
 2، شماره 41جلد                                                                                                              نشريه علوم دانشگاه خوارزمی

1313 تابستان 

751 

 

سولفید  و مکانیکی اپتیکی ،الکترونی ،ساختاری های ویژگیبررسی 
 استرانسیوم با استفاده از روش شبه پتانسیل

 

صالحیحمداله 
*

گروه فیزيک،  د چمران،یدانشگاه شه؛ نژاد توکلیبهاره ، 
 

اهواز
 
  

 

 دهیچك

شده بررسی فاز کلريدسديم  سولفید استرانسیوم در کشسانی واپتیکی ، الکترونی ،در اين مقاله خواص ساختاری

  افزار تابعی چگالی و با استفاده از نرم ۀدر چارچوب نظري بارپايستهمحاسبات با استفاده از روش شبه پتانسیل  . است

نیت بی ابی
1

گاف  .محاسبه شده است الکترون ولت 04الکتريک برای تابش تا حدود  تابع دی. صورت گرفته است 

 .دارد یخوب یسازگار وجودم یها گر دادهيكه با د استالكترون ولت  0133/2 (X-Γ) یدست آمده درراستا به ینوار

 

 قدمهم

)سولفیداسترانسیوم )SrSکه از ترکیبات گروهII-VI  صورت پودر سفید يا خاکستری رنگی است  است، به

شدت ها بهاين ماده با اسید .کندمی زادآ S 2Hمقدار کمی گاز در هوای مرطوب به ای در آب حل وکه تا اندازه

 نظر های مهمی ازکاربرد سولفید استرانسیوم .[1] شودمی نتیجه گاز سولفید آزاد در و دهدمی واکنش

تواند آن می ، دارد وآلیاژLEDالکترولومینسانس  ۀکاتدی بازده بالا و لاي ۀاز جمله فسفر اشع، تکنولوژيکی

 که سولفید دهدنشان می X ۀهای پراش اشعآزمايش .[0]، [3]، [2] شودک استفاده فوتوولتايیعنوان وسايل  به

 ساختار های يونی است ودارای پیوند، نواری پهن استگاف  با استرانسیوم درشرايط معمولی يک نیم رسانا

 [.6]، [5] نشان داده شده است الف 1 شکل ، که دردارد (m3FM) گروه فضايی با  (NaCl)مکعبی

اين  شود،بلور میمت B)1) ساختار دمای معمولی در يونی پوسته بسته مهم است که در یترکیبلفیداسترانسیوم سو

ای از اين تحقیقات گسترده بر بنا .مغناطیسی دارد-الکترولومینسنت و وسايل اپتیکی مانندماده کاربردهای مهمی 

 .روی اين ماده صورت گرفته است [13]، [12]، [11]، [14]، [1]، [8] نظریهم  یتعداد و [7] نظر تجربی

 در اين مقاله، .دهندانجام می ب 1 شکل B)2) کلريدسزيم با افزايش فشار، اين ترکیبات يک گذار فاز به ساختار

 پارامترهای ساختاری؛ ساختار نوارهای انرژی و ويژگی های اپتیکی  و مکانیکی سولفید استرانسیوم در ساختار

1B  نظريۀ تابعی چگالیبا استفاده از( )DFT شود میبررسی  نیت بی ابی افزارو نرم.  

 

 پتانسیل، نظريۀ تابعی چگالی، سولفید استرانسیوم ها، چگالی ابر الکترونی، شبهچگالی حالت: یدیكل یها واژه

 3/4/13پذيرش                     6/5/12دريافت 

*
 salehi_h@scu.ac.ir نویسنده مسئول         
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 سولفید استرانسیوم CsClساختار  (ب                    سولفید استرانسیوم NaClساختار  (الف. 7شکل

 

 یروش محاسبات

انجام  نیت بی ابی کد محاسباتی با و روش شبه پتانسیل امواج تخت فاده ازبا است ،DFTمحاسبات درچارچوب

تیترپید بستگی پتانسیل تبادلی هم از محاسبه یبرا .[6] شده است
1

اين روش از شبه  در .[10] استفاده شده است 

  های واربیتال رانسیوماست s5 ,d0p, 0s, 0 هایپتانسیل، اربیتال شبه در اين .استفاده شده است بارپايستهل یپتانس

p3s, 3 دست آوردن ساختار نواری محاسبات  هبرای ب .استفاده شده است های ظرفیتعنوان اربیتال سولفور را به

 .ريدبرگ انجام شده است 74و با انرژی قطع  12×12×12مونخورست  ۀبرای شبکنقطه خاص  04یازا به

 

 نتایج و بحث

 ساختاری یپارامترها (الف

 V0تعادلی های مختلف حول حجم برای حجمکل  یها، انرژیSrSحالت پايه یژگيو ۀمحاسب منظوربه

