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و محاسبه قرار گرفته است.  یمورد بررس 2TiO یبترک یکیو اپت یالکترون ي،ساختار هايیژگیمقاله و یندر ا 

 یچگال یتابع یۀکامل، در چارچوب نظر یلبا پتانس یخط یافتۀمحاسبات با استفاده از روش امواج تخت بهبود 

شبکه،  يهااز جمله ثابت اختاريس هايیژگیانجام شده است. و Wien2k یمحاسبات ۀو با استفاده از بست

ود دارد. وج یخوب يموجود سازگار یتجرب یرمحاسبه و با مقاد یبترک ینا یحجم یريپذو تراکم یمدول حجم

از نقاط بازة  یبرخدر  ω(1ɛ(که  شودیمشاهده م  ی. با بررسباشدیبودن آن م رسانایمبر ن یلدل يگاف نوار

ر منتش یبدر ترک یموج یچه يمحدودة انرژ یندر ا ین. بنابراباشدیم یمنف يمقدار يمورد نظر، دارا يانرژ

نعت دارد، ان در ص يشکست بالا یبکه ضر یتیاهم یلبه دل یبترک ینا یکی. علاوه بر خواص اپتگرددینم

 .قرار گرفت یمورد بررس

 

 

  

  کلیدواژه:

 یداکسيد ی،چگال یتابع یهنظر

 ،یکیاپت يهایژگیو، یتانیومت

 .آناتاس فاز ،يساختار نوار

 

