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 یچگال یتابع یۀدر چارچوب نظر 4Te2SnBi يتوپولوژ یقعا يو ساختار یالکترون يهایژگیو یقتحق یندر ا 
محاسبه شده است. گاف  Wien2k يافزارکامل با بستۀ نرم یلبا پتانس یخط یافتۀو با روش امواج تخت بهبود 

ولت به دست ترونالک 22/0برابر با  LDA یبولت و با تقرالکترون 36/0برابر با  PBE یبانبوهه با تقر ينوار
 جیاتاق مناسب باشد. نتا يدر دما یکیالکترون يکاربردها يبرا تواندیماده م یندهد که ایآمده است و نشان م
 دارد. يموجود سازگار يهاهداد یگربه دست آمده با د
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 مقدمه -1
 شاخۀمیلادي  2000به ویژه پس از سال هاي اخیر در سال

 کنشجدیدي در فیزیک مادة چگال بر اساس این که برهم
ی نام فازهاي الکترون تواند فازهاي جدیدي بهمدار می -اسپین

چنین بر اساس همو  ]1[ عایق توپولوژي در ماده پدید آورد
وجود آمده  به مشاهدة این فازها در مواد واقعی بینی وپیش
عایق معمولی، یک گاف  عایق توپولوژي همانند ].2[ است

انرژي در ساختار انبوهه دارد که بالاترین نوارهاي الکترونی 
 اام کند.ترین نوارهاي خالی جدا میییناشغال شده را از پا

 یک عایق توپولوژي لبه) حالت دو بعدي، (یا در ساختار سطح
که با تقارن بازگشت زمانی  هاي بدون گافی داردالزاماً حالت
یک عایق  اي)هاي سطحی (یا لبهحالت اند.حفظ شده

از همۀ  هاي متمایزهاي رسانشی با ویژگیتوپولوژي، حالت
بعدي که تاکنون شناخته بعدي یا دوالکترونی یک هايسامانه
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نظر  از هااین که این حالت برآورند. علاوهاند پدید میشده
هاي بینی شده است که ویژگیپیش بنیادي جالب هستند،

 هاي توپولوژي وجودترابردي و الکترونی خاصی نیز در عایق
 یا ترونیکاسپینداشته باشد و بنابراین امکان دارد که در 

 3Te2Biامروزه  ].3[ ها استفاده شودمحاسبات کوانتومی از آن
دماي  در ترموالکتریک براي کار ترین مادةبه عنوان مناسب
اي هشود و تحقیقات فراوانی دربارة محلولاتاق شناخته می
به منظور  SnTe خانواده مانندهاي همترکیب جامد این ماده با

هاي ترموالکتریکی آن انجام شده است بهبود دادن ویژگی
 بینی و کشف ویژگی عایق توپولوژي درپیش ]. پس از4[

 آمار مطالعات روي  ،3Te2Sb و 3Se2, Bi3Te2Bi بلورهاي
Te2Bi هاي اخیر خانواده در سالاي همرساناهاي لایههو نیم

داشته است. درهمین راستا مطالعات  گیريافزایش چشم
ی به تایاي سهروي چندین ترکیب لایه نظري اخیر تجربی و

به دنبال  B=Sb, Bi ؛ 4Te2AB،A=Ge, Sn, Pb شکل کلی
 از جمله  این مواد نشان دادن رفتار عایق توپولوژي در

4Te2SnBi در ساختار سه گوشی با گروه  این بلور ].5اند [بوده
 ]. یاختۀ یکۀ6شود [تشکیل می )166(  فضایی 

4Te2SnBi  لایی با توالیورقۀ اتمی هفتاز سه  

Te1-Bi-Te2-Sn-Te2-Bi-Te1  شکل گرفته است. فاز سه
]. در این 7گوشی پایدارترین فاز این ماده در دماي اتاق است [

در  4Te2SnBiهاي ساختاري و الکترونی ترکیب مرجع ویژگی
و  Vaspبالا محاسبه شده است و با کد محاسباتی  فشارهاي

