 8

 فرکانس الکتریک حدمقدار سهم حقیقی تابع دی

 الکتریکدی ثابت الکترونی سهم که صفر است

 نواری به گاف زیاد مقدار به است و استاتیک

ای از انرژی که قسمت  دارد. در ناحیه بستگی

الکتریک منفی است ترکیب رفتار حقیقی تابع دی

 فلزی داشته و ضریب بازتاب بزرگ است.

طور که در قسمت موهومی تابع دی الکتریک همان

ی منفی  نشان داده شده است در محدوده 15در شکل 

الکترون ما پیک بزرگی را داریم،  7و مثبت  7

انرژی رسانندگی  گسترهت که در این بدان معنی اس

 بسیار ضعیف است. نوری

 
 : قسمت موهومی تابع دی الکتریک 13شکل 

الکتریک نسبت با ثابت دی نورییعنی رسانندگی 

الکتریک عکس دارد. در این محدوده که ثابت دی

ها مانع  که دارای پیک است، یعنی انرژی تراز

طیس و در عوض جذب آن الکترومغنا عبور اموا 

. یعنی اگر انرژی شود    شوند و به فوتون تبدیل می    می

فوتون تابشی از گاف انرژی ماده کمتر باشد ماده 

هایی که دارای انرژی کند و فوتون    شفاف عمل می

شوند و ماده به     برابر گاف ماده باشند جذب می

 کند.    صورت کدر عمل می

 

 گیری نتیجه -9

 هاا حالات چگاال  و الكترونا  سااختار اتجزئیا

 روش از اساتفاده باا مكعبا  در فااز بااریم یمتیتاان

 مطالعاه تقویت شده ماورد تخت اموا  كامل پتانسیل

 گااف كاه دهادما  است. محاسبات نشاان گرفته قرار

الکتاارون ولات اسات کااه  3برابار BaTiO3 اساسا  

الکتارون ولات گازارش  8/2کمی بزرگتار از مقادار 

 دلیال به این به احتمال. استه صورت تجربی شده ب

 انجااام اسات. محاساابات (GGA)از تقریااب  اساتفاده

 مدول حجم ، مشتق شبكه، مدول ثابت جمله از شده

 اسات ایان بیاانگر ماؤثر باار و پذیری حجم ، تراکم

 یافتاه تعمایم شایب تقریاب از اساتفاده باا محاسبات که

 نتاایج ابا بهتاری ها ساازگاری ی تقریب بقیه به نسبت

 دیگار هاای روش از آماده دسات باه نظاری و تجرب 

 طاول تجربا  و نظاری مقادیر به مربوط دارد. نتایج

 باین فاصاله ترین نزدیاک کاه اسات آن بیاانگر پیوناد

 تباادل  پتانسایل بارای اعماال  تقریاب ناوع باه اتمهاا

 هاای شابكه ثابت باه تنهاا و نیسات همبساتگ  وابساته

های جزئای نشاان  دارد. بررسی چگالی حالت بستگ 

در نزدیکاای سااطح فرماای دارای O دهااد کااه اتاام     می
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هسااتند کااه نقااش مهماای در دمااای  های بزرگاای مؤلفااه

 گذار رسانایی دارد.
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