 DOR: 20.1001.1.23222352.1400.10.0.20.3کد 

 مقدمه -1

 2، آناتاس1یتبروک یجسه ساختار را يدارا یتانیومت یداکسيد

دارند  یمشابه یمیاییاست که هر سه، خواص ش 3یلو روت

 
1 Brookite 
2 Anatase 

که  يها متفاوت است. به طورآن يخواص بلور یول

الات ح یراست و سا یلماده ساختار روت ینشکل ا ترینیدارپا

 ینچنهم شوند،یم یلحالت تبد ینبه ا یبه خصوص يدر دما

3 Rutile 
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 را داشته اما به ندرت يمصرف تجار ینآناتاس بالاتر ساختار

 یداکسيترکیبات د ].2، 1خالص وجود دارد [ یبه صورت معدن

علت داشتن کاربردهاي فراوان در صنعت، مورد  به یتانیومت

باشند این مسئله، به خوبی توجه بسیاري از محققین می

يد ونیخواص ساختاري و الکتر ۀاهمیت بررسی و محاسب

 به علت یتانیومت یداکسيسازد. دشکار میرا آ یتانیومت یداکس

استفاده  در صنعت یدشکست بالا به عنوان رنگدانه سف یبضر

تواند به عنوان جاذب نور فرابنفش در یم ینشود. همچنیم

 نیا یگرمهم د یتآفتاب استفاده شود. دو خاصضد يهاکرم

سازد، خواص یم یدو مف ارآمدک یاربس یماده، که آن را در زندگ

 ايیهلا یللد ینآن است به هم یزکنیو خود تم یستیفوتوکاتال

وف ظر یو بعض یکاش یشه،سطح ش يماده را رو یننازك از ا

]. در چند سال 4، 3شدن آن شوند [یفنشانند تا مانع از کثیم

 ستیفوتوکاتال یکبه طور گسترده به عنوان  2TiOگذشته، 

 یۀآب و تجز یۀمواد، تصف یربه سا 2CO یۀتجز يبالقوه برا

مورد مطالعه  يو گاز یآب يهاخطرناك در دستگاه يهایندهآلا

 یسمیربالا، غ یداريکم، پا ینۀبتوان هز یدقرار گرفته است. شا

 ینتوجه به ا یلرا از جمله دلا یولوژیکیاثر بودن بیبودن و ب

بالا و  ایداريپ یل]. فاز آناتاس به دل5-9[ ساختار برشمرد

هوا  آب و یۀتصف یدي،خورش يهاسلول نۀیکه در زم يکاربرد

]. 11، 10قرار گرفت [ یو درمان سرطان داشت، مورد بررس

 یمورد بررس یبترک ینا يدر مقالات مختلف اصلاح ساختار

لزات ف یشقرار گرفته است به عنوان مثال پژوهشگران با آلا

طح اصلاح س یاساناها و یمرن یرآن با سا یبفلزات، ترکیرو غ

 تلاش در بهبود خواص آن ی،معدن یدهايآن با کمک اس

 ]. 12-14[ اندداشته

 
 ساختار آناتاس. يسلول واحد برا -1 شکل

جذب  یتظرف توانیم Bو  S ،C ،N یرنظ یفلزات یشبا آلا

] و 15-18[ انتقال داد یرا از فرابنفش به نور مرئ یبترک ینا

ه در حالت خالص ب یبترک ینجذب ا یتدر ابتدا ظرف یدلذا با

مقاله به  ین. در بخش اول ایردقرار گ یبررس ردمو یخوب

ینهانجام شده، به يهاپژوهش یرسا یجبر نتا یديیمنظور تأ

 یمورد بررس یبترک ینا یو خواص الکترون يساختار يساز

 ۀهمه جانب یقرار گرفته است و در بخش دوم به بررس

 ته شده است و درپرداخ یکیمربوط به خواص اپت يپارامترها

 ت.مورد استفاده قرار گرفته اس یچگال یتابع یۀنظر یرمس ینا

 روش محاسبات -2

با  یخط یافتۀامواج بهبود یبمحاسبات با استفاده از تقر 

 تفاده ازو با اس یچگال یتابع یۀنظر کامل در چارچوب یلپتانس

با توجه به  چنین]. هم19[ گیردمی انجام Wien2kافزار نرم
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 يهایب] تقر20[ و همکاران 1در مقاله آراجو لوپز ینکها

 یورد بررسم تگیهمبس یتبادل یلپتانس ۀمختلف براي محاسب

 یخوانهم یتجرب یجبا نتا GGA(PBE)یج قرار گرفت و نتا

 PBE از تقریب یزمقاله ن ینداشته است لذا در ا یمناسب

 ] استفاده شده است.22، 21[ 

انرژي برابر با  ییهمگرا یب،ترک ۀحالت انبوه ۀدر محاسب

در نظر  0001/0بار برابر با  ییو دقت همگرا یدبرگر 0,001

با در نظر گرفتن  يجداساز يانرژ یزاناست. م دهگرفته ش

قرار  یدبرگر -6برابر با  ینت -ینماف هايبار خارج کره یزانم

، بردارهاي موج در منطقۀ اول Kداده شده است.تعداد نقاط 

 یباتترک ینا ير میزان همگرایی انرژي برابریلوئن، با معیا

بهینهاست. مقدار  600) 7 × 7 × 14شده و مقدار آن (ینهبه

 ینت -ینشعاع کرة ماف ینترضرب کوچک، حاصلmaxRkشدة 

 ةشدینهبه یرکه مقاد باشدیم 7در عدد قطع بردار موج، برابر 

 نشان داده شده است. 2 ها در شکلآن

  یجتان -3

 يساختار يپارامترها -3-1

 يانرژ ۀیسبا مقا ی،چگال یتابع یۀبر نظر یمحاسبات مبتن در

حالت  یدارترینمختلف سلول واحد، پا يهامربوط به حجم

 ینهبه يساختار ي) و پارامترهايانرژ ینتردستگاه (کم

ثابت  ي،ساختار يپارامترها ینتراز مهم یکی. آیدیدست مبه

 تغییرات .شودیبه ممحاس ينظر ییدعنوان تأشبکه است که به

 ریمعادلۀ مورناگون به شکل ز یقبر حسب حجم از طر يانرژ

 ]:23[ آیدیدست مبه
1

0 0
0

0
1

( / )
( )

BBV V V BV
E V E

B V B

¢-é ù¢-ê ْ= + +ê ْ¢ ¢-ê ْë û

  (1) 

 یهحالت پا يانرژ 0E یه،حجم سلول اول 0Vرابطه  ینکه در ا

 مشتق آن است.  B'و  یمدول حجم Bدر دما و فشار صفر، 

باشد که سلول یم amd2I4/ ییفاز آناتاس متعلق به گروه فضا

 .ده استــــــان داده شــــنش 1ل ـــــواحد آن در شک

 

  
 ب        الف

 .GGA یببا استفاده از تقر 2TiO یبترک point-k(ب)  و maxRk(الف)  مختلف یربر حسب مقاد يانرژ ییراتمودار تغن -2 شکل

 
1 Araujo-Lopez 
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با  محاسبه شود. یدبا cو  aهر دو ثابت شبکه  ینهلذا مقدار به