یافته انجام شده است در حالی که در با تقریب شیب تعمیم
تري از جمله این دو ویژگی فوق با جزییات بیش این کار،
 پذیري؛ مدول حجمی و ... محاسبه شده است وتراکم

و با دو تقریب  Wien2kمحاسبات با استفاده از کد محاسباتی 

و  تیافته و چگالی موضعی نیز محاسبه شده اسشیب تعمیم
و دو کار متفاوت  با هم تفاوت دارند محاسباتی این دو کد

ولت است که الکترون 1/0ها در گاف الکترونی نتایج آن است.
ولت است تفاوت زیادي الکترون 22/0تجربی که  با مقدار

دارد. در حالی که نتایج به دست آمده در این کار سازگاري 
ها و چگالی حالت بهتري با نتایج تجربی دارد. در یک تحقیق

 سازيبا استفاده از بستۀ شبیه 4Te2SnBi ساختار نواري
Vienna ولت براي الکترون 49/0 محاسبه شده و گاف نواري

 چنین گاف نواري ]. هم8آن به دست آمده است [

4Te2SnBi  با تقریبLMTO و با  ولتالکترون 48/0 برابر با
با GGA و با تقریب  ولتالکترون 45/0 برابر باGGA تقریب 

الکترون 27/0 مدار گاف -شدگی اسپیندر نظر گرفتن جفت
]. به طور معمول با در نظر گرفتن 9ولت به دست آمده است [

تري در مدار، گاف نواري کوچک -شدگی اسپینجفت
هاي مشابهی در مورد گاف آید و نمونهمحاسبات به دست می

شود. در ز دیده می] نی6Te4CsBi ]10 [6SbTe9Tl ]11 نواري
نی و هاي الکترویک کار تحقیقی دیگر اثر فشار روي ویژگی

به صورت تجربی و نظري بررسی شده  4Te2SnBiساختاري 
رسانا با گاف هدهد که این ماده یک نیمو نتایج آن نشان می

چنین ]. هم7ولت است [الکترون 1/0غیرمستقیم در حدود 
قوي با تقریب چگالی بستگی  LMTOمحاسبات اصول اولیه 

الکترون 48/0انجام شده و گاف  4Te2SnBiموضعی روي 
با توجه به اهمیت و ]. 12ولت براي آن به دست آمده است [

هاي هاي توپولوژي، در این تحقیق ویژگیکاربرد بالقوة عایق
در  4Te2SnBi ساختاري، الکترونی و اپتیکی عایق توپولوژي

 شده است. علت انتخاب اینحالت انبوهه بررسی و محاسبه 
براي تحقیق، قطبش اسپینی بالاي آن نسبت به دیگر  ماده
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هاي چنین ویژگی]. هم13[ هاي توپولوژي استعایق
نظم دوبعدي در هاي توپولوژي بیساختاري و الکترونی عایق

 همکاران مورد بررسی قرار گرفت توسط بارنو و 2020سال 
پایستگی اسپین بار در عایق  2022این در سال علاوه بر ].14[

]. در 15[ مورد بررسی قرار گرفت Co4Te2SnBi/ توپولوژي
افزار که با استفاده از نرم 4Te2SnBi) ساختار شبکۀ 1( کلش

VESTA .رسم شده، نشان داده شده است 

 
  .4Te2SnBi ساختار بلوري -1 شکل

 وش تحقیقر -2

روش امواج  ] وWien2k ]16 در این تحقیق از کد محاسباتی
] 17[ (FP-LAPW) خطی با پتانسیل کامل یافتۀبهبود تخت

حل ] براي 18[ (DFT)نظریۀ تابعی چگالی در چارچوب 
. براي محاسبۀ ] استفاده شده است19[ شم -معادلات کوهن
] 20[ یافتهشیب تعمیم تقریب از همبستگی -پتانسیل تبادلی