برای مشخص کردن خصوصیات  حالت مورناگان ۀشده با معادلهای کلی محاسبهانرژی .شود یوردش داده م

ن ياز ا یكيشوند كه  یم برازش داده 'B آن و مشتقB  حجمی، مدول a0تعادلی ۀثابت شبک مانندحالت پايه 

  های تعادلی محاسبه شدهپارامتر. استداده شدهنشان  2درشکل B(NaCl ) 1 نمودارها برای اين ترکیب در فاز

دست شود که نتايج بهين جدول مشاهده میاز ا اندشده آورده 1 در جدولگران يج ديه با نتاهمرا 1B برای ساختار

 .پتانسیل سازگاری خوبی با ديگر نتايج دارد آمده از روش شبه

 
 قراردادی ۀحجم یاختنمودارانرژی کل بر  حسب . 2شکل 

1. Teter Pade 
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 اندیگر ار حاضر و مقایسه با نتایجهای ساختاری محاسبه شده در کپارامتر. 7جدول 

 کمیات محاسبه شده کار حاضر کار حاضر نکاردیگرا کاردیگران

  GGA LDA [7] تجربی [15، 1] نظری

774/5 ، 476/6 420/6 46/6 140/5 
0

 

درصد خطا نسبت به مقدار  17/1 51/4-  86/4،  2/0

 تجربی

42/08،  48/56 65/50 672/55 037/51 ( )V A
3

0
 

درصد خطا نسبت به مقدار  81/5 87/1-  6/2   ،2/12

 تجربی

07، 62 58 2/05 2/58  GPaB 

درصد خطا نسبت به مقدار  17/4 60-  8/6 ،18

 تجربی

11/0  -34/5 07/0 B 

276/21،121/16 201/17 
120/22 182/17 

 تراکم پذيری

(1-(GPa)3-14×Kv) 

درصد خطا نسبت به مقدار  302/4 32/28-  0/23،05/6

 تجربی

 ساختار نواری(ب

گاف انرژی  ۀتوان اطلاعاتی در مورد ماهیت بلور از لحاظ فلز يا غیرفلز بودن، اندازاز ساختار نواری می

ساختار . دست آورد توان بهخواص ديگر را می در صورت وجود و نوع آن از لحاظ مستقیم ياغیرمستقیم بودن و

در اين . شده استداده  نشان 3 در شکلراستای خطوط تقارنی در  1Bفازرانسیوم در نواری سولفید است

عنوان مبدأ مختصات و مقیاس  در اين شکل انرژی فرمی به .نقطه خاص استفاده شده است 12محاسبات از 

خطوط پر برای نشان دادن نوارهای انرژی بدون در نظر  3 در شکل .استانرژی بر حسب الکترون ولت 

چین برای نشان دادن نوارهای انرژی با در نظر گرفتن اثر  مدار و خطوط نقطه -شدگی اسپین تن اثر جفتگرف

که در شکل پیداست نوارهای انرژی تراز فرمی را قطع نکرده و  چنان. اندمدار استفاده شده-شدگی اسپین جفت

دست آمده با ديگر نتايج نتايج به. است الکترون ولت 01/2 ۀبه انداز( XΓ-)دارای يک گاف غیرمستقیم بین نقاط 

اساساً . انجام شده است GGAو  LDAمحاسبات با استفاده از تقريب . آورده شده است 2مقايسه در جدول  برای

 DFTذاتی از  ای هاين جنب. شوندتر از مقدار واقعی تخمین زده می های انرژی در محاسبات اصول اولیه کمگاف

طور کیفی در بهGGA(LDA ) به هرحال ساختار نواری الکترونی محاسبه شده با استفاده از تقريب . است

 .استتوافق کامل با نتايج تجربی است، از جمله موارد منطبق ترتیب سطوح انرژی و شکل نوارها 

قترار ( 3X)وم در استرانستی d0و تته نتوار رستانش ( 15Γ)در  Pگاف انرژی بین بالای نوار ظرفیتت ستولفور 

چته در ايتن  آن. انتدها در نقاط تقتارنی منطقتۀ بريلتوکن کتاهش يافتته نشتان داده شتدهترين گاف مهم 2در جدول  .دارد

مطابقتت . تر استتتقريب شیب تعمیم يافته به نتايج تجربی نزديک که محاسبات با استفاده از جدول مشهود است اين

توانتتد دلیلتتی بتتر درستتتی نشتتان داده شتتده استتت، متتی 0کلتتی کتته در شتتکل  هتتایايتتن نمتتودار بتتا منحنتتی چگتتالی حالتتت

 .محاسبات انجام شده است
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 x-Γو سمت چپ قسمتی از ساختار نواری در راستای ساختار نواری سولفید استرانسیوم سمت راست . 3شکل 

