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ر کامل د لیبا پتانس یخط ۀافتیبا استفاده از روش امواج بهبود 3BiFeO بیترک يمطالعه خواص نور نیدر ا 
و  يقرار گرفت. ساختار نوار یمورد بررس Wien2k ی) با استفاده از کد محاسباتDFT( یچگال یۀچارچوب نظر

 MBJ یاز تابع حاصل جیمحاسبه و نتا GGA+MBJو  GGA-PBE  ،GGA+Uهايبیگاف با تقر يانرژ
يتابع د یو موهوم یقیمانند سهم حق ينور يهایژگیگزارش شده دارد. و یتجرب جیبا نتا يبهتر يسازگار

 ينرژاتلاف ا فیو ط یرسانندگ ،یخاموش بیشکست، ضر بیبازتاب، ضر بیجذب، ضر بیضر ک،یالکتر
مین کیدر حالت تتراگونال  سموتیب تیفر بیکه ترک دهدینشان م جیمحاسبه و مورد مطالعه قرار گرفت. نتا

 یۀکل باشدیم یسیمغناط تیخاص يدارا بی. از آن جا که ترکباشدیالکترون ولت م 7/2 یکیبا گاف اپت رسانا
 انجام شده است. یناسپی قطبش کاملاً صورتمحاسبات به

 

 

  کلیدواژه:
 یعتاب یۀنظر سموت،یب تیفر

 ،ينور يهایژگیو ،یچگال
 ینیقطبش اسپ

 

   DOR: 20.1001.1.23222352.1400.10.0.3.6کد 
  

 مقدمه -1

اتیون باشد که دو کفریت بیسموت یک ترکیب چندفروئی می

باشند، بهشبکۀ این ماده سه ظرفیتی می و بیسموت درآهن 

نامند. نیز می 3-3 همین دلیل ساختار این ماده را پرووسکیت

بوده که در   Bi+3و  Fe+3هاي این ترکیب متشکل از کاتیون

کاتیون ـــت Fe+3هاي آن  خالی هش هاي  ـــا وجهی در فض

توسط یون هاوجهیاکسیژن و فضاهاي خالی بین این هشت

]. منشأ اصلی خاصیت فروالکتریکی 1[ شودپر می Bi+3هاي 

ــأت می Bi+3از یون  ــاختار الکترونی این یون، نش گیرد. در س
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وجود دارد که در پیوند شیمیایی هیچ  s6 یک جفت الکترون 