 گیري دربراي انتگرال kشده است. تعداد نقاط فضاي استفاده 
نقطه و  4Te2SnBi، 800اول بریلوین براي ترکیب  منطقۀ

maxRK اع ترین شعضرب کوچک (این کمیت به صورت حاصل
(مجذور انرژي قطع بسط  maxKتین در عدد قطع  -مافین ةکر

یزان که م شود)بین جایگاهی) تعریف می ۀتابع موج در منطق
گرفته  در نظر 5/7 کند نیزمیماتریس همگرایی را مشخص 

 تین را نیز پس از بررسی ساختار -است. شعاع کرة مافین شده
بوهر در نظر  5/2 برابر با Teو  Sn ،Biبراي عناصر  بلور،

ریدبرگ را براي جداسازي  -6چنین انرژي جدایی گرفتیم. هم
هاي مغزه مبنا قرار دادیم و با تعیین هاي ظرفیت از حالتحالت
چرخه به  12ریدبرگ، بعد از  0001/0 همگرایی مبناي

 یافتیم. همگرایی مورد نظر دست

 نتایج و بحث -3
 پارامترهاي ساختاري -3-1

که  رغم اینتابعی چگالی علی ۀدر محاسبات به روش نظری
 واریا نظري استی اطلاعات ورودي ممکن است بر نتایج تجرب

ول مختلف سلهاي بوط به حجمرانرژي م ۀباشند، اما با مقایس
را شناسایی و به دنبال آن به  توان پایدارترین حالتواحد، می

مختصات اتمی  .افتی پارامترهاي ساختاري بهینه دست
 ورده شده) آ1سازي در جدول (استفاده شده براي شروع شبیه

ترین پارامترهاي ساختاري، ثابت شبکه یکی از مهماست. 
راي ب گردد.محاسبه مییید نظري مجدداً أاست که به عنوان ت

هاي تجربی و نظري انجام محاسبات ابتدا با استفاده از داده
سازي موجود و بنا بر گروه تقارنی فضایی، ساختار شبکه شبیه

 ۀتغییرات انرژي بر حسب حجم از طریق معادلشده است. 
 :آیدمورناگون به شکل زیر به دست می

   )1(  

کمینۀ  0Eحجم بهینه شدة یاختۀ قراردادي،  0Vکه در آن 
مشتق 'B  مدول حجمی و Bانرژي کل در دماي صفر کلوین، 

در  Bو  0V، 0Eبا توجه به وجود سه مجهول اصلی  آن است.
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مورناگون حداقل به انتخاب سه حجم مختلف از بلور  ۀمعادل
بتوانیم به سایر  )1( ۀانرژي و رابط ۀنیازمندیم تا محاسب

با استفاده از نمودار حجم بر حسب  ها دست یابیم.کمیت
 ۀمربوط به هم حجم بهینه و پارامترهاي ساختاري ،انرژي
  .) ذکر شده است2( جدول در محاسبه و هاتقریب

که در  4Te2SnBiدهندة هاي تشکیلمختصات اتمی اتم -1 جدول
 ].21شوند [میمتبلور  166یک سلول شش گوشی با گروه فضایی 

z y x اتم جایگاه 
0 0 0 3a Sn 

4281/0 0 0 6c Bi 
1359/0 0 0 6c Te-1 
2881/0 0 0 6c Te-2 

سازگار، پارامترهاي شبکه بهینه -پس از انجام محاسبات خود
سازي پارامترهاي شبکه با استفاده از شوند. بهینهسازي می

یکه پیرامون حجم تعادلی آن و پیدا کردن  ۀوردش حجم یاخت
 شود. نتایج ترین انرژي انجام میحجم متناظر با کم

) 2در شکل ( PBE و LDAهاي سازي با تقریباین بهینه
نشان داده شده است. با توجه به  حجم بر حسب انرژينمودار 

وابستگی انرژي به حجم بلور و با به کار بردن معادلۀ حالت 
] براي ساختار مورد نظر، ثابت شبکه، مدول 22مورناگون [

پذیري حجمی، مشتق مدول حجمی نسبت به فشار و تراکم
هاي به دست آمده با استفاده از دو شود. نتیجهمحاسبه می

