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 2CeOبررسی ابتدا به ساکن خواص الکترونی و نوری ترکیب  

   1، آزاده اعظمی*2، آزاده حقیقت زاده1سمیه عظیمی
 .گروه فیزیک، واحد اهواز ، دانشگاه آزاد اسلامی ، اهواز، ایران1
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   مقدمه-1

با کنترل ستاده   ها و ستیتتته هاکارآمد مواد، دستتگاه  یدتول

آنهتا،   یتداز خواص جتد  برداریو بهره  ینتانومتریتا   در مق 

  یتافتته نتانو توستتت ته    یتا استتته کته در مق   ینوظهور  یتدهپتد

 [.1اسه ]

اکتتیدی با   نیه رستاناییک  (CeO₂) دی اکتتید ستریو  

ساختار بلوری فلوریه )مک بی( اسه که به دلیل خواص  

ای فیزیکی و شتیییایی منحرتر به فرد، توجهات گتتترده

تتا  را در حوزه از کتاتتالیتتتتته  ملتلا  تحقیقتاتی  هتای 

الکترونیتک و فوتونیتک بته خود جلتد کرده استتته. ای   

رنتد یتا ستتتایتد یتافته دیتده متاده کته بته رنتد زرد که

 eV 2/3 اف انرژی متتتتتقیه حدودشتتتود، دارای گمی

( Ce+4، هر یون ستتریو  )در ای  ستتاختار بلوریاستته.  

توستتتش هشتتته یون اکتتتتیآن در یک آرایا مک بی با 

 چکیده

پتانتتتتیل در چارچو  ( با به کارگیری روش شتتتبه2CeOدر ای  تحقیق، خواص الکترونی و نوری دی اکتتتتید ستتتریو  )

  -ی تابع چگالی و با استتتااده از کد محاستتباتی کوانتو  استتحرستتو تحه شتترب پایتتتتگی بار و در دو تقرید تبادلی نظریه

ستازی شتد، محاستبات مورد بررستی ررار گرفه. پ  از اینکه ستاختار دی اکتتید ستریو  بهینه  GGAو   LDAهیبتتتگی  

  شتد. در بلا خواص الکترونی، نتای  بدسته  مربوب به بررستی خواص الکترونی و نوری ترکید دی اکتتید ستریو  ان ا

(  LDAهای گزارش شتتده در تحقیقات پیشتتی  مقایتتته گردید و نشتتان داده شتتد که تقرید چگالی مو تت ی )آمده با داده 

بیشتتری  انطبا  را با مقادیر ت ربی و نظری دارد. گاف نواری، ستاختار نواری و چگالی حا ت محاستبه و مورد تحلیل ررار 

( به دلیتل GGAنشتتتان داد، در حالی که تقرید شتتتیتد ت ییه یافتته )  eV 5/5مقتدارگاف نواری را  LDAرید گرفه. تق

هیحوشتانی ترازهای انرژی با ستطح فرمی، رادر به ت یی  دریق گاف نواری نبوده وگاف مشتلرتی برای ترکید دی اکتتید  

دی الکتریتک مورد بررستتتی ررار گرفته. ستتتریو  ارانته نتداد. در بلا خواص نوری، بلا هتای حقیقی و موهومی تتابع  

 تراید خاموشتی، شتکتته و بازتا  استتلرای گردید. با استتااده از محاستبه فیا اتلاف انرژی گاف نوری ترکید دی  

 بدسه آمد. eV 7/2اکتید سریو  

 ، دی اکتید سریو  LDA، تقرید GGAکد کوانتو  اسحرسو، نظریه تاب ی چگالی، تقرید  :های کلیدیواژه

azadeh.haghighatzadeh.physics@gmail.com, haghighatzadeh@iau.ac.ir :ایمیل نویسنده مسئول 

       12/1404/ 3 تاریخ پذیرش:        1404/ 24/11تاریخ بازنگری:           1404/ 6/10ریافت :  تاریخ د
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( احافه شده و هر یون اکتیآن نیز  FCCوجوه مرکز پر )

هتای ستتتریو  ررار دارد  در مرکز یتک چهتاروجهی از یون

پایداری توان به  های برجتتتتته ای  ماده میاز ویآگی .[1]