، که در 2TiO یببر حسب حجم ترک ياز نمودار انرژ فادهاست

آن  يو از رو ینهحجم به توانینشان داده شده، م 2شکل 

دست آمده به یجرا محاسبه نمود. نتا يساختار يپارامترها

 ریگبا د يساختار يپارامترها یۀشبکه و بق يهاثابت يبرا

 ینبنابرا اند.آورده شده 1 و در جدول یسهموجود مقا يهاداده

 نهیکم یقشبکه از طر يها، مشتق آن و پارامتریمدول حجم

 . یندآی) به دست م3بر حسب حجم (شکل  يانرژ یمنحن

 
ساختار  يبرا بر حسب حجم يانرژ ییراتنمودار تغ -3 شکل

 آناتاس.

 محاسبات  یجنتا شود،یجدول مشاهده م یناز ا طور کههمان

را  یربو تج ينظر یجبا نتا ینسبتاً خوب يانجام شده سازگار

روش  ینخوب ا زگاريسا یانگرو درصد اختلاف ب کندیم یانب

 باشد.یم یگرانبه دست آمده توسط د یجبا نتا

 يساختار نوار -3-2

ها بر حسب الکترون يانرژ یرمقاد یژهو ي،نوار ساختار

 ) درk يوارون (فضا يمجاز در فضا یموج الکترون يبردارها

. دهدیرا نشان م یلوئندر منطقۀ اول بر یخاص یتقارن يراستا

لور و ب یتبه ماه توانیم یبهر ترک يساختار نوار ۀبا محاسب

 ۀبه محاسب توانیساختار م ینبرد. با کمک ا یخواص آن پ

و  رسانامیرسانا، ن یرنظ یخواص بینییشبلورها و پ يگاف نوار

 یمرا به لحاظ مستق فپرداخت و نوع گا یببودن ترک یقعا یا

 نمود. یبودن بررس یرمستقیمغ یا

را که نقش  هایییتالها و ارباتم توانیعلاوه بر آن م

 ییدستگاه دارند، شناسا یاحتمال يدر گذارها تريیاساس

با  یخطوط تقارن ير راستاد 2TiO یبترک ينمود. ساختار نوار

 رولت دالکترون 6تا  -2  در بازة یافتهیمتعم یبش یبتقر

 رسم شده است. 4شکل 

 يدارا 2TiO یبترک شودیمشاهده م 4طور که از شکل همان

 

 آناتاس. فاز يبرا یگرانبا د یسهو مقا کار ینمحاسبه شده در ا يساختار يپارامترها -1 جدول

 هاي محاسبه شدهکمیت کار حاضر ]25کار نظري دیگران [ ]24کارتجربی [

784/3 828/3 81/3 a (Å) 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 1/2 4/4 ---

52/9 78/9 72/9 c (Å) 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی 1/2 7/2 ---

54/2 56/2 55/2 c/a 

--- 7/7 2/7 (GPa) 0B 

--- 1/1 9/2 'B 
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 16/2یبا بزرگ Γبه  X يدر راستا یممستقیرغ يگاف نوار

عمدتاً  رسانايیمن یبترک یکولت است لذا به عنوان الکترون

 یدهايکه اکس ین] و با توجه به ا26[ شودیشناخته م یونی

 2TiOهستند لذا  یمناسب هايتالیست، فوتوکارسانایمجامد ن

 ینۀ] و در زم27[ رودیبه کار م یستبه عنوان فوتوکاتال یزن

 .گیردیمورد استفاده قرار م یز] ن29[ و آب ]28[ا هو یۀتصف

 یبتقربا استفاده از  2TiO یبترک يگاف نوار 2در جدول 

GGA شده یسهگاف مقا ینشان داده شده و با مقدار تجرب 

 يهایبتقردر منابع مختلف و بر اساس  ینچنهم است.