همراه با نتایج تجربی و نظري حاصل از PBE و  LDAتقریب 
با توجه به  شده است. آورده )2( هاي دیگر در جدولتحقیق

 که شود مشاهده می) 2( دست آمده از جدول نتایج به
ترین ترین خطا و بیشداراي کمPBE نتایج حاصل از تقریب 

ري این مدول حجمی معیا . علاوه برمطابقت با نتایج تجربی است
از سختی بلور است و به بیان دیگر انرژي لازم براي ایجاد یک 

تر باشد چه این کمیت بیش هر تغییر شکل معین در سامانه است.
جه تر است و در نتیپذیري آن کمتر و خاصیت تراکمسختبلور 

  ها در فاصلۀ دورتري از هم قرار داشته باشند.انتظار داریم اتم

 .گرانید یتجرب و ينظر جینتا با هاآن سۀیمقا و 4Te2SnBi شبکه يپارامترها -2 جدول

کمیت محاسبه 
 شده

مقدار  مقدار محاسبه شده
 تجربی

مقدار  درصد خطا نسبت به مقدار تجربی
 LDAبا تقریب  PBEبا تقریب  نظري

PBE LDA 
 a(Å) 4532/4 3463/4 *3954/4 315/1 117/1- 3915/4 ثابت شبکه
 c(Å) 0852/42 5368/40 **606/41 152/1 570/2- 1948/41 ثابت شبکه

 یاختۀ واحد حجم
 )3(Å  

777/722 162/663 119/696 - - 016/688 

 مدول انبوهه
 B (GPa) 

13/46 20/55 - - - 35 

مشتق مدول انبوهه 
B' 

07/4 48/4 - - - 2/6 

 پذیريتراکم
 )1-(GPaK  

0216/0 0181/0 - - - - 

 ]7[   ]23[ این کار این کار مرجع
*،*  سازي ساختار استفاده شده است.از این مقدارها به عنوان نقطۀ شروع براي شبیه *
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 تر از کم هاکه در همۀ تقریبمدول حجمی  مقادیر کم
  تربیش پذیريبیانگر تراکم باشند،می پاسکالگیگا 60

استفاده از  با .است 4Te2SnBiترکیب  ترکم و سختی
جدید ساخته پارامترهاي بهینه شدة شبکه، یک ساختار 

شود و از سازگار روي آن انجام میشود و محاسبات خودمی
هاي مختلف ماده محاسبه محاسبات ویژگیروي نتایج این 

ها عبارت از ساختار نواري و گاف انرژي، شوند. این ویژگیمی
خواص اپتیکی ماده ها و چگالی ابر الکترونی، چگالی حالت

علاوه بر  نمودار تغییرات انرژي بر حسب حجم هستند.
پارامترهاي ساختاري، بینشی نسبت به پایداري سامانه نیز در 

 گذارد.اختیار ما می
 هاو چگالی حالت ساختار نواري -3-2

همیت محاسبۀ ساختار نواري در نتایج حاصل از آن نهفته است. ا
ترین پارامترهایی است که تطابق آن گاف نواري یکی از مهم

 اشد. ببا نتایج تجربی در اکثر کارهاي پژوهشی مورد توجه می

 
  .PBE و LDA يهابیتقر از استفاده با 4Te2SnBi بلور حجم حسب بر يانرژ نمودار -2 شکل
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توان بسیاري ازمییابی به ساختار نواري یک ماده با دست
رسانا و یا عایق بودن نیمهاي آن ماده از قبیل رسانا،ویژگی
به نوع گاف از لحاظ مستقیم یا غیرمستقیم بودن را وترکیب

ه هایی را کها و اربیتالتوان اتمعلاوه بر آن میبه دست آورد. 
تري در گذارهاي احتمالی سامانه دارند، شناسایی نقش اساسی

در راستاي مسیر تقارنی تعیین 4Te2SnBiتار نواري ساخنمود.
هاي کلی همراه با چگالی حالتWien2kافزار شده توسط نرم

)3(ولت در شکلالکترون2تا -2بر حسب انرژي در بازة
نشان داده شده است. انرژي فرمی به عنوان مبدأ مقیاس 

رتراز فرمی درون گاف نواري و بسیاانرژي انتخاب شده است. 
هاي نزدیک به قلۀ نوار ظرفیت قرار گرفته است. چگالی حالت

هايها و اتمکلی و جزئی نیز به دست آمده و سهم اربیتال
کنندة ها بیانچگالی حالتمختلف در آن بررسی شده است.