درجه سانتی    2400حرارتی فو  ال اده )نقطه ذو  حدود  

، ستلتی  [2]گراد(، هدایه الکتریکی ستطحی رابل توجه  

و  [4]،  تترید شتتکتتته نوری مطلو   [3]مکانیکی با  

. شتایان  [5,6]ف الیه فوتوکاتالیتتتی کارآمد اشتاره نیود 

هتای نوری و ویآه ویآگیذکر استتته کته ای  خواص، بته

فوتوکاتالیتتتتی، شتتدیدا  به پارامترهایی هیسون ستتاختار  

شتناستی ستطح و هیسنی  نو  بلوری، اندازه ذرات، ریله

های موجود در شتتبکه وابتتتته هتتتتند  و غلظه ناخالرتتی

. کتاربردهتای گتتتتترده دی اکتتتتیتد ستتتریو  در  [7،8]

گتاز و -تتتتتی مهه متاننتد تبتدیتل آ فرآینتدهتای کتاتتالی 

نیتازمنتد درز خییق از خواص   کراکینتد کتاتتالیتتتتتی 

های  الکترونی و نوری آن در ستطح بنیادی استه. در ستال

اخیر، تحقیقات زیادی بر روی مهندستتتی ای  خواص در  

از فریق آ ییدن با خناصتتتر   رستتتانا  نیهنانوستتتاختارهای  

خی از گروه ملتلا متیرکز شده اسه. به خنوان مثال، بر

پآوهشتتتی بته ستتتنتز و بررستتتی ف تالیته فوتوکتاتتالیتتتتتی  

دی اکتتتتیتد ستتتریو  آ ییتده شتتتده بتا آه    نتانوذرات

و هیکتاران نیز از ای    1لورینته ترافولته.  [9،8]پرداختنتد  

فرابناا   بته خنوان جتاذ  م در در فیلترهتای  نتانوذرات 

و هیکاران   2از ستویی دیگر، ویگنتتوال. [10]بهره بردند  

های ساختاری، نوری  تأدیر جایگزینی یون م  بر ویآگی

و حتگری رفوبه نانوذرات دی اکتید سریو  را مطال ه  

های ت ربی  پیشتترفه های اخیر در تکنیک  .  [11]کردند 

و محتاستتتبتاتی، افق هتای جتدیتدی را برای درز خییق تر  

ای  ماده گشتتوده استته. برای نیونه، یک مطال ه بتتتیار  

جتدیتد بتا استتتتاتاده از میکروستتتکو  الکترونی خبوری  

 
1 Laurent Trafolt 

رزولوشتتت  با  و بهینه ستتتازی ازدحا  ذرات، بازستتتازی  

را آشتتتکارستتتازی کرده که برای  2CeO(  100ستتتطح )

مطال ات  . [12]کاتالیتتتتی آن حیاتی استتهدرز ف الیه  

دیگر بر روی کتاربردهتای نوی  ای  متاده متیرکز شتتتده  

-MXeneهتای  انتد، از جیلته استتتتاتاده از نتانوکتامحوزیته

2CeO    برای ستاخه حتتگرهای الکتروشتیییایی حتتا

یتون مت   بتته  دی    [13]هتتای  بتر  متبتتتنتی  متواد  تتوستتت تته  و 

تالیتتته  ستتریو  برای کاربردهای پیشتترفته در کااکتتتید

نوری و الکتریکی جهه پا یا محیش زیتتته و تبدیل  

بتا و تتتو   .  [14]انرژی   مطتال تاتی  نیز  نظری  در حوزه 

اوربیتالی و با استتتااده از نظریه ی تابع چگالی هیبریدی و 

های بازستازی  تر مکانیتتهبه بررستی دریق  COHPآنالیز 

 .[12،15]های شیییایی پرداخه اند سطح و برهه کنا 

های  هدف از ای  پآوها، بررستی ابتدا به ستاک  ویآگی 

گیری  ستریو  با بهرهتتیدالکترونی و نوری ترکید دی اک

پتتانتتتتیتل  ( و روش شتتتبتهDFTی تتابع چگتالی )از نظریته

استته. محاستتبات با استتتااده از کد محاستتباتی کوانتو   

و در چتارچو  محتاستتتبتات خودستتتازگتار   استتتحرستتتو

(PwScf ان ا  شتتتد. برای توصتتتی )تر پتانتتتتیل  ا دریق

مو تتت ی-تبتادلی تقریتد چگتالی  از دو   هیبتتتتتگی، 

(LDA)  یافتهو شید ت ییه (GGA)  .استااده شد 

 