پذیري بالایی داشته و با ها قطبشسهمی ندارد. این الکترون

صیت قطبمنظم قرار گرفتن در یک جهت می  یدگیتوانند خا

از طرفی یون مغناطیســـی  ].2[ را در این ترکیب ایجاد کنند

3+Feبه ناطیســـی را  یک نظم مغ آورد. در نتیجه وجود می، 

طور همزمان نظم فروالکتریکی وجود این دو عنصر، به دلیلبه

سی در این ترکیب می شدو مغناطی شته با  ].3[ تواند وجود دا

ست که در  سموت از جمله موادي ا  دماي محیط هرفریت بی

لذا  ناطیس و فروالکتریکی را دارد،  یت فرومغ خاصـــ دو 

یادي در ذخیره هاي ز ـــازي دادهکاربرد ظهس حاف هاي ها، 

]. این ترکیب در امتداد 4[ چندگانه و اســـپین ترونیک دارد

شت111( ساختار ه ضایی ) یک  بوده  R3cوجهی با گروه ف

به با یک اعوجاج کوچک  ـــاختار تتراگونال  که   P4mmس

 توان به]. از کاربردهاي فریت بیســموت می5[ یابدانتقال می

ــگرها، ارتباطات ماهواره ــتفاده در حس اي، فیلترهاي بهینه اس

]. از میان مجموعه 6[ شــده و وســایل هوشــمند اشــاره کرد

ــده بر روي  ــی  توان به، می3BiFeOمطالعات انجام ش بررس

هاي ویژگی ] و VASP]7 خواص کشسانی با کد محاسباتی 

شاره کردنوري  چنین ]. هم5[ در حالت لایه نازك تتراگونال ا

در حــالــت انبوهــۀ  3BiFeOدر پژوهش دیگري، ترکیــب 

سانا با گاف تتراگونال یک نیم شده الکترون 3ر ولت گزارش 

 ]. 8[ است

 روش محاسبات -2

روش  يریکارگهو ب یچگال یتابع یۀنظر یۀمحاســـبات بر پا

 کــامــل لیــبــا پتــانســـ یخط ۀافتــیــامواج تخــت بهبود 

)FP-LAPW( سباتی کد کمک به شده  Wien2k محا انجام 

 ].9[ است

سته حل به سازگارخود روش کمک به Wien2k افزارنرم   د

. بعد از پردازدیم FP-LAPW روش به شم-کوهن معادلات

 یالکترون -از توابع موج تک ايمجموعه ت،حل کامل معادلا

 یچگال توانیتوابع م نیکه با اســتفاده از ا دآیمی دســتبه

ــبه کرد.  دیجد یالکترون ــب  يهااز روش یکیرا محاس مناس

س ،الکترونیانتخاب توابع موج تک يبرا  دو بلور به بنديمیتق

 است. یگاهیجا نیب یۀو ناح نتی -نیماف هايکره ناحیۀ

ـــده در داخل  یمعرف یۀمجموعه پا FP-LAPW وشدر ر ش

عاع  نتی -نیماف ةکر از توابع  یخط یقیتلف، RMTبا شـــ

 نیب یۀشــده در ناح یمعرف یۀپا ۀاســت و مجموع یشــعاع

ست تخت امواج توابع موج مربوط به ،یگاهیجا سط. ا  داربر ب

 نیب یو در نواح maxKتـا  نیت -نیمـاف یدر نواح K موج

جام maxGتا  یگاهیجا پژوهش،  نی]. در ا9[ ردگییم ان

 هايحالت يجداساز ي، انرژ5/8برابر با  maxRk ۀنیبه ریمقاد

س يبرا maxGو  -Ry7برابر با  تیمغزه از ظرف سط پتان  و لیب

انتخاب  a.u( 12-1(برابر با  یگاهیجا نیب یۀبار در ناح یچگال

 نقاط دتعدا يبرا نهیمقدار به عنواننقطه را به 500شد. تعداد 

k ــبک کیآن  ازاي که به مایانتخاب نموده به k-mesh ۀش

ست. برا جادیا عتوزی صورت التیارب سموتیاتم ب يشده ا

 يو برا 24s ،63d هايتالیاتم آهن ارب ي، برا36p ،26s هاي

ــ  هايالکترون عنوانرا به 42p ،22s يهاتالیارب ژنیاتم اکس

ست و م تیظرف یۀلا شده ا ا بر ر ییهمگرا اریعدر نظر گرفته 

 يمشــخصــات ســاختار .میقرار داد 0001/0 يانرژ يمبنا

 ) آورده شده است.1( در جدول 3BiFeO بیترک

  و بحث نتایج -3

 ساختار نواري -3-1

سبات ویژگی ساختار هاي نوري پیشاز آنجا که در محا بینی 
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ـــت؛ بهنواري از اهمیت ویژه همین علت در اي برخوردار اس

سموت در بازة 1( شکل ساختار نواري ترکیب فریت بی  (6- 

 الکترون ولت نشان داده شده است. 6  تا

ـــدهنتایج به  دســـت آمده از مقدار گاف نواري محاســـبه ش

کند، که فلز بودن ترکیب حکم می به PBEکمک تقریب به

این امر دور از انتظار اســـت؛ زیرا نتایج محاســـبات نظري و 

رســانا تجربی انجام شــده بر روي این ترکیب دلالت بر نیم

  تتراگونال دارد.بودن آن در حالت 

 

 در حالت تتراگونال 3BiFeO بیترک يمشخصات ساختار -1 جدول

 a.u  تین برحسب -شعاع کره مافین گروه فضایی ساختار ترکیب

3BiFeO تتراگونال P4mm (O)=1.47MTR (Fe)=1.71MTR (Bi)=2.29MTR 

 