 موجود نتایج دیگر  و مقایسه با  در این کار  SrSگاف نواری ترکیب  .2جدول 

 هاچگالی حالت( ج

ترکیب  های کلیچگالی حالت 0در شکل . است یف انرژیط ها در ع الكترونيگر توز انیها ب حالت یچگال    

در قسمت گاف هیچ اربیتالی . انتخاب شده است الکترون ولت 14تا  -04انرژی از  ۀگستر .نشان داده شده است

خطوط پر برای نشان دادن . دست آمده از ساختار نواری استشود و مقدار آن منطبق با مقدار گاف بهديده نمی

چین برای نشان دادن چگالی  مدار و خطوط نقطه -در نظر گرفتن اثر جفت شدگی اسپینها بدون چگالی حالت

عنوان صفر مبدأ انتخاب  انرژی فرمی به. اندمدار استفاده شده -ها با در نظر گرفتن اثر جفت شدگی اسپینحالت

باريک در  ۀسیوم قلاستران s0 حالت. نشان داده شده است ب 0های تصوير شده در شکل چگالی حالت .شده است

. است 3ترين انرژی در شکل  اين نوار منطبق با پايین .زير تراز فرمی دارد الکترون ولت 33انرژی حدود 

 مربوط به آن زياد و در حدود اين چگالی حالت بر دهد اين نوار تخت است، بناساختار نواری نشان می که چنان

(State/ev)136 ت ساختار بعدی ناشی از حال. استp0  ولت الکترون 6/15تا  0استرانسیوم است و در اطراف 

مدار در -اثر اسپین. اندپوشانی کرده است که با هم هم 3اين حالت منطبق با سه نوار در شکل . قرار گرفته است

رود و نوار پايینی تبهگنی دوگانه و بین می تبهگنی دو نوار از سه نوار از Γدر نقطۀ. است گیر چشماين نوار 

در نقاط ديگر تبهگنی . است الکترون ولت Γ ،2/1مقدار شکافتگی در نقطۀ . نوار بالايی تبهگنی چهارگانه دارد

 (برحسب الکترون ولت)گاف نواری مستقیم (برحسب الکترون ولت)گاف نواری غیر مستقیم

W   -Γ L   -Γ X  -Γ L   - L X  - X Γ - Γ  

76053/0 21243/5 1528/2 51/6 64/2 6836/3 LDA)) نتايج کارحاضر 

86125/0 32310/5 0133/2 36/6 211/2 55/3  (GGA)نتايج کارحاضر 

 -[12]30/5 

[1]12/6 

[7]58/2 

[12]51/2 

[1]56/2 

[7]34/2 

[12]36/6 

[1 ]31/7 

[7]44/5 

[12]58/2 

[1]85/2 

[7]78/2 

[12]58/3

[ 1]  ؛

58/3  

[7]51/3 

 نتايج کار ديگران

 تجربی [5] 321/5 761/0-  32/0- - 
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ساختار بعدی . است الکترون ولت 1/1رود و مقدار شکافتگی ناشی از اين اثر حدوداز بین می p0سه نوار 

اين حالت نوار پايین . دارای قله است تالکترون ول 1/1اين حالت در اطراف . سولفور است s3 حالت متعلق به

 Γاست که ناشی از روابط پاشندگی در نقاط  الکترون ولت 1پهنای نوار حدود . دهدنشان می 3بعدی را در شکل 

و سطح فرمی قرار گرفته است، مربوط به سه نوار ظرفیت  الکترون ولت -7/2تر که بینساختار پهن. است Lو 

طور  شود که درست در زير سطح فرمی نوارها بههای جزکی مشخص میحالت از چگالی. است 3در شکل 

و دو نوار از   Γ ۀمدار سه نوار در نقط -شدگی اسپیندر نبود اثر جفت .سولفور است p3عمده ناشی از حالت 

نی تبهگنی و در بقیۀ نقاط تقار Γ مدار تبهگنی دو نوار را در نقطۀ -اثر اسپین. تبهگن هستند  Xسه نوار در نقطۀ

الکترون  X 45/4و در نقطۀ الکترون ولت 43/4اندازۀ  به Γ شکافتگی در نقطۀمقدار . بردنوار را از بین میسه 

طور عمده شامل اند و بهگسترده شده الکترون ولت 5/12در بالای سطح فرمی نوارها تا حدود . است ولت

 مدار باعث کاهش گاف به اندازۀ -شدگی اسپین تاثر جف .سولفور است d3 و p3استرانسیوم و  d0های  حالت

 .شود می الکترون ولت 13/2

 

 

 

 

 

 (ب)                                                        (الف)