 ].6[ ولت گزارش شده استالکترون 14/2نا  2 ینمختلف ب

 
با استفاده از  2TiO یبترک يساختار نوار -4 شکل

  GGAیبتقر

ها تحال یکه با استفاده از چگال یمهم یجاز نتا یگرد یکی

 يهااتم یتظرف هايیتالنحوة مشارکت ارب آیدیدست مبه

 ها است. حالت یچگال یمختلف در منحن

 یجزئ يهاکل و حالت يهاحالت یچگال یمنحن 5 در شکل

ولت با استفاده الکترون 6تا  -2از  يدر بازة انرژ 2TiO یبترک

طور که در شکل داده شده است. همان یشنما GGAب یاز تقر

 یدر چگال یتانت يهالف نشان داده شده است سهم اتما 5

 ج 5 وب  5 است با توجه به شکل یژناز اکس تریشها بحالت

 یمشارکت را در چگال ترینیشب Tiاتم  2y2dx یتالربا یراز

اتم  يو رسانش داشته است و برا یتنوار ظرف يهاحالت

 است. yp یتالمشارکت مربوط به ارب ترینیشب نیز یژناکس

 یکیاپت يها یژگیو -3-3

 یبررس ،تحقیقو  مطالعه ايبر تموضوعا ینتراز مهم یکی

شناسایی  و یینخواص در تع ین. استا ادمو پتیکیا اصخو

 يهااربزا ساختو  یديخورش يهامواد جهت استفاده در سلول

 خواص اپتیکی جامدات، به واسطۀ. ندکاربرد دار پتیکیوالکترا

ار و پاسخ مورد مطالعه قر الکتریکيمربوط به توابع د یجنتا

 ].30گیرند [می

نوع  باشد. اولینصورت گذار الکترون میبهتابع پاسخ عمدتاً 

تحریک  گذار، گذار درون نواري است که ناشی از

هاي آزاد وسیلۀ الکترون هاي حجمی (جذب بهپلاسمون

گذار متناظر با برانگیختگی یک الکترون از حالتی  ینا است.

 اروزیر تراز فرمی به حالتی بالاي انرژي فرمی، اما در همان ن

است  ينوار ینب يگذار دوم مربوط به گذارها و  ]31است [

 يبه ترازها یفرم یرسطحز يانرژ يها از ترازهاکه الکترون

.کنندیگذار م یسطح فرم يبالا

 موجود یگرد يهاهمراه با داده کار ینمحاسبه شده درا 2TiO یبترک يگاف نوار -2 جدول

 شده محاسبه تیکم حاضر کار ]20[ گرانید ينظر کار ]20[ یتجرب کار

 ولتگاف نواري بر حسب الکترون 16/2 2 2/3
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 (ب) (الف)

  
 (د) (ج)

  2TiO یبدهندة ترکیلتشک يهااتم یجزئ يهاحالت یب) تا د)چگال کل و يهاحالت یالف) چگال نمودار -5 شکل

 ریکالکتيتابع د يدستگاه از رو یک یکیخواص اپت یۀکل

قی حقی هايسهم کرونیگ–کرامرز ۀقابل محاسبه است. رابط

 ند.کرا به یکدیگر مرتبط می کتریکالو موهومی تابع دي

 یسیالکترومغناط يهادانیم به بلور پاسخ با کیالکتريد تابع

و  ،١ɛ)ω( ،یقیحق يهاسهم از تابع نیا شود،یم نییتع

 لیتشک ω(ɛ=(١ɛ)ω( + ٢ɛ і)ω(صورت به ،٢ɛ)ω( ،یموهوم

 ریمعادلۀ ز از کیالکتريتابع د یقیشده است. سهم حق

 :]32[ دیآیدست مبه
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 2TiO یبترک الکتریکيتابع د یقیلف سهم حقا 6 در شکل

رسم شده است. با محاسبۀ سهم  GGA یببا استفاده از تقر

ت شکس یبصفر، ضر يدر انرژ الکتریکيتابع د یقیحق

)()0(دستگاه به صورت  یکاستات 10 ew =n شودیم یینتع .

الکتریک متناظر با نقاط بحرانی در سهم موهومی تابع دي

و از اهمیت خاصی برخوردار است.  تگذارهاي بین نواري اس
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 ]:32[ شودیداده م یرآن با رابطۀ ز یسهم موهوم
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و  یهاول يهاحالت jو  i ی،دو قطب یسماتر Mرابطه  یندر ا