 
 PBE(ج)  و GGA+U(ب) ،  MBJ(الف) بیبا تقر نییبالا و پا نیدر دو جهت اسپ سموتیب تیفر يساختار نوار -1 شکل
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ـــامانه هایی با هایی که حاوي الکترونعلاوه بر این، براي س

به PBEهستند تقریب  fو  dهاي همبستگی قوي در اربیتال

یب این تقر گو نبوده و لازم است تصحیحاتی بهتنهایی پاسخ

ـــده ما را بهاعمال گردد.  ســـمت اعمال  لذا نکات گفته ش

 هایی نظیرو اســتفاده از روش PBEتقریب  تصــحیحاتی به

GGA+U  و MBJدهد. در این پژوهش، در تقریب سوق می

GGA+U  با افزایشeV 3 =U  تاeV 5=U به  گاف نواري

ــت آمد. به ولتالکترون 40/2و  ولتالکترون 22/2ترتیب  دس

 ، چوناعمالی هاياز میان پتانســـیللذا با توجه به این که 

ولت همخوانی الکترون 5 گاف گزارش شده در پتانسیل مقدار

سیل مؤثر را به eV5=U بهتري با نتایج دارد؛ پس  عنوان پتان

ــود. هممی گزارش ــبه  چنین، با توجه بهش مقدار گاف محاس

سون صلاحی بک جان  که به )GGA+MBJ( شده در تابعی ا

شد؛ ولت میالکترون 51/2اندازة  شاهده کرد که میبا توان م

ــون مقدار گاف نزدیک ــلاحی بک جانس  تري را بهتابعی اص

قادیر گزارش ئه میم ـــده ارا لذا ویژگیش هد.  هاي نوري د

شــود. علاوه بررســی می MBJ با تقریب 3BiFeOترکیب 

) نتایج حاصـــل از این کار همراه با دیگر 2( براین در جدول

 آورده شده است. هاي موجودداده

  ينور يهایژگیو -3-2

ـــمین ينور فیط نارس ـــ هاا از اطلاعات جهت  یعیمنبع وس

شبکه را  یخواص الکترون ،يساختار نوار ۀمطالع سانات  و نو

هدیما قرار م اریدر اخت نا نی. اد از  يایبســـ يخواص مب

ــانامین يکاربردها ور و ن لیگســ يودهاید زرها،یل لیاز قب رس

سازها شکار ستند [ ينور يآ مختلط  کیالکتري]. تابع د10ه

 ينور يهایژگیو فیتوصــ يپارامترها برا نیتراز مهم یکی

ست که دارا سهم گذار درون يا ست  ينوار نیو ب ينواردو  ا

با فرود فوتون حدود يانرژکم يهاکه  گاف کم ةدر م تر از 

ها ،ينوار گذار ها  هدیرخ م يدرون نوار يتن مال د با اع  و 

ها ياز انرژ ترشیب يبا انرژ هاییفوتون گذار  نیب يگاف، 

سهم حق کیالکتري. لذا تابع دگرددیآغاز م ينوار  یقیاز دو 

 ]:11[ با شودیشده است که داده م لیتشک یو موهوم

)1( )()()( 21 wewewe i+= 

-کمک رابطۀ کرامرز الکتریک بهکه ســـهم حقیقی تابع دي

 ]:11[ شودصورت زیر تعریف میکرونیک به
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ش زین کیالکتريتابع د یسهم موهوم درون  ياز گذارها ینا