با ( خط نقطه چین)مدار و  -بدون در نظر گرفتن جفت شدگی اسپین( خط پر)های کلی چگالی حالت( الف .4شکل 

 نمک طعام های تصویر شده سولفید استرانسیوم در ساختار چگالی حالت( ب ،مدار -سپین در نظر گرفتن اثر ا

 چگالی ابر الکترونی (د

احتمال يافتن الکترون در هر . دهدها را نشان میتوزيع بار در اطراف اتم ۀچگالی ابر الکترونی در واقع نحو

تر  ای که ابر الکترونی غلیظاين احتمال در ناحیه. تمعین متناسب با چگالی ابر الکترونی در آن ناحیه اس ۀناحی

. ها را تشخیص دادتوان نوع پیوند بین آنها میمیزان توزيع بار در اطراف اتم با توجه به. استتر  باشد، بیش

ن تری را نشاتر الکترون بین دو اتم پیوند ضعیف قوی بودن پیوند و تراکم کم ۀها نشان دهندتراکم زياد بین اتم

خطوط نشان . نشان داده شده است 5 در شکل NaClدر ساختارSrSچگالی ابر الکترونی ترکیب . دهدمی

) تغییر چگالی بین دو ناحیه به مقدار. ندهستچگالی ثابت  ۀدهند
3

electron/bohr)41/4 چگالی ابر . است

که در شکل  چنان. سم شده استر ب 5 در شکل 114 ۀو در صفح الف 5 کلدر ش 144 ۀالکترونی در صفح

وجود دارد که ناشی از هیبريدشدگی  Sو  Srمشخص است تراکم کمی از ابرالکترونی در بین دو يون 

اين پیوندها علاوه بر خاصیت يونی خاصیت  بر بنا .سولفور است d3 و p3استرانسیوم و  d0های  اربیتال

شعاع يونی . دارندکووالانسی نیز 
2-

 S  تر از شعاع يونی کمی بیش
2+

Sr  است . 
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 (ب)                 (                                    الف)                   

 (771(  )ب)، (711) (الف)ۀ چگالی ابر الکترونی سولفید استرانسیوم در صفح .5شکل 

 خصوصیات اپتیکی( ر

. شود داده می ماکسول معادلات باکنش ماده با تابش الکترومغناطیس  یکی، برهماز نقطه نظر ماکروسکوپ

الکتريک، ثابت دی مانندماده،  ۀهای مشخصصورت ثابتخصوصیات اپتیکی ماده بر اساس معادلات ماکسول به

کانس تغییر ها ثابت نیستند زيرا با فردر حقیقت آن)شوند، میرسانندگی الکتريکی بیان تراوايی مغناطیسی و 

 ε(ω)الکتريک مختلط الکتريک يا تابع دیتوان ثابت دینظر فیزيکی، برای توصیف جامد میاز نقطه(. کنند می

ترين توابع پاسخ در فیزيک حالت جامد هستند زيرا با استفاده الکتريک و رسانندگی مهمتوابع دی. کار بردرا به

ت اپتیکی ماده، رسانندگی الکتريکی و کاربردهای تکنولوژيکی بسیاری را تعیین توان خصوصیاها میاز آن

ساير . های الکترونی باشدبرانگیختگی بررسیترين وسیله برای علاوه بر اين، طیف اپتیکی شايد گسترده. کرد

الکتريک با استفاده از تابع دی... از جمله ضريب شکست، ضريب خاموشی، ضريب جذب و های اپتیکیويژگی

 .آينددست می به

شود و از گیری می های بالاتر اندازهتا انرژی gEهای تجربی معمولاً طیف بازتاب از در پژوهش

εدست آوردن روابط کرامرز کرونیگ برای به (ω)1  و يا( ) 2  ياn(ω) وk(ω)   ازR(ω) شوداستفاده می. 

 الکتریکتابع دی

 :[15]شود صورت بیان میدينالکتريک ببا استفاده از روابط کرامرز کرونیگ، فرم تابع دی 

| | | |i j j ii j

i

i je e i j

p pf fe
f

m m E E i

 

  

   
  

  

 
   

     
 

2

2

1
            (1)   

عدد اشغال و  ifکه در آن  0 ۀ اندازه حرکتيک ضريب میرايی کوچک است و عناصر ماتريسی مؤلفp ،

حقیقی و يک  سهمتوان ناشی از يک الکتريک را میسهم تابع دی. متناسب با گذار بین حالت اولیه و نهايی هستند

 [.15]موهومی نوشت سهم 

     ˆ i      1 2                                     (2)  
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)توابع  ) 1و( ) 2  محاسبه شدهSrSدر فاز (1B )پارامترهای  ۀمحاسب. داده شده است 6در شکل