الکترون در  يام و انرژiحالت  يبرا یفرم یعتابع توز  یی،نها

 الکتریکيتابع د یقیسهم حق از نمودار ام است.iحالت 

 يرژان یشسهم ابتدا با افزا ینکه ا شودیمشاهده م یبترک

تابع  یقی. سهم حقیابدیشده و سپس کاهش م یادز

 08/3و  57/2 هاييدر انرژ یبترتبه 2TiO الکتریکيد

 و سپس روند شودیم یشینهب z، و x يولت در راستاهاالکترون

مفهوم  ١ɛ)ω( هايیشه. رشوندتا صفر  گیردیم یکاهش

 يهاوجود پلاسمون يدارند و در واقع شرط لازم برا یزیکیف

 یمنف ١ɛ)ω( که ايیهدر ناح ینچندر ماده هستند. هم یحجم

جذب و اتلاف  یندهايو فرا شوندیاست، امواج منتشر نم

 یبرکت يبرا الکتریکيتابع د یقی. سهم حقگیردیصورت م

2TiO يدر راستا X(Z) تا  5) 12تا  7( یبیتقر رژيدر بازة ان

 یرو مقاد باشدیم یمقدار منف يدارا ١ɛ)ω( الکترون ولت، 11

در  ینتر از صفر را به خود اختصاص داده است. بنابراکوچک

 يز رو. اگرددیمنتشر نم یبدر ترک یموج یچه يبازة انرژ ینا

 شودیمشاهده م یبترک الکتریکيتابع د یقینمودار سهم حق

 شودیمختلف صفر م يدر چند انرژ x يدر راستا ١ɛ)ω( که

در ماده  یحجم وجود پلاسمون يلازم برا يانرژ تواندیکه م

محاسبه  2TiO یبترک الکتریکيتابع د یسهم موهوم .باشد

 GGA یببا استفاده از تقر zو  x يآن در راستاها يو نمودارها

 يمشخص شده است. با توجه به گاف نوار ب 6 در شکل

تابع  یکه سهم موهوم شودیمشاهده م 2TiO یبترک

تر از گاف کم هاييدر انرژ یبترک ینا يبرا الکتریکيد

 يتر از انرژفوتون کم ياگر انرژ براینصفر است. بنا ينوار

 .یدالکترون را در ماده جابجا نما تواندیگاف باشد نم

تا قبل از انرژي  2TiO الکتریک ترکیبسهم موهومی تابع دي

eV 2 هاي داراي تغییراتی آرام است که ناشی از جذب فوتون

شوند. اما نواري میمنجر به گذارهاي درونانرژي است و کم

صورت ناگهانی شده، سهم موهومی بهبعد از انرژي ذکر

دنبال آن، یابد، که این امر بیانگر جذبی است که بهافزایش می

 دهد.گذارهاي میان نواري رخ می

 

   

 .GGA یببا استفاده از تقر   الکتریکيتابع د  یو(ب) سهم موهوم یقینمودار(الف) سهم حق -6 شکل
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نقاط بیشینۀ دیگري که در نمودار سهم موهومی تابع 

شود انرژي لازم براي گذارهاي الکتریک مشاهده میدي

گزینشدهند. بر اساس قاعدة احتمالی بعدي را نشان می

 ايزه حرکت زاویههایی که تغییر در انداگذار براي حالت

در طیف  2TiOپذیر است. براي ترکیب ها یک باشد امکانآن

سه قلۀ  xالکتریک، در راستاي سهم موهومی تابع دي

ولت و الکترون 4,74و  4,06، 3,65هاي شاخص در انرژي

 5,50و  4,01، 3,27هاي سه قله در انرژي zدر راستاي 

ده از به دست آمشوند. گاف اپتیکی ولت مشاهده میالکترون

ولت است که با الکترون 2,16ترتیب برابر با به GGAتقریب 

دست آمده از ساختار نواري سازگاري مناسبی دارد. نتایج به

مقدار گاف اپتیکی و ضریب شکست استاتیکی  3 در جدول

براي  GGAبا استفاده از تقریب  z، و xدر راستاهاي 

 آورده شده است. 2TiOترکیب

 یخاموش بیضر و شکست بیضر -3-4

هاي اتمی کنشضریب شکست یک ماده به برهم

گالی موضعی وابسته است. براي میکروسکوپی، قطبش و چ

مقدار ضریب شکست  z و x ترکیب در راستاهاي این

)0()0(صورت استاتیکی در انرژي صفر به xxxxn e=  و

)0()0( zzzzn e= بر اساس تابع شود. محاسبه می

 ]:32آید [دست میالکتریک، ضریب شکست از رابطۀ زیر بهدي

2

)(Re)(
)(

wewe
w

+
=n

   (4)