 روش انجام محاسبات -2

در ای  پآوها، خواص الکترونی و  نوری دی اکتتتتیتد  

ستتریو  در چارچو  نظریت تاب ی چگالی و با استتتااده از  

گرفته.    مورد بررستتتی ررار  GGAو    LDA  دو تقریتد

ان ا    افزاری کوانتو  استحرستوکلیه محاستبات در بتتتت نر 

ستتازی، انرژی جنبشتتی رطع برابر شتتد. پ  از فرایند بهینه

بدستتته    GGAو  LDAبرای هر دو تقرید   Ry80 با 

2 Vigneselvan 
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بتا استتتتاتاده از   1گیری در منطقته اول بریلون  آمتد. انتگرال

ان ا  شتتتدق نقاب   kیک شتتتبکه یکنواخه از نقاب ویآه  

تتقتریتتد    7×7×7و    k10×10×10ویتآه   و   GGAبترای 

LDA  ستتازی  ستتازی شتتد. در فرایند بهینهبه ترتید بهینه

 Ry  10-8هندستی ستاختار، م یار هیگرایی برای انرژی  

اته بر هر  نیروی وارد  برای  مقتدار  و   ،Ry/Bohr  10-3 

   اخیال شد.

 

 تجزیه و تحلیل نتایج -3

ستتتازی پتارامترهتای شتتتبکته  در ای  مطتال ته، پ  از بهینته

بلوری و ستتتایر متهیرهای محتاستتتبتاتی با استتتتاتاده از کد  

الکترونی و نوری ترکیتد   استتتحرستتتو، خواص  کوانتو  

اکتتتید ستتریو  مورد تحلیل ررار گرفه. در مطال ات  دی

ابزاری  حتالته جتامتد، نیودارهتای انرژی برحتتتتد ح ه،  

بته   پتایته  پتارامترهتای ترمودینتامیکی  کلیتدی برای ت یی  

ستتازی که شتتامل  روند. نتای  محاستتبات بهینهشتتیار می

ت تادلی، متدول ح یی و  تتتریتد تراکه پتییری  ح ه 

ارانه شتتتده استتته. در گا  ب د و با  1استتته، در جدول 

استتااده از پارامترهای بهینه شتده، خواص الکترونی شتامل  

چگالی حا ت محاستبه گردید. ستاختار   ستاختار نواری و

نواری م یاری ت یی  کننده برای تشتلی  رفتار رستانایی  

و خواص الکترونی مواد استتته. مواد نتارستتتانتا از گتاف 

نواری وستتتیع برخوردار و فتارتد نوار نییته پر هتتتتتنتد، در  

ای استه که  ها، اندازه گاف به گونهرستانانیهحالی که در  

هتا بته نوار هتدایته،  برانگیلتگی حرارتی الکترونامکتان  

شود. در ساختار دی اکتید  حتی در دمای اتا ، فراهه می

اتلا    انرژی  از  بته محتدوده ای  نواری  ستتتریو ، گتاف 

شتتتود که فارد ترازهای م از استتته. ستتتاختار نواری  می

 1محاستبه شتده ی ترکید دی اکتتید ستریو  در شتکل  

 
1 Brillouin-zone integrations 

 100فه با استتتااده از آورده شتتده استته. محاستتبات مربو

در منطقته اول بریلون  و بتا م یتار هیگرایی انرژی    kنقطته  

ان ا  شتد. براستا  محاستبات ان ا    Ry  10-8به مقدار 

، نوار انرژی تراز فرمی را رطع نیی  LDAشتده با تقرید  

برای دی    نیه رستاناییکند که ای  امر نشتان دهنده ماهیه  

از     ید در نقطتاکتتتید ستتریو  استته. هیسنی  ای  ترک