)ها در ساختار بهتر قله ۀبرای مشاهد. انجام شده است الکترون ولت 50 تا صفر انرژی ۀاپتیکی در باز ) 2 ،

سانگرد است، نتايج برای  که ساختار مکعبی، همدلیل آنبه. قرار داديم الکترون ولت 04صفرتا  انرژی را از بازۀ

: توان سه ناحیه را بر حسب انرژی بررسی کردالکتريک میدر بررسی تابع دی .سان است هر سه راستا يک

نشان داده  ب 6 که در شکل چنان. الکترون ولت 24-34سوم  ۀناحی و 14-24دوم ۀناحی ،14صفرتا اول ۀناحی

دست آمده منطبق است و اولین که با گاف به شودشروع می الکترون ولت 15/2حدود شده است، شروع جذب از

بین نتايج  (الکترون ولت 17-5) های کمانرژی ۀدر محدود. قرار دارد  الکترون ولت  21/6 در حدود ۀقل

با افزايش انرژی سازگاری خوبی برای تصوير کلی . ه و نتايج تجربی سازگاری خوبی وجود داردمحاسبه شد

 .ها بر هم منطبق نیستطیف وجود دارد اما مکان قله

  
 الکتریک ترکیبموهومی تابع دی سهمالکتریک و سمت راست حقیقی تابع دی سهم سمت چپ .6شکل 

SrS کلرید سدیم در ساختار  

  Lتقارنی  ۀاين قله ناشی از گذار در نقط. دهدرخ میp3  Sو d0  Srهای علت گذار بین حالتبه اولین قله

 ۀتری در محدود های کوچکباعث بوجود آمدن قله s3 Sو d0  Srهای گذار بین حالت. است 1به  8از نوار 

ترتیب اند، بهقرارگرفته10 الکترون ولت /61و  51/11  ها که درشود، اين قلهمی الکترون ولت 24-14انرژی

 در. است 16به  8و از نوار  ᴧو گذار در مسیر تقارنی  15به  8از نوار  Δمربوط به گذار در مسیر تقارنی 

ای از رسد نتیجهنظر میوجود دارد که به الکترون ولت 34-24انرژی  ۀتری در محدودهای برجستهکه قلهحالی

قرار  الکترون ولت 38/22 انرژی  که در بازۀ اولین قله در اين. استاسترانسیوم   p3و  d0های حالتگذار بین 

از  L-W  ،W-Xو در مسیر تقارنی  12به نوار  3-1، از نوارΔگرفته است، ناشی از گذار در مسیر تقارنی 

 .است 14-12به نوار 1-3نوار

)الکتريکحقیقی تابع دیسهم نتايج برای  ) 1 های اصلی به اين مکان  قله. داده شده است ب 6 در شکل

): صورت هستند ) 1 الکترون  8/7و 7/0انرژی  ۀدارد، سپس در فاصل الکترون ولت 61/2اصلی در  ۀقل

و سپس با شیبی  رسدمی الکترون ولت 07/1در ای يابد، سپس منفی شده و به کمینه، با شیب تند کاهش میولت

قرار گرفته است و با افزايش  الکترون ولت 51/23اصلی ديگر در  ۀکمین. يابدآرام به سمت صفر افزايش می

)تابع . يابدانرژی به آرامی به سمت صفر افزايش می ) 1 در سه الکترون ولت 14-24انرژی  ۀدر باز ،
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، 7/20، در سه انرژی الکترون ولت 24-34انرژی  ۀو در باز لتالکترون و 35/15و  55/13، 2/11انرژی 

)ترين مقدار مهم .دهداز مثبت به منفی تغییر علامت می الکترون ولت 8/27و  87/25 ) 1  حد فرکانس صفر

1 جذر  .به گاف نواری بستگی دارد الکتريک استاتیک است و به مقدار زيادالکترونی ثابت دی سهماست که  0

1الکتريک در فرکانس صفرمقدار حقیقی تابع دی  [. 16] دهد، ضريب شکست استاتیک را می0

   Ren    10 0                                         (3)  

1الکتريکثابت دی ۀنتايج محاسب 3 در جدول )nو ضريب شکست استاتیک 0  های موجود ديگر دادهبا  0(

 . مقايسه شده است

 NaClآن با نتایج دیگران در فاز  ۀالکتریک استاتیک محاسبه شده و مقایس ثابت دی .3 جدول  
 نظری [17]تجربی کار حاضر 

n( )0 3/2 422/2 [18]21/2،         [11]47/2 

ε( )0 31/5 41/0 [18]28/5 ، [11]3/0 

 ضریب شکست و ضریب جذب 

برای انتشار و اتلاف موج  k(ω)و ضريب خاموشی n(ω) شاخص شکستمانند های اپتیکی ثابت   

 (ω). عکس دارد ۀبا ضريب خاموشی رابط روند و ضريب جذبکار میالکترومغناطیسی در ماده به