از جذب پرتو  یزانیاست که م یگريپارامتر د یخاموش یبضر

در  یخاموش یبتوسط ماده است. اگر ضر یسیالکترومغناط

 از آن یبه راحت یسیباشد، موج الکترومغناط یینبلور پا یک

د وار یبه سخت یسیو اگر پرتو موج الکترومغناط کندیعبور م

 ابطۀبالا است. ر یخاموش یبضر يدارا یعنیشود  ياماده

]:32است [ یرصورت زبه الکتریکيو تابع د یخاموش یبضر  

2

)(Re)(
)(

wewe
w

-
=k

   (5) 

الف در  7 در شکل 2TiO نمودار ضریب شکست ترکیب

ولت با الکترون 20 در بازة انرژي از صفر تا zو  xراستاهاي 

نشان داده شده است. از نمودارهاي  GGA استفاده از تقریب

 z، و x در راستاي2TiOالف براي ضریب شکست  7 شکل

شود که براي هیچ یک از راستاها برتري خاصی مشاهده می

الکتریک وجود ندارد و رفتاري مشابه سهم حقیقی تابع دي

 TiO2 ر محاسبه شدة ضریب شکست براي ترکیبمقادی دارد.

به ترتیب   z، و x، در راستاهاي GGAبا استفاده از تقریب 

 باشد.می 34/2و  65/2

اي که در نمودارهاي ضریب شکست مشاهده هاي بیشینهقله

دهندة این موضوع است که در این نقاط عبور شود نشانمی

رسد و بعد از آن میامواج الکترومغناطیسی از ماده به حداقل 

ر هاي بالاتضریب شکست روند کاهشی دارد یعنی در انرژي

 توانند از ماده عبور نمایند.امواج می

 جزء مواد با ضریب شکست بالا به 2TiOبا توجه به این که 

 

 GGA+U یبقربا استفاده از ت zو  x  ،yيشکست در راستاها یبو ضر یکیمقدار گاف اپت -3 جدول

 ترکیب جهت )eV(اپتیکی گاف (0) ضریب شکست استاتیکی

58/2 
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 .GGA+U یببا استفاده از تقر zو  x يراستاها یبترک یخاموش یب(ب) ضر شکست و یب(الف) ضر نمودار -7 شکل

در اي شود که کاربرد گستردهبینی میآید پیشحساب می

لمیف ،يورـــــــبر نلنزها، بازتابنده، موج ،ينور يلترهایف

واد ــــو م يدــــــــیخورش يهاضد انعکاس، سلول يها

 داشته باشد )LED(ساطع نور  يودهاید يکننده برارمحصو

]33.[ 

 لمختلف در شک يدر راستاها یبترک یخاموش یبنمودار ضر

ولت با استفاده از الکترون 20از صفر تا يب در بازة انرژ 7

 است.  نشان داده شده GGA یبتقر

 یبولت، ضرالکترون 6تر از کم هاييدر محدودة انرژ

 باشد،یم يترمقدار کم يدارا z يدر راستا یبترک یخاموش

 یندر ا یسموج الکترومغناط يرا برا تريعبور آسان ینبنابرا

بوط مر ي. با توجه به نمودارهانمایندیم بینییشها پمحدوده

م و سه یقیسهم حق ی،خاموش یبشکست، ضر یببه ضر

کست ش یبکه ضر یدفهم توانیم الکتریک،يتابع د یموهوم

مشابه  يرفتار یخاموش یبو ضر یقیمشابه با سهم حق يروند

 امر با توجه به یندارد، که ا الکتریکديتابع  یسهم موهوم

ار دور از انتظ کنند،یم یروياز آن پ هایتکم ینکه ا یروابط

 نبود.

 جذب ضریب -3-5

عبور از ماده و از  یجذب عبارت است از اتلاف نور ط ضریب

 :آیدیدست مبه یررابطۀ ز

)(
2

)( w
w

wa k
c

=      (6) 

 باشد،می جذب دهندةنشان الکتریکدي تابع موهومی سهم

 الکتریکدي تابع سهم موهومی و جذب ضریب نمودار

 کهدلیل اینچنین بهدارند. هم یکدیگر به زیادي شباهت

و خاموشی رابطۀ مستقیم با هم دارند نمودارهاي  جذب ضریب

 در جذب است. ضریبها تا حدودي شبیه به هم آن

 توانمی را امر این یابد، علتمی افزایش پایین هايانرژي

 نزدیکی در پایین، هايانرژي در هاحالت چگالی افزایش

اکسید دي دانست. نمودار ضریب جذب ترکیب فرمی سطح

ولت در الکترون 20در بازة انرژي صفر تا  8 تیتانیوم در شکل

از نمودار ضریب جذب  راستاهاي مختلف آورده شده است.