گاف نواری متتقیه برخوردار اسه. مقدار گاف محاسبه  

به دسته    eV  5/5در ای  پآوها   LDAشتده با تقرید  

  eVآمد. مقدار گاف انرژی بدسه آمده از نتای  ت ربی 

، اما در مقایته با دیگر محاسبات نظری که  [16]اسه  2/3

بینی  را پیا    eV 0/6 تا  eV  2/3هایی در محدوده  گاف

م قول و رتابتل دفتاخی ررار  در جتا،  [17]  انتدکرده یگتاه 

گیرد. ای  هیلوانی بته صتتتورت کلی، رتابلیته تقریتد  می

LDA    در توصتتیا کیای خواص الکترونی ای  ترکید

کنتد. در حتالی کته، نتتای  حتاصتتتل از تقریتد  را تتاییتد می

GGA   برای ترکید دی اکتید سریو  هیچ گاف نواری

دهتد نوارهتای انرژی از تراز  بتدستتته نیتامتد کته نشتتتان می

  رستتتانتایی نیهکننتد. ای  رفتتار کته بتا متاهیته  فرمی خبور می

شتتناخته شتتده دی اکتتتید ستتریو  در تناره استته، به  

مورد استتااده در    GGAدهد که تقرید  و تو  نشتان می

ای  محاستتبات، در ت یی  دریق ستتاختار نواری و مور یه  

انرژی فرمی برای ستاختار دی اکتتید ستریو  ناتوان بوده  

را در ای  زمینه آشتکار    LDAو برتری چشتیگیر تقرید  

 سازد.می
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و  GGAبا دو تقریب )الف(  2CeOساختارنواری  .1شکل

 LDA)ب(

مقادیر بهینه شده ثابت شبکه، مدول حجمی   pKa: 1جدول 

   و مشتق آن برای ترکیب دی اکسید سریوم.

 پارامترهای

 شبکه 

GGA LDA 

a (Å) 78/5 35/5 

B0 (GP) 3/114 5/203 

B0' 22/4 89/4 

 

( الکترونی  حا ت  حالهDOSچگالی  توزیع  های  (، 

بازه  در  م از  توصیا  کوانتومی  را  ملتلا  انرژی  های 

تحلیل کیی گافمی برای  مناسبی  ابزار  و  و  کند  نواری 

اربیتال فراهه  سهه  ماده  الکترونی  ساختار  در  اتیی  های 

برای می شده  محاسبه  حا ت  نیودارهای چگالی  آورد. 

نشان داده شده اسه. در ای     2دی اکتید سریو  در شکل  

از فرمی به خنوان مرجع انرژی در نظر گرفته  نیودارها، تر

چی  خیودی مشل  گردیده اسه. مقایته  شده و با خش

شکل   نواری  ساختارهای  با  نیودارها  ای   ،  1کیای 

یک گاف انرژی    LDAهیلوانی کامل دارد. در تقرید  

می مشاهده  فرمی  تراز  در  در  وا ح  که  حالی  در  شود، 

تراز فرمی مقداری غیر  ، چگالی حا ت در  GGAتقرید  

فلزی   و  تراز  ای   از  نوارها  خبور  از  نشان  دارند که  صار 

بودن ظاهری ساختار در ای  تقرید اسه که مهایر نتای  

تقرید سایر  با  دیگر  محاسبات  تقرید  ت ربی  مثل  ها 

LDA   .اسه 

 

 
با استفاده از تقریب   2CeOچگالی حالات برای  .2شکل

 LDAو )ب( GGAهای )الف( 
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پاست  نوری ترکید دی اکتتید ستریو  از فریق محاستبه  

𝜺(𝝎)تتابع دی الکتریتک ملتلش   = 𝜺𝟏(𝝎) + 𝒊𝜺𝟐(𝝎) 