شود و درک آن آسان گیری می آسانی اندازه پارامتر بنیادی ماده نیست اما استفاده از آن مرسوم است، زيرا به

 3/2ضريب شکست استاتیک . نشان داده شده است 7 نمودار ضريب شکست و ضريب خاموشی در شکل .است

تر از ضريب خیلی کم n(ω)تغییرات ضريب شکست . خوانی دارد هم 3 با مقدار محاسبه شده در جدول است که

 .استk(ω)خاموشی 

 
نمودار سمت راست مربوط به ضریب خاموشی، نمودار سمت چپ مربوط به ضریب شکست ترکیب : 1شکل       

SrS  در ساختارNaCl   

، الکترون ولت 8/21تر از حدود  های بیشو در انرژی الکترون ولت 21تا  7/16تقريبی انرژی  ۀبازدر 

k(ω) n(ω)  مشخص شده است ضريب جذب  8که در شکل  چنانمنطبق با آن . ترکیب شفاف است 1

(ω) مشخص شده در  7که در شکل  چنان. رسدترين مقدار خود می های انرژی به کمنیز در اين  بازه

مقادير کوچکی دارد که به معنای نفوذ مقدار کمی  (ω)، الکترون ولت 21-23و  16-14های انرژی  فاصله

که دلیل ايننور در ماده است اما به    nk شودمی تر از طول موج در ماده میرا تی کماست، نور در مساف .

 .شودهای کم تر از گاف نواری، صفر میطیف مربوط به ضريب خاموشی در انرژی
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 SrSنمودار طیف ضریب جذب ترکیب  .1شکل 

دو ساختار در ضريب جذب ديده . شان داده شده استن 8در شکل  (ω)ضريب جذب وابسته به فرکانس 

بیشینه در ساختار اول در اطراف  . تر از ساختار اول است اع محاسبه شده در ساختار دوم بزرگارتف. شود می

 الکترون ولت 22/17تابع در  ۀکمین. هستند الکترون ولت 03/23و در ساختار دوم در  الکترون ولت 31/1

 .داردمقدار ناچیزی ( تر از گاف های کمانرژی)شفاف  ۀضريب جذب در ناحی. قرار گرفته است

   ضریب بازتاب

(کانکو و ديگران) طیف بازتاب محاسبه شده همراه با نتیجه تجربی موجود
1

. داده شده است 1 در شکل[ 15] 

ۀحد بالای بازتاب از رابط. دو حد مجانبی برای بازتاب وجود دارد








 
 

  

2
1
1

 ۀو حد پايین بازتاب از رابط 

 

 





 
 
  

2
0 1

0 1
مشخص شده است، حد بالای بازتاب به  1 که در شکل چنانبدين ترتیب [. 16] آيدیدست مبه 

در محاسبات ما وجود  الکترون ولت 5های تجربی در اطراف قله. کندمیل می 155/4صفر و حد پايین آن به 

طیف بازتاب محاسبه  اين در بر بنا. دانندها میها را مربوط به اکسیتونکانکو و همکاران پیدايش اين قله. ندارند

يک  الکترون ولت l=48/28در حالت میرايی کم، بازتاب کمی بالاتر از فرکانس طولی  .شده وجود ندارند

 .دهدهای ظرفیت را نشان میيک کاهش سريع در بازتاب نوسانات پلاسمای دسته جمعی الکترون. کمینه دارد

 
 NaClدر ساختار  SrSدگی ترکیب طیف مربوط به بازتابن: 1شکل 

قرارگرفته الکترون ولت  55/1بازتاب در  ۀبیشین. طیف جذب دو ساختار در طیف بازتاب وجود داردمانند 

الکترون  38/17رسد و در حدود میه مقدار بیشین 54%به  الکترون ولت 12شده در حدود بازتاب محاسبه. است

 شود که مکان آن یـافته و دارای قله مـزايش يـرورفتگی وجود دارد، سپس بازتاب افـازتاب يک فـدر طیف بولت 

1. Kaneko, Morimoto and Koda 
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مقدار تجربی  ۀاما مقادير محاسبه شده نزديک فرورفتگی و در قله به انداز. اختلاف جزکی با مقدار تجربی دارد

کنش الکترون فونون در دمای اتاق است که در محاسبات ما  شدگی است که ناشی از برهم اثر پهن علت آن. نیستند

های گاز اطراف آن، برای جذب سطحی مولکول SrSعلت فعالیت شیمیايی زياد سطح ترکیب  به. وارد نشده است

فتگی وجود دارد، سپس بازتاب افزايش يافته و دارای فرور هکانرژی نامعتبر است  ۀنتايج تجربی در اين محدود

)هايی که تابع دی الکتريک در انرژی .شود که مکان آن اختلاف جزکی با مقدار تجربی داردقله می ) 1 

الکترون  P=48/28)تر و نزديک به فرکانس پلاسما  های کمتر از صفر دارد، از جمله در انرژی مقداری کم

Tl( )ولت     )شود و بازتاب دارای قله استنور داخل بلور منتشر نمی. 