 دنبو گســســته نوع گذار با توجه به نیاســت. لذا در ا ينوار

ها نیب انرژي با ينوار  تیعتب یاز روابط کوانتوم دیمختلف، 

ــهم موهوم جهیکنند. در نت ــورت به کیالکتريتابع د یس ص

 ]:12 ،11[ شودینوشته م ریز

    )3(  

صر ماتر M که درآن ستا ۀمؤلف یسیعن  ياندازه حرکت در را

لت اول fو  iقطبش نور و  ها هیحا  در الکترون يانرژ و ییو ن

یژگوی محاسبات در که است ذکر. لازم به باشدیام مiحالت 

ال، حالت تتراگون سموتیب تیفر ۀدر ساختار انبوه ينور يها

 نیب يبودن آن، فقط سهم گذارها رسانامین تیخاص لدلی به

سب ينوار ست. با محا شده ا و  یقیسهم حق ۀدر نظر گرفته 

 ينور مهم هايیژگیو توانیم کیالکتريتابع د یموهوم

ــر ــت بیمانند ض ــکس ــرn(ω)( ش )، R(ω)( بازتاب بی)، ض

ــر ــرI(ω)( جذب بیض ــ بی)، ض  فیو ط)، k(ω)( یخاموش

 دست آورد.توان بهیم را )L(ω)( ياتلاف انرژ
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 ولت  در حالت تتراگونال بر حسب الکترون سموتیب تیفر بیمحاسبه شده ترک يمقدار گاف نوار -2 جدول

 مطالعات انجام شده کار حاضر

GGA-PBE GGA+MBJ GGA+U(5ev) 
 نظري[9] تجربی[14]

0 2/51 2/40 3/1 3/00 

 

يتابع د یو موهوم یقی، شــامل ســهم حقينور يهایژگیو

 ،یوشخام بیبازتاب، ضر بیشکست، ضر بیضر ک،یالکتر

 بر يو تابع اتلاف انرژ یرســانندگ بیجذب، ضــر بیضــر

ـــب انرژ  يولت براالکترون 30صـــفر تا  ةدر محدود يحس

شکل سموتیب تیفر ۀساختار انبوه  يهامورد مطالعه و در 

 بیترک ينور يهایژگی) آورده شــده اســت. چون و4( تا )2(

ارند، د یهم منطبق نبوده و رفتار متفاوت بر zو  xدر دو جهت 

 جادیبوده و منجر به ا يرهمســانگردیغ تیخاصــ يلذا دارا

ضر کیالکتريد هايثابت ستات بیو  ست ا اوت متف کیشک

 يهایژگیمجموعه و انی. در مگرددیم zو  xدر دو جهت 

تابع  یقیســهم حق یبا بررســ ســموت،یب تیفر بیترک ينور

شکل کیالکتريد شاهده کرد در نواح توانیالف) م 2 (  یم

ـــت، امواج  یمنف ) که21/19-32/25) و (21/12-35/8( اس

خود را از  تیشــوند و بلور شــفافیمنتشــر نم سیالکترومغناط

ست م صورت م يندهایو فرآ دهدید . ردیگیجذب و اتلاف 

لت به يانرژ هايبازه نیدر ا مدن حفره وجود به ع  و هاآ

ـــانندگی در هااملح نای شـــرکت جذب و  نیترشیما ب ،رس

ولت که الکترون 22/4 يداشت. در انرژ میرا خواه یرسانندگ

شد،یم نهیشیمقدار ب يدارا کیالکتريتابع د یقیسهم حق  با

جذب و  نیترکم ت،یشفاف نیترشیب سموتیب تیساختار فر

شان م یرسانندگ تابع  یسهم موهوم فیط .دهدیرا از خود ن

 فیپ) و ط 4 (شکل یجذب فیب)، ط 2 (شکل کیالکتريد

  .کندیم قتصدی را هاگفته نی) ات 4 (شکل یرسانندگ

 

 
(ب)  و کیالکتريتابع د یقیسهم حق نمودار (الف) -2 شکل

 در فازتتراگونال 3BiFeO کیالکتريتابع د یسهم موهوم

بل از  زین کیالکتريتابع د یدر نمودار ســـهم موهوم تا ق

لت، تغالکترون 7/2 يانرژ ند آرام يدارا يانرژ راتییو  یرو

 اســت و معرف يانرژکم هاياز جذب فوتون یبوده که ناشــ

/ 7 يانرژ. اما بعد از باشــدیولت مالکترون 7/2 یکیگاف اپت

یم شیافزا ناگهانی صورتبه یولت، سهم موهومالکترون 2
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ست که به یجذب انگریامر ب نیکه ا ابدی  ذارهايگ آن دنبال ا

 .ردیگیانجام م ينوار انیم

 یخاموش بیشکست و ضر بیضر -3-2-1

 ]:12[شود ینوشته م ریز یصورت کلشکست مختلط به بیضر

)4( N(ω) = n(ω) + ik(ω) 