( ( کته  𝜺𝟏(𝝎)مورد مطتال ته ررار گرفته. بلا حقیقی 

رتطتبتا  متوهتومتی  بتیتتانتگتر  بتلتا  و  استتتته  متتاده  پتتییتری 

(𝜺𝟐(𝝎) )  که جی  نوری را توصتیا می کند، به ترتید

 3اند. تحلیل شتتکل  نشتتان داده شتتده  4و  3های  در شتتکل

دهتد کته مقتدار دتابته دی الکتریتک استتتتتاتیتک  نشتتتان می

(𝜺𝟏(𝟎) )  در هر دو  تقریدLDA    وGGA   4-5در بازه 

 𝜺𝟏، منحنی    eV 4 ررار دارد. بتا افزایا انرژی تتا حتدود

 eV  12-8روند کاهشتی نشتان داده و در محدوده انرژی 

به مقادیر منای می رستد که نشتان دهنده تهییر رفتار نوری  

، گاف نوری  4ماده در ای  ناحیه از فیا اسه. در شکل  

شتاهده ماده به و تو  رابل تشتلی  استه. هیانطور که م

گاف نوری را   GGAو   LDAمی شتتود هر دو تقرید  

مقتتادیر  پیا   eV  7/2در حتتدود   بتتا  کتته  می کننتتد  بینی 

ت ربی گزارش شتتتده برای ای  ترکیتد هیلوانی خوبی  

-eV6  های حدود. رله اصتلی جی  در انرژی[16]دارد

وارع شتتتده استتته کته مربوب بته مهیتری  گتیارهتای    5

های تانتتتور دی  اهالکترونی در ماده استته. بررستتی مول

( نشتان می 𝜺𝒛𝒛،𝜺𝒚𝒚  ،𝜺𝒙𝒙) الکتریک در جهات ملتلا

وتو  برخوردار  دهتد کته ای  ترکیتد از خواص نوری ایز

توان به ای  صتورت تو تیح داد که  می  استه. خله آن ذا

مولاتتهمنحنی بتته  مربوب  برهتتای  ملتلا  منطبق  هتتای  هه 

اکتتتتید   هتتتتتند. ای  نتی ه با ستتتاختار بلوری متقارن دی

 سریو  نیز سازگاری کامل دارد.

 

 
نمودارهای بخش حقیقی تابع دی الکتریک   .3شکل

و   GGAمحاسبه شده با تقریب های )الف(  2CeOبرای 

 LDA)ب(

 

 



 هشتاد ( شماره 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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نمودارهای بخش موهومی تابع دی الکتریک   .4شکل

و   GGAهای )الف(محاسبه شده با تقریب 2CeOبرای 

 LDA)ب(

هتای نوری مهه، تتابع اتلاف انرژی  یکی دیگر از کییته

اسه که احتیال اتلاف انرژی توسش الکترون های نوری  

های موجود در ای  تابع که به  دهد. رلهاز ماده را نشتان می

نی م روف هتتتند، مربوب به برانگیلتگی  های پلاستیورله

الکترون  5هتا( هتتتتتنتد. شتتتکتل  هتا )پلاستتتیونجی ی 

نیودارهای اتلاف انرژی محاستتبه شتتده برای دی اکتتتید  

را نشتان    GGAو   LDAستریو  با استتااده از دو تقرید  

شتتتود،  مشتتتاهده می 5هیان فور که در شتتتکل   دهد.می

انرژی در راستتتتتاهتای   لته  یتک ر  zzو    xxفیا اتلاف 

شتده استه. در   ظاهر  eV  8/5پلاستیونی اصتلی در انرژی 

 چندی  رله مشتتاهده می شتتود که  yyمقابل، در راستتتای  

ررار دارد. ای  الگوی   eV7 آن در انرژی  تری  برجتتتتتته

هتای پلاستتتیونی در راستتتتتاهتای ملتلا، بته متاتاوت رلته

و و  رفتار ناهیتانگردی ماده را در مقیا  نوری تایید 

هتای پلاستتتیونی  نشتتتان از وجود برانگیلتگیکنتد و  می

دار در ساختار بلوری دی اکتید سریو  دارد. نتای   جهه

ای  الگوی    GGAو    LDAحتاصتتتل از هر دو تقریتد  

 کنند.کلی را به فور کیای تایید می

 
  2CeOنمودارهای تابع اتلاف انرژی  برای  .5شکل

 LDAو )ب( GGAهای )الف(محاسبه شده با تقریب

 

( 𝑛(𝜔)های نوری،  راید شکته ) برای تکییل تحلیل

 ( خاموشی  خاموشی  𝑘(𝜔)و  شدند.  رید  محاسبه   )