 تابع اتلاف

 ۀبلندترين قل. نشان داده شده است 14 الکتريک، در شکل موهومی تابع دی معکوس سهم  تابع اتلاف يعنی    

 انرژی. شوندپلاسما نامیده می ، فرکانسمنطبق با آن کانسنشان داده شده مربوط به نوسان پلاسما است و فر

 :[21]، [24]  با شود داده می پلاسما 

   g f gE  
2 2 2                                     (0)  

Imتتتابع اتتتلاف  1
 51/15 و 7/13، 42/11، در ستته انتترژی  الکتتترون ولتتت 14-24انتترژی  ۀدر بتتاز 

و  48/28، 87/25، 28/26، 7/20، در چهتار انترژی  الکتترون ولتت 24-34انترژی  ۀو در باز کترون ولتال

نشتان  14 قترار گرفتته و در شتکل الکتترون ولتت 48/28تتابع در  ۀبیشتین. دارای قله است الکترون ولت 06/21

 .دست آمده يافت نشدلاسمای بهبا انرژی پ ای برای مقايسهداده. داده شده است که منطبق با انرژی پلاسما است

الکترون ظرفیت  14الکترون ظرفیت برای سولفور و  6انرژی پلاسما با در نظر گرفتن  مقدار محاسبه شدۀ

. در اين ناحیه رفتار معمول فلزات خاص در ناحیۀ فرابنفش است .است الکترون ولت 8/24برای استرانسیوم، 

 فرکانس. اند و قادر به نوسانات دسته جمعی هستندغیرمقید شدههای ظرفیت توان تصور کرد که الکترونمی

)هايی است که پلاسما منطبق بر فرکانس ) 1 های بزرگ در اين انرژی. )منفی است در آنε (ω)2  کوچک

های ديگر ها در فرکانسلهعلت کوچک بودن شدت ق( تابع اتلاف انرژی بزرگ است ۀاين دامن بر است و بنا

ε تر بودن مقداربزرگ (ω)2 های زير صفرهای تابع اتلاف انرژی در انرژی. ها استدر آن( ) 1 قابل  ۀبیشین

εدلیل آن اين است که . دهدتشخیصی نشان نمی (ω)2 دراين مقادير انرژی بسیار بزرگ است. 

 
 NaClدر ساختار SrSتابع اتلاف انرژی ترکیب : 71شکل
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 ثابت کشسان

يک جسم جامد که در برابر نیروهای خارجی قرار بگیرد و يا يک جسمی که يک قسمت آن نیرو به 

ح قسمت داده چنین نیروهايی متناسب با مساحت سطاگر . های همسايه وارد کند در حالت تنش قرار دارد قسمت

اين  بر تنش در مواد بلورين کمیتی وابسته به جهت است، بنا. شودشده باشد، نیروی واحد سطح، تنش نامیده می

تغییر شکل ايجاد شده در جسم جامد با تنش، با استفاده از تانسور . شودتوصیف می ijدر حالت کلی با  تانسور

کند، قانون هوک است که هم مربوط می خطی که کرنش و تنش را به ۀرين رابطتکلی .شودکرنش توصیف می

 :[22]است صورت  دينب

prmnprmn C                                                
(0)
 

های سختی نامیده ثابت mnprCچهارم  ۀتبتانسور کرنش و عناصر تانسور مر pr، تانسور تنش،mnکه در آن 

 :[22] بیان کرد ۀرابطاين توان کرنش را برحسب تنش طبق می. شوندمی

prmnprmn S  
                                                     (5)  

ب نرمی پارامترهای اساسی ماده کو ضرا کشسانهای بتثا. شوندب نرمی تعريف میکضرا mnprSکه درآن 

بینی ها پیشدانستن اين داده. دهنددست میهستند که اطلاعات جزکی در مورد خصوصیات مکانیکی مواد به

مکعبی تنها سه ثابت  ۀطور خاص برای يک شبکبه .سازدرفتار مکانیکی در بسیاری از شرايط را ممکن می

( 1108)زنر  ۀوسیلها بهی اختیاری از ثابتيک مجموعه.ماندباقی می C44و  C11 ،C12سختی مستقل 

 [:23] صورت بیان شده است دينب

       11 12 44 11 122 3 2                 (6)  

متتدول  Cو [414] و در جهتتت (144) ۀبرشتتی در صتتفح متتدول Cآدياباتیتتک، حجمتتی متتدولB کتته در آن 