ــهم حق که درآن ــر (N(ω)) یقیس ــت  بیهمان ض ــکس ش

یم دهینام یخاموش بیآن ضر یمتعارف ماده و سهم موهوم

ــود و به ــودمی مربوط ماده جذب ش ــاس تابع د ش يوبر اس

 با: شودیداده م کیالکتر

)5( 
, 

  

الف)  3( بر طبق شــکل کیشــکســت اســتات بیمقدار ضــر

که  باشدیم 21/2برابر  zو در جهت  16/2 برابر با xدرجهت 

 اســت. با دهیذکر گرد زین کیالکتريتابع د یقیدر بخش حق

 يشکست ابتدا تا انرژ بیضر ،يفوتون فرود يانرژ شیافزا

محدود اســـت اما بعد از  اریبســـ راتییتغ يدارا گاف ةدر باز

حدود به ا ةم جه  با تو گذار الکترون نیگاف  به نوارکه   ها 

 و ابدییکاهش م بیسرعت نور در ترک گرددیم رسانش آغاز

با انجام  .ابدییم شیافزا بیشکست ترک بیبه دنبال آن ضر

و هم در  يها هم در ساختار نوارآن يکه انرژ هیاول يگذارها

 ییاهنشان داده شد الکترون کیالکتريتابع د یسهم موهوم

و  دهندیگذار انجام م قرار دارند تینوار ظرف ییبالا ۀکه درلب

عد يهاالکترون در اتم دارند  يترشیب یدگیگزيکه جا يب

دارند لذا  ازیخود ن یگذار احتمال يبرا يبالاتر يهايبه انرژ

 بیدر ترک و ســـرعت نور افتهیکاهش هاگذار الکترون زانیم

در  یروند نزول تشکس بیدنبال آن ضر به و ابدییم شیافزا

با  ،عبارتی دارند؛ به یکیزیمفهوم ف هايشـــهی. رردیگیم شیپ

سب  توانیصفر م يدر انرژ کیالکتريتابع د یقیسهم حق ۀمحا

 ]:11[ افتیدست  ستمیس کیشکست استات بضری به

)6( )0()0( 1e=n
 

ش بیضر ش يبرا یخامو سنج جذب پرتو  زانیاز م یماده، 

ــــت. اگر موج  یســـیالکترومغنــاط توســـط آن مــاده اس

ـــانی به یســـیالکترومغناط از داخل ماده عبور کند، ماده  آس

ش بیضر شکل ].12[ دارد ینییپا یخامو  همان طور که در 

ــت تا انرژ 3( ــده اس ــان داده ش گاف  ةدر باز ییهايب) نش

گذار ال ينوار ـــت موج  هاکترونکه هنوز  ـــده اس غاز نش آ

سان یسیالکترومغناط ست  بیتر از درون ترکقادر به عبور آ ا

با افزا ما  غاز رفته يفرود يهافوتون يانرژ شیا گذار آ رفته 

 نیقبل از آن نخواهد بود که ا یسادگ و عبور موج به شودیم

ش بیضر شیبا افزا ست تا در نها یخامو پس از  تیهمراه ا

ها گذار جام  لت، ضـــرالکترون 8 يتا انرژ هیاول يان  بیو

که براســاس  شــودیو مشــاهده م، ابدییکاهش م یخاموشــ

ـــتات کیالکتريالف)، ثابت د 3( و ب) 2( شـــکل و  کیاس

ستات بیضر برابر  بترتی به xدر جهت  بیترک کیشکست ا

که  باشدیم 21/2و  91/4برابر  zو در جهت  16/2، 68/4 با

ط قیاز طر )0()0( ۀراب 1e=n   باط  گریکدیبه یم دایپارت

ــر فطی . با توجه بهکنند ــ بیض ــکل یخاموش ب) که  3( ش

ــنجش م ياریمع ــیجذب پرتو الکترومغناط زانیجهت س  یس

ست م ولت و الکترون 5/7 ۀنیشیب ریکه؛ مقاد افتیدر توانیا

 ي، متناظر با صـــفرهاxولت در جهت محور الکترون 38/19

 ۀلبالاتر از ق هاييبوده و در انرژ کیالکتريتابع د یقیحق

 ی. با بررسرودیسمت صفر م به یخاموش بیضر یپلاسمون

  به توانیم زین یخاموش بیشکست و ضر بیضر ينمودارها

شابه صل از تابع د جنتای با هاآن ت و در  برد یپ کالکتریيحا
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 علم و مهندسی سرامیک