م یاری از میزان تض یا نور در هنگا  خبور از ماده اسه،  

در حالی که  رید شکته سرخه فاز نور در ماده را  

به خلا توصیا می   6. هیانطور که در شکل  کندنتبه 

می برای  مشاهده  صار  انرژی  در  شکته  شود،  رید 

تقرید    eV  2/2حدود    LDAتقرید   برای    GGAو 

بدسه آمده اسه. با افزایا انرژی، ای     eV  0/2حدود  

محدوده   در  و  داشته  خیومی  کاهشی  روند    eV رید 

می   10-8 مقدار خود  رفتار کاهشی  به حدارل  ای   رسد. 



 هشتاد ( شماره 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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( 𝜀1(𝜔)رفتار بلا حقیقی تابع دی الکتریک ) مشابه با  

دهد که  رید  نشان می  7اسه. نتای  محاسبات در شکل  

)زیر   نوری  گاف  ناحیه  در  مقادیر eV  7/2خاموشی   )

نزدیک به صار دارد که نشان از شاافیه ماده در ای  ناحیه  

سرخه   به  ای   رید  انرژی،  افزایا  با  دارد.  فیای 

محدوده در  و  یافته  می  eV8-5 افزایا  رله  که  به  رسد 

ها  ی  روی ماده اسه. مور یه ای  رلهمربوب به ناحیه ج

( الکتریک  دی  تابع  بلا حقیقی  که  نقافی  ( 𝜀1(𝜔)با 

 کند، مطابقه دارد.  مقادیر صار را فی می

 

 
محاسبه    2CeOنمودارهای ضریب شکست برای  .6شکل

 LDAو )ب(  GGAهای )الف( شده با تقریب

 

 
  2CeOنمودارهای ضریب خاموشی برای  .7شکل

 LDAو )ب( GGAمحاسبه شده با تقریب های )الف(

( که بیانگر سهه  انرژی بازتابیده از 𝑅(𝜔) رید بازتا  )

مورد  سطح   نوری  کییه  آخری   خنوان  به  اسه،  ماده 

بررسی ررار گرفه. ای  کییه ارتباب تنگاتنگی با بلا  

ای که مقدار منای  حقیقی تابع دی الکتریک داردق به گونه

𝜀1(𝜔)   بیشینه با  افهم یو   هیسنی   و  بازتا   های  های 

پیک  𝜀1(𝜔)ناگهانی   هیراه  با  بازتا   فیا  در  تیز  های 

شود،  رید  مشاهده می   8که در شکل   هتتند. هیانطور

)انرژی مرنی  و  فروسرخ  ناحیه  در  پایی (  بازتا   های 

حدود در  پایینی  نتبتا  مقدار   1/0-2/0  مقادیر  که  دارد 



 هشتاد ( شماره 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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سرخ و مرنی با افزایا انرژی  رید بازتا  در ناحیه فرو

متتقیه  می  5/0-6/0به محدوده   ارتباب  ای  رفتار،  رسد. 

و افزایا بازتا  سطح را به خوبی    𝜀1(𝜔)بی  مقادیر منای  

انرژی،  تایید می بیشتر  افزایا  با  ناحیه،  ای   از  کند. پ  

دهد. الگوی   رید بازتا  م ددا روند کاهشی نشان می

تقرید   دو  هر  در  بازتا   رفتار  رید  و   LDAکلی 

GGA دهد اگرچه ای  دو تقرید  مشابه اسه و نشان می

ها تااوت  رخی کییه بینی دریق مقادیر خددی بدر پیا  

ماده هیلوانی   نوری  رفتار  اما در توصیا کیای  دارند، 

 رابل ربولی دارند. 