 و در جهت (114) ۀدر صفح  برشی 1 قاومت ماده برای تغییر شکل ساختار مکعبی م ۀنشان دهند C.است 10

ترتیتب  بتدين .کندگوشی را بیان مییر شکل مکعبی به ساختار سهمقاومت ماده برای تغی Cبه ساختار چارگوشی و

Zزنر نسبت 

C
A

C



 .سانگردی کشسانی ماده معرفی کرد را معیاری برای ناهم 44

 که از مقدار آن در جهت استگیگاپاسکال  71/25 [414] دست آمده در جهتمدول برشی به 1 10 66/52 

اين سختی ماده در جهت بر بنا استتر  ، کمالگیگاپاسک 1 مدول برشی اين  .است [414] تر از جهت بیش 10

گیگاپاسکال  3/530و در مقايسه با الماس [ 22] بزرگگیگاپاسکال  5/4 ترکیب در مقايسه با الوار صنوبر

مدول يانگ اين ترکیب در هر  [.23]است  5/06کوچک است و قابل مقايسه با مدول برشی گالیم آرسنیک [ 23]

با مقدار فولاد  قابل مقايسه [144] مقدار مدول يانگ محاسبه شده در جهت. داده شده است 0دو جهت در جدول 

مدول يانگ در . ماده در اين جهت است زيادسختی  ۀدهندنشان که[. 22] استگیگاپاسکال  244با استحکام بالا 

ها پلاستیک مانندتر از موادی  است و بسیار بیش  گیگاپاسکال 65ايسه با سختی شیشه نیز قابل مق [114] جهت

 .[22]است گیگاپاسکال ( 2/4-1/3)
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 با نتایج دیگران های مکانیکی محاسبه شده در این کار و مقایسهبرخی ویژگی .4جدول

نتایج  نتایج نظری دیگران نتایج کار حاضر 

 تجربی

 C GPa11 
67/123 [20]1/113  -

 C GPa12 
 - 2/17[25]؛0/11[20] 75/18

 C GPa44 
 - 5/62[25]؛ 3/34[20] 71/25

 GPaC
 

66/52 [20 ]25/07  -

ZA
 

088/4 601/4  -

 S GPa



1-3

11 10
 

0/8  -  -

 S GPa



1-3

12 10
 

1/1  -  -

 S GPa



1-3

44 10
 

81/38  -  -

 GPaB
 

7/53 [20]1/53 [7]58 

-  74/7 0/7 درصد اختلاف با مقدار تجربی

  E GPa100
 

7/118  -  -

  E GPa110
 

41/61  -  -

  100
 

132/4   

ای مثل فولاد با استحکام که در مقايسه با ماده است SrS ،132/4ه برای مقدار نسبت پواسون محاسبه شد

محاسبه  پتانسیل که از طريق شبه SrSهای مکانیکی ترکیببرخی از ويژگی [.22] کوچک است 3/4بالا 

. تجربی در اين زمینه يافت نشد ۀيافت. و با نتايج نظری ديگران مقايسه شده استآورده شده است  0 شده در جدول

آيد اين است که مقادير محاسبه شده با کار ديگران سازگاری خوبی دارد و در چه که از اين جدول برمیآن

اهای مختلف  چنین سرعت موج در راست هم .کندتجربی موجود است، اين سازگاری را بیان می ۀمواردی که  نتیج

تر از سرعت انتشار موج عرضی  سرعت انتشار موج صوتی طولی بیشاين است که  گر و نتايج بیان محاسبه

 .يافت نشدمقايسه  برایای  ت و دادهاس

 گیریتیجهن

انجام  نیت بی ابی افزار تابعی چگالی  بانرم ۀروش شبه پتانسیل و و در چارچوب نظري محاسبات با استفاده از

با استفاده از روش شبه پتانسیل محاسبه شده  B1سولفید استرانسیوم در فاز  یانرژ یساختار نوارها .استگرفته 

دست آمد كه  الكترون ولت به0133/2( X-Γ) یخطوط تقارن یمقادير گاف نواری محاسبه شده در راستا. است

 سهمتوافق منطقی بین رفتار  .اردد یخوب یسازگار یمحاسبات یها گر روشياما با د است یتر از مقدار تجرب كم

بررسی خواص اپتیکی اين ترکیب  .چه که محاسبه شده است، وجود دارد الکتريک تجربی و آنموهومی ثابت دی
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. چنین ضريب شکست با مقدار تجربی آن دارد الکتريک و همسازگار خوبی ثابت دی ۀدهندنشان NaClدر فاز

 .سختی اين ماده در بعضی راستاها دارد ۀدهندنشان NaCl ن اين ماده در فازهای کشساثابت
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