 85/8 و 44/7 هايشود در انرژياپتیکی ترکیب مشاهده می

مقدار جذب بیشینه است. لذا در  z در راستاي ولت،الکترون

 دهد. درها بلور هیچ شفافیتی از خود نشان نمیاین انرژي

0 4 8 12 16 20
0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

E
x

ti
n

c
t

Energy (eV)

xx

zz

0 4 8 12 16 20
0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0

3.5

4.0

R
e
fr

a
c
t

Energy (eV)

xx

zz

(ب)(الف)

 [
 D

O
R

: 2
0.

10
01

.1
.2

32
22

35
2.

14
01

.1
1.

0.
3.

3 
] 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 ij

cs
e.

ir
 o

n 
20

26
-0

1-
29

 ]
 

                             9 / 14

https://dor.isc.ac/dor/20.1001.1.23222352.1401.11.0.3.3
http://ijcse.ir/article-1-867-en.html


 در فاز آناتاس  2TiO یکیو اپت یالکترون ي،ساختار هايیژگیابتدا به ساکن و ۀمحاسب

 1401 تابستان  2ي شماره  11ي دوره 10 

 

 

تر از گاف طیف، این ماده داراي پاشندگی هاي بیشانرژي

 ین نواري است. است که ناشی از گذارهاي ب

 
با  zو  x ير راستاها یبجذب ترک یبنمودار ضر -8 شکل

 .GGA+U یباستفاده از تقر

 تابع اتلاف -3-6

در  قدرتمندي روش الکترون، انرژي اتلاف اسپکتروسکوپی

 فرمی تراز بالاي شده تحریک هايحالت تحلیل و تجزیه

 دسته جمعی تحریک دربردارنده طیف این است.

هاي حالت داخل ها) به(پلاسمونظرفیت  هايالکترون

تواند است. طیف اتلاف انرژي می ظرفیت نوار در شده اشغال

ي تک انرژي در جامد و یا از هاالکترونناشی از تحرك 

 بین ي ظرفیت باشد. رابطۀهاالکترونی جمعدستهتحریک 

 :]34صورت زیر است [الکتریک و تابع اتلاف انرژي بهدي تابع

2
2

2
1

2
2

)(

1
Im

ee

e

we +
=-=ELOSS    (7) 

اکسید براي ترکیب دي zو x تابع اتلاف در راستاهاي  9 شکل

بف طاصلی در نمودار  ۀقلتیتانیوم را نشان داده شده است. 

 يهابسامد درماده پلاسمونی است و قلۀ ، همان تابع اتلاف

ین ممکن است چند کند.صورت شفاف رفتار میبالاتر از آن به

 در نمودار تابع اتلاف وجود داشته باشد. در قله براي یک ماده

ترین قلۀ تابع بزرگ 8 اکسید تیتانیوم در شکلدي ترکیب

 و 03/11 هايترتیب در انرژيبه zو  xاتلاف در راستاهاي 

از  ترپایین هايبسامد در ولت قرار دارد. موادالکترون 57/11

 از آن تربالا هايدربسامد و رسانانیم عنوانبه پلاسما بسامد

این  گرفت توانمی که اينتیجه کنند،می رفتار فلز عنوان به

 57/11 و 03/11 از تربزرگ هايانرژي ازاي به بلور که است

 کند. می رفتار عنوان فلزولت بهالکترون

 
در  یتانیومت یداکسيد یبنمودار تابع اتلاف ترک -9 شکل

 .GGA یببا استفاده از تقر zو x  يراستاها

 بازتابندگی -3-7

، به k ، و خاموشی، n، ضریب شکست،R رابطۀ بازتابندگی،

 :]32[صورت زیر است 

.
)1(

)1(
)(

22

22

kn

kn
R

++

+-
=w     (8) 

رسم شده است. تغییر  10نمودار بازتابندگی  ترکیب در شکل 

ضریب بازتابندگی با طول موج مانند ضریب شکست و ضریب 

نهایت (انرژي صفر) ضریب خاموشی است و در طول موج بی

اي از انرژي که رسد. در محدودهمی 2/0 مقدار به بازتابندگی
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الکتریک زیاد است، مقدار ضریب سهم موهومی تابع دي

 شود.بازتابندگی نیز زیاد می

 
با  zو  x يراستاها یبترک یبازتابندگ یبنمودار ضر -10 شکل

 .GGA+U یباستفاده از تقر

 رسانندگی اپتیکی  -3-8

کتریک الديطیف رسانندگی اپتیکی به بخش موهومی تابع 

 باشد:مربوط است و رابطه آن به شکل زیر می

-iω
σ(ω) = ε(ω).