 

 
محاسبه   2CeOنمودارهای ضریب بازتاب برای  .8شکل

 LDAو )ب( GGAشده با تقریب های )الف( 

 

 . نتیجه گیری4

و   الکترونی  پآوها، خواص  نوری ترکیتد دی  در ای  

( در چتارچو  نظریته ی تتابع  2CeOاکتتتتیتد ستتتریو  )

مورد    GGAو  LDAچگالی و با استتتااده از دوتقرید  

مطال ه ررار گرفه. پارامترهای محاستباتی از جیله انرژی  

( نتقتتاب  Ry  80رتطتع  و   )k  10×10×10    بترایGGA   و

بهینه ستازی شتدند. سح  محاسبات    LDAبرای     7×7×7

و نوری با استتتااده از ای  پارامترها    ستتاختاری، الکترونی

ان تا  شتتتدنتد. بررستتتی خواص الکترونی نشتتتان داد کته  

( مو تتت ی  بتا پیا LDAتقریتد چگتالی  گتاف (  بینی 

بهتری بتا داده  5/5نواری   هتای  الکترون ولته، هیلوانی 

  GGAت ربی و نظری موجود دارد. در مقتابتل، تقریتد  

بینی کند که نشتان نتوانتته گاف نواری وا تحی را پیا 

از محدودیه ای  تقرید در توصتتیا ستتاختار الکترونی  

دی اکتتتید ستتریو  دارد. در خواص نوری دی اکتتتید  

ستریو  توابع دی الکتریک،  ترید شتکتته، خاموشتی،  

ررار   و مورد تحلیتل  انرژی محتاستتتبته  بتازتتا  و اتلاف 

ر بلا موهومی تتابع گرفتنتد. گتاف نوری از روی نیودا

بدسه آمد که با مقادیر گزارش    eV 7/2دی الکتریک،  



 هشتاد ( شماره 1404دنیای نانو، سال بیست و یکم )
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شتده در مطال ات پیشتی  مطابقه دارد. هیسنی ، بررستی  

ها نشتتان داد که ای  ترکید در راستتتاهای ملتلا، رفتار  

دهتد، بته فوری کته در  نتاهیتتتتانگرد از خود نشتتتان می

ار  رفت  yy رفتار مشتابه و در راستتای   zzو  xxراستتاهای  

متااوتی مشتاهده شتد. مقدار  ترید شتکتته استتاتیک نیز  

  yyو در راستتتتای    88/1حدود   zzو    xxدر راستتتتاهای  

محاستبه شتد. در م یو  نتای  ای  مطال ه بر  1/  65حدود 

اهییته انتلتا  تقریتد منتاستتتد در محتاستتتبتات مبتنی بر 

دهتد کته  نظریته ی تتابع چگتالی تتاکیتد دارد و نشتتتان می

، رتابلیته بهتری در  GGAه بتا  در مقتایتتتت   LDAتقریتد  

پیا بینی خواص الکترونی و نوری دی اکتتتید ستتریو  

های  دارد. هیسنی ، تطابق کلی نتای  بدسته آمده با داده

ت ربی و کارهای محاستباتی پیشتی ، صتحه محاستبات را  

 کند.   در ای  تحقیق تایید می

 

 تعارض در منافع. 5

را   منتتاف ی  در  ت تتار   هیسگونتته  اخلا   نویتتتتنتتدگتتان 

 اند.نکرده
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   Abstract 
) were 2In this research, the electronic and optical properties of cerium dioxide (CeO

investigated by employing the pseudopotential method within the framework of density 

functional theory and using the Quantum ESPRESSO computational code under charge 

conservation, and within the two exchange-correlation approximations of LDA and 

GGA. In the first stage, the structure of cerium dioxide was simulated, and then the 

structural optimization and precise calculation of the properties of this compound were 

performed. In the section on electronic properties, the obtained results were compared 

with the data reported in previous studies, and it was demonstrated that the Local 

Density Approximation (LDA) has the closest agreement with the experimental and 

theoretical values. The band gap, band structure, and density of states were calculated 

and analyzed. The LDA approximation showed the band gap value to be 2.5 eV, 

whereas the Generalized Gradient Approximation (GGA), due to the overlap of energy 

levels with the Fermi level, was not able to determine the band gap precisely and did 

not present a specific gap. In the part of optical properties, the real and imaginary parts 

of the dielectric function were investigated, and based on them, the extinction, 

refraction, and reflection coefficients were extracted. Also, the energy loss spectrum 

was determined, which showed the optical gap of this compound to be 2.7 eV.    

Keywords: Quantum ESPRESSO Code, Density Functional Theory, GGA 

Approximation, LDA Approximation, Cerium Dioxide 
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