توزیع الکترون در طیف انرژي است. اطلاعاتی مانند وجود و 
مودار چگالی توان به کمک ناندازة گاف انرژي را نیز می

در هاي کلیها پیدا کرد. با توجه به نمودار چگالی حالتحالت
الکترون22/0ولت و الکترون36/0)، گاف انرژي 3(شکل

شود و دیده میLDAو PBEهاي ولت به ترتیب براي تقریب
به عبارتی در این حالت الکترون در یک گاف مستقیم است.

به جذب یا کند و نیازيراستاي عمودي از گاف عبور می
گاف انرژي محاسبه شده در این باشد.گسیل فونون نمی

مقایسه شده )3(تحقیق با نتایج تحقیقات دیگران در جدول
هاي بلاخ را نیز رونگروه الکتتوان سرعت میچنیناست. هم

ا توجه به این که سرعت الکترون در هر و ببه دست آورد
ر د، لذااستناسب با شیب انرژي در فضاي وارونحالت مت

نقاط کمینه یا بیشینۀ ساختار نوارهاي انرژي سرعت برابر صفر 
با مشاهدة ساختار نواري یک ترکیب توانلذا میخواهد بود.
نوار ها در یکرونبینی نسبی حرکت و سرعت الکتبه پیش

توان میچنین از روي ساختار نواريهمت یافت.خاص دس
ن جرم مؤثر الکتروجرم مؤثر الکترون را نیز به دست آورد زیرا

نسبت عکس با انحناي نوار انرژي دارد.
هاي الکترون در یک نوار برابر است با: تعداد چگالی حالت

هاي الکترون در یک بازة معین انرژي. این تابع در حالت
هم هاي ترابردي بسیار مویژه در پدیدهکترونی بهفرایندهاي ال

هاي هاي مربوط به الکتروناست. با استفاده از چگالی حالت
توان با رویکردي متفاوت، به مقدار گاف نواري یک بلور می

ها هاي آنها و هر یک از اربیتالدست یافت و یا مشارکت اتم
قرار داد.  را در ایجاد توزیع الکترونی مذکور مورد بررسی

. LDAو PBEبیتقردوباشدهمحاسبه4Te2SnBiبلوردر) راست(هاحالتیچگالو) چپ(انبوههينوارساختار-3شکل
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 یگراند یجبا نتا یسهکار و مقا ینمحاسبه شده در ا ياف نوارگ -3 جدول
 مرجع (eV)گاف نواري  تقریب مورد استفاده

LDA 48/0 ]12[ 
GGA-PBEsol 1/0 ]7[ 

GGA 015/0 ]13[ 
GGA-PBE 36/0 این کار 

LDA 22/0 این کار 
 ]6[ 21/0 گیري تجربیاندازه

ها و هاي اتمها با بررسی سهمتر چگالی حالتمطالعۀ دقیق
 پذیر است. در شکلهاي مختلف در توزیع کل امکاناربیتال

دهندة بلور در چگالی هاي تشکیلاز اتم سهم هر یک )4(
هاي کل نشان داده شده است. در نزدیکی قلۀ نوار حالت

ه ها دیدظرفیت و کف نوار رسانش، افزایش در چگالی حالت

هاي مختلف در این توزیع، چگالی شود. براي بررسی سهممی
هاي مختلف ماده محاسبه شده و در هاي جزئی اتمحالت
شود که اند. دیده می) رسم شده7( تا )5( هايشکل
بیسموت و تلور و قلع سهم عمده در  px+pyو  pهاي اربیتال