4π
     (9) 

در منحنی رسانندگی اپتیکی چندین بیشینه وجود دارد که  

هاي حجمی است و توسط متناظر با برانگیختگی پلاسمون

هاي عبوري از نوار ظرفیت به نوار رسانش ایجاد الکترون

شده در اثر جذب هاي ترازهاي اشغالکترون]. ال15[ شوندمی

فوتون فرودي به ترازهاي اشغال نشده در بالاي سطح فرمی 

نواري و به جذب گردند که با آن گذار بینبرانگیخته می

در . دشومینواري گفته ها توسط الکترون، جذب بینفوتون

 2TiO برايبرحسب انرژي  رسانندگینمودار تغییرات  11 شکل

شود با تابش طور که مشاهده می. همانده شده استنشان دا

اولین بیشینه   zو  xدر راستاهاي  موج الکترومغناطیس،

الکترون 3,27و  3,74به ترتیب در  zو  xرسانندگی در راستاي 

هاي رسانندگی بعدي نیز دهد و همه مقدار بیشینهیولت رخ م

ر میگیرد (بالاتدر محدوده انرژي فرابنفش از موج فرودي قرار 

رسانایی ولت) که با توجه به خاصیت نیمالکترون 3,1از 

 ترکیب، این امر دور از انتظار نبوده است.

 
 با واحد یرسانندگ یقینمودار سهم حق -11 شکل

ΩCm/1يراستاها یبترک x  وz یببا استفاده از تقر 

GGA+U. 

 گیري نتیجه -4

رکیب ت هاي ساختاري، الکترونی و اپتیکیدر این کار، ویژگی

اکسید تیتانیوم مورد بررسی قرار گرفته است. محاسبات در دي

 چگالی با استفاده از بستۀ محاسباتیچارچوب نظریۀ تابعی 

Wien2k یافته انجام شده است. با تقریب شیب تعمیم

هاي شبکه، مدول حجمی هاي ساختاري از جمله ثابتویژگی

ا ر مقایسه بپذیري حجمی این ترکیبات محاسبه و دو تراکم

ر گساختار نواري بیان مقادیر تجربی موجود سازگاري دارد.

باشد و لذا براي کاربرد به ولت میالکترون 2,16گاف نواري 

عنوان یک فوتوکاتالیست بسیار مناسب است و در زمینۀ 

چنین چگالی شود. همآب و هوا به کار گرفته می تصفیۀ
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ر گنواري، بیان هاي کل ضمن تأیید نتایج ساختارحالت

کند. در مواردي که مشارکت اربیتال هاي مختلف را بیان می

)ω( ١ɛ تر از صفر است در این بازة انرژي داراي مقادیر کوچک

گردد. تغییرات آرام سهم هیچ موجی در ترکیب منتشر نمی

انرژي است، که این هاي کمناشی از جذب فوتونی موهوم

ها شوند. لذا در این انرژينواري میمنجر به گذارهاي درون

 دهد و دارا بودن ضریببلور هیچ شفافیتی از خود نشان نمی

شکست بالاي آن نیز منجر به کاربرد در زمینه ساخت 

علاوه  شود.ي میموجبر نور و لنزها، بازتابنده ،ينور يلترهایف

مده از دست آبراین گاف نواري اپتیکی ترکیب با نتایج به

 واري سازگاري مناسبی دارد. ساختار ن
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Abstract: In this Paper, the structural, electronic and optical properties of TiO2 compound 
are investigated and calculated. The calculations were performed using the full potential 
linear augmented plane wave (PP-PW) method within density functional theory (DFT) and 
using the Wien2k package. Structural properties such as lattice constants, bulk modulus and 
compressibility of this combination are calculated and are well compatible with existing 
experimental values. The presence of a band gap is the reason why it is semiconductor. The 
study shows that in some points of the energy interval, it has a negative value. Therefore, no 
waves are emitted in the composition in this energy range. In addition to the optical 
properties of this compound, due to its importance in the industry, its high refractive index 
was investigated. 
Keywords: Density funvtional theory, Titanium dioxide, Optical properties, band structure, 
Phase anatase. 
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