 

  19 1400 پاییز  3ي شماره  10ي دوره

 

 

ضر توانیم یحالت کل ست رفتار بیگفت که  ش يشک ابه م

ــهم حق ــر یقیبا س ــ بیو ض ــهم  يرفتار یخاموش مانند س

 دارد.  کیالکتريد بعتا یموهوم

، xولــت در جهــت محور الکترون 5/7 يانرژ ةدر محــدود

ش بیضر شکل نهیشیمقدار ب کی يدارا یخامو ست که با   ا

  الف) مطابقت دارد. 2(

 

 
 بی(ب) ضر شکست و بیضر (الف) نمودار -3 شکل

 درفاز تتراگونال. سموتیب تیفر یخاموش

 کیالکتريمجاز تابع د ریغ یکه در نواح دهدینشان م جینتا

1)( که در آن ياز انرژ ی(نواح we  ـــدیم یمنف  یعنی) باش

ــازه ــايب ــواج 21/19-32/25( و) 35/8-21/12( ه ) ام

ــر نم سیالکترومغناط ــوندیمنتش ــهم  نیو در ا ش مناطق س

ست. در ا نهیشیب يدارا کیالکتريتابع د یموهوم  نیمقدار ا

شیو ب دهدیخود را از دست م تیبلور شفاف يمناطق از انرژ

 و هاحفره آمدن وجودبه علترا به  یجذب و رســانندگ نیتر

 داشت. میرا خواه رسانندگی در هاآن شرکت

 بازتاب  بیضر -3-2-2

است R  انعکاس بیضر يمهم نور ياز پارامترها گرید یکی

از قســمت فصــل مشــترك جامد را  افتهیانعکاس  يکه انرژ

ص شخص بیضر .کندیم فیتو شدت موج  ةکنندبازتاب م

ــبت به دهیبازتاب ــدیم فرودي موج نس ــتفاده از  باش که با اس

 کرد: نییرا تع بیضر نیا توانی) م7( ۀرابط

)7( 22

22

)1(

)1(
)(

Kn

Kn
R

++

+-
=w

 

 ۀنیماست. ک يفوتون فرود يانعکاس وابسته به انرژ بیضر

ندگ تاب باز ـــت. در نیترشیب انگریب ینمودار   مقدار جذب اس

شکل z و  xبازتاب در دو جهت  بیضر ۀسیمقا جه،ینت )4 

شان م فرابنفش در  یۀدر ناح 3BiFeO بیکه ترک دهدیپ) ن

داشـــته و در  xنســـبت به محور  يبهتر یبازتابندگ zجهت 

مقدار  نیترشیب يدارا xولت در جهت الکترون 45/8 يانرژ

ـــت. از طرف یبازتابندگ  ینمودار بازتابندگ ۀنیچون کم ،یاس

ــیب ــت؛ با مقا ۀنیش ــیمقدار جذب اس ــکل ۀس ت)  پ و 4( ش

شاهده م الکترون 44/19 يبا انرژ ۀقل یکه در حوال شودیم

لت ب جذب را دار نیترشیو قدار  با کم میم نمودار  ۀنیکه 

ندگ تاب قت دارد. هم یباز طاب باز ن،چنیم تا  ةدر  7/2صـــفر 

که انرژالکترون لت   يگاف نوار ياز انرژ يفوتون فرود يو

ــت موج الکترومغناط ترشیب ــیاس ــانامیکاملاً جذب ن یس  رس

ــت و در محدود ــده اس الکترون 7/2بالاتر از  ياهيانرژ ةش
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لت ، چون انرژ  کینزد يگاف نوار انرژي به هافوتون يو