 هاي کل در پیرامون گاف انرژي دارند.چگالی حالت

  
 .PBEو  LDA یبمحاسبه شده با دو تقر 4Te2SnBi با بلورکل  یهمراه با سهم هر اتم در چگال یکل يهاحالت یچگال -4 شکل

  
 .PBE و LDA بیتقر دو محاسبه شده 4Te2SnBi اتم قلع در بلور یجزئ يهاحالت یچگال -5 شکل
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 . PBEو  LDA یبشده با دو تقر محاسبه  4Te2SnBi در بلور یسموتاتم ب یجزئ يهاحالت یچگال -6 شکل

  
 .PBEو  LDA یبتقر محاسبه شده با دو  4Te2SnBi اتم تلور در بلور یجزئ يهاحالت یچگال -7 شکل

 چگالی ابر الکترونی -3-3

وصف روشنی از خصوصیات فضایی نچگالی ابر الکترونی 
 ابر گالیچ چگالی الکترونی است. ساختار الکترونی به وسیلۀ

دهندة هاي تشکیلاتم اطراف در بار توزیع چگونگی الکترونی
 میان دپیون نوع تواندمی توزیع این و دهدمی نشان را یک بلور

مشخص  ها رابودن پیوند میان اتم و ضعیف یا قوي هااتم
دهندة قوي بودن تراکم زیاد الکترون بین دو اتم نشان .کند

یوند تر الکترون بین دو اتم پها است و تراکم کمپیوند بین آن
 نمودار چگالی . دهدها نشان میتري را بین آنضعیف

هاي گوناگون است در مکان هاتراکم الکترون ةدهندبار نشان
توان دریافت در چه نقاطی تراکم الکترون و از روي آن می

تر است. تر و در چه نقاطی تراکم الکترون کمبیش
در صفحۀ  4Te2SnBiنمودارچگالی ابر الکترونی براي بلور 

 ) نشان داده شده است. 8( ) در شکل111(

 
 در 4Te2SnBi بلور یالکترون ابر یچگال یکیگراف نمودار -8 شکل

 .LDA و PBEي هابیتقر با شده محاسبه) 111( صفحۀ

بق مقیاس الکترونگاتیوي ارائه شده توسط پائولینگ که ط
بیانگر رابطۀ میان خصلت یونی پیوندها و اختلاف 
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 یابیم که ترکیب دارايالکترونگاتیوي عناصر است در می
 خصوصیات نسبی هر دو نوع پیوند یونی و کوالانسی است.

 گیري تیجهن -4
در چارچوب نظریۀ  FP-LAPWها با استفاده از روش محاسبه

حاسبات تابعی چگالی انجام شده است. نتایج حاصل از م
ترکیب در  پذیريو تراکم هاي شبکه، مدول حجمیثابت

توافق مناسبی با نتایج تجربی بودند. نتایج حاصل از بررسی 
پذیري کم و سختی زیاد ترکیب خواص ساختاري، به تراکم

4Te2SnBi .محاسبات ساختار الکترونی وجود یک  دلالت دارند
دهد و ولت را نشان میالکترون 36/0 گاف مستقیم به اندازة

ین چنشود. همنیز دیده میها این گاف در نمودار چگالی حالت
هاي گر آن است که پیوند میان اتمتراکم ابر الکترونی بیان

ع هاي قلع و تلور از نوبیسموت وتلور کووالانسی و میان اتم
 یونی است. 
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Abstract: We report the electronic, structural and optical properties of topological insulator 
SnBi2Te4 calculated by means of linear augmented plane waves with full potential (FP-
LAPW) within the framework of density functional theory (DFT) implemented in Wien2k 
code. Bulk band gaps of 0.36 eV and 0.22 eV are predicted by using PBE and LDA 
approximations, respectively. These gaps indicated that SnBi2Te4 is potentially suitable for 
room temperature electronics applications. The results are in accordance with other works. 
Keywords: Topological insulator, Density functional theory, Band gap. 

 

 

 

 

 