ش ست جذب با  . پارامتر کندیم شیشروع به افزا يتند بیا

س گریمهم د ست  بیضر ينور يهایژگیو یدر برر جذب ا

 است: ریآن به شکل ز ۀکه رابط

)8( )(
)(

)(2)( 2 we
w

w
wwa

cn
k ==

 

وارد  ۀکیاست که شدت بار اياز فاصله ياریجذب مع بیضر

 ]. 12[ رسدیخود م هیشده در درون نمونه به مقدار اول

و  x يدر دو راستا يرسانش نور راتییتغ ةب) نحو 4( شکل

z سبت به شان م يفوتون فرود انرژي ن  ی. با بررسدهدیرا ن

 يکه رســانش نور افتیدر توانینمودار، م نیا يمحور انرژ

با افزاالکترون 7/2 ياز انرژ ـــده و  غاز ش لت آ  يانرژ شیو

  به ولتالکترون 13/7 يو در انرژ ابدییم شیافزا زیفوتون ن

سدیمقدار خود م نیتربیش سانش نور لی. دلر از  يشروع ر

شد؛یم یکیگاف اپت، ولتالکترون 7/2حدود  يانرژ در  رایز با

فوتون يانرژ ،ولتالکترون 7/2از  ترنییپا هاييانرژ ةگستر

. لذا الکترونباشـــدیگاف م انرژي از ترکوچک يفرود هاي

ــده انرژ ختهیبرانگ هاي  ياز گاف انرژ عبورجهت  یکاف يش

شته و نم  جهینت در شوند؛ منتقل رسانش نوار توانند بهیرا ندا

 . رسدمی صفر به يرسانش نور

س از شکل بازتاب بیضر هايفیط یبرر ضر 4 (  بیپ) و 

در  بیترک نیگرفت که ا جهینت توانیت) م 4 (شــکل جذب

ستا ن بود نپایی علت به ینور مرئ یۀدر ناح zو  x يهر دو را

ضر بیضر صد) م 20تا  15(حدود  بازتاب بیجذب و  یدر

ـــد بازتاب در ســـلول لایۀ عنوان به تواند  هايشـــفاف ض

 یۀکه در ناح یدر حال رد؛یقرار گ همورد اســـتفاد يدیخورشـــ

ــــریــ بــودن بــالا عــلــت فــرابــنــفــش بــه  جــذب بض

 )1-cm 50-100×41030تا  20 نیبازتاب بالا(ب بی) و ضـــر 

ندیدرصــــد) م فاظ عنوان به توا ناطی موج ح  سالکترومغ

ـــت ذکر . لازم بهردیفرابنفش مورد اســـتفاده قرار گ  هک اس

ــر نپایی علت به بترکی ــتن  بیبودن ض جذب، با وجود داش

ــب يدایکاند ینور مرئ ةبازتاب کم در محدود بیضــر  یمناس

سلول يبرا ستفاده در  ش هايا جاذب  لایۀ عنوانبه يدیخور

ـــدینم ـــ تواندیم ياتلاف انرژ فیط نیچنهم .باش از  یناش

مد و  يتک انرژ يهاتحرك الکترون جا  کیاز تحر ایدر 

شد. تابع اتلاف انرژیم تیظرف يهاالکترون یجمعدسته  يبا

س يبرا گریمهم د هايتیاز کم سکوپیخواص م یبرر  یکرو

جامدات بوده و متناســـب با احتمال اتلاف  یو ماکروســـکوپ

 طیالکترون در حال عبور از مح يدر واحد طول برا E يانرژ

 ]:13[ است ریآن به شکل ز ۀاست و رابط
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تابع اتلاف انرژ ناشـــ نیترشیب ز،ین يدر  ـــدت نوار  از  یش

ـــت و مابق یحجم هايپلاســـمون یختگیبرانگ  هاقله یاس

ــی ــت. قل ينوار انیم ياز گذارها ناش ــل ۀاس در نمودار  یاص

ــمون ۀافت، همان قل ــت و ترک یپلاس ــامد بیاس  يهادر بس

ممکن اســت  .کندیصــورت شــفاف رفتار مبالاتر از آن به

 فیط یماده وجود داشته باشد. با بررس کی ياقله بر نیچند

 توانیالف) م 4( داده شــده در شــکل شینما ياتلاف انرژ

فتیدر لتلکترونا 6/24 يدر انرژ که ا  25 و zدر جهت  و

ـــت میاتلاف را خواه نیترشیب xدرجهت  ولتالکترون  داش

ــمون يدر انرژ بوده و یحجم هايکه درواقع متناظر با پلاس

شدت انتقال ب نهیشیب يکه تابع اتلاف انرژ هایی ست؛   نیا

ــــدویم نــهیکم ينوار در برابر تــابش موج  بیــترک بــاش

ناط هت  6/24از ترشیب يباانرژ سیالکترومغ  25 و zدر ج

 ۀدر قل .کندیصورت شفاف رفتار مبه xدرجهت  ولتالکترون
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 علم و مهندسی سرامیک

 

  21 1400 پاییز  3ي شماره  10ي دوره

 

 

 ينوار نیشدت انتقال ب ،فوق يهايدر انرژ یعنی یپلاسمون

 مقدار خود را دارد. نیترکم

 يرگیجهینت -4

ه بیترک ينور يهایژگیکار و نیا در با  3BiFeO ۀانبو

ــتفاده از روش امواج تخت بهبود  ــ یخط ۀافتیاس  لیبا پتانس

سبات یچگال یۀکامل در چارچوب نظر ستفاده از کد محا  یبا ا

Wien2k يمقدار گاف انرژ انیقرار گرفت. از م یمورد بررس 

 هايبیبا تقر ســـموتیب تیســـاختار فر ةمحاســـبه شـــد

 GGA-PBE ،GGA+U  وGGA+MBJحاصــل از  جی، نتا

صلاح یتابع سون یا الکترون 51/2) با مقدار MBJ( بک جان

سازگار شده دارد. کل جیبا نتا يبهتر يولت  فیط یۀگزارش 

ــهم حق ينور هاي  ک،یالکتريتابع د یو موهوم یقیمانند س

 بیشــکســت، ضــر بیبازتاب، ضــر بیجذب، ضــر بیضــر

ش سانندگ ،یخامو سبه و گزارش  يانرژ تلافو تابع ا یر محا

شده است.

  

  

ر د سموتیب تیفر بیجذب ترک بی(ت) ضر و یبازتابندگ (پ)، ی(ب) رسانندگ، ي(الف) تابع اتلاف انرژ نمودار -4 شکل

 فازتتراگونال.
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 در حالت تتراگونال 3BiFeO بیترک ينور يهایژگیو ۀمطالع 

 1400 پاییز  3ي شماره  10ي دوره 22 

 

 

سانش نور وجود  لیولت، دلالکترون 7/2 ياز انرژ يشروع ر

یم ســـموتیب تیفر بیبودن ترک رســـانامیو ن یکیگاف اپت

شد ست؛ و یحاک جی. نتابا  بیترک نیا ينور يهایژگیازآن ا

 يرفتار yو  x يناهمســانگرد بوده و ســاختار در راســتاها

ــانی ــتا او متفاوت ب کس ــان م z يراس   . بهدهدیاز خود نش

ـــتا ينور هايفیط یۀعلت کل نهمی  zو  x يدر هر دو راس

 اند.شده زیمحاسبه و آنال
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Abstract: In this paper, investigated the optical properties of bulk BiFeO3 by using the 

full potential linearized augmented plan wave in framework density functional theory 

(DFT) with wien2k code. The band structure and energy gap of the bulk structures are 

calculated with GGA-PBE, GGA+U and GGA+MBJ approximations, and results obtained 

from the MBJ function are more consistent with the reported experimental results. The 

optical properties such as real and imaginary parts of dielectric function, absorption 

coefficient, reflection coefficient, refractive index, extinction coefficient, conductivity and 

electron energy loss spectrum have been calculated and studied. The results show that the 

bulk of tetragonal ferrite bismuth is a semiconductor with a optical gap of 2.7 electron volt. 

Since compound has magnetic properties, all calculations of compound is performed in full 

spin polarization.

Keywords: ferrite bismuth, Density Functional Theory, Optical Property, Spin-Polarized. 
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