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] بلور و اثر خنثی 001در حالت سطح در راستاي [ 3SbNSrهاي الکترونی و اپتیکی ترکیب در این مقاله ویژگی 

مورد بحث و بررسی قرار  2NSrو  SbSrهاي الکترونی و اپتیکی آن براي دو پایانۀ کردن سطح بر ویژگی

پتانسیل با امواج تخت انجام شد. جهت محاسبات  گرفت. محاسبات بر پایۀ نظریۀ تابعی چگالی و روش شبه

هاي استفاده شد. محاسبات سطح با در نظرگرفتن ابرسلول HSEپتانسیل تبادلی همبستگی از تابعی هیبریدي 

ها انجام گرفت. نتایج محاسبات و کمینه نیروهاي وارد بر اتم اي، میزان خلأ کافیتتراگونال، شرایط مرزي دوره

هاي الکترونی رسانایی حالت انبوهۀ ترکیب، حالتالکترونی نشان داد در سطح خنثی نشده برخلاف ماهیت نیم

هاي هیدروژن بر روي سطح، اشباع شود. پیوندهاي فعال سطح با جذب اتمدر مجاورت سطح فرمی مشاهده می

اي الکترونی در نزدیکی سطح فرمی حذف شدند که به باز شدن گاف نواري در هر دو پایانه منجر شد. هو حالت

الکترون ولت به دست  029/1و  808/0به ترتیب  2NSrو  SbSrهاي گاف نواري محاسبه شده براي پایانه

قرار گرفت. نتایج در دو حالت خنثی نشده و خنثی شده مورد بررسی  3SbNSrهاي اپتیکی سطح آمد. ویژگی

شود، به هاي الکترونی سطح مینشان داد در هر دو پایانه، خنثی کردن سطح که باعث از بین رفتن حالت

شود. گاف اپتیکی محاسبه شده در هر دو حالت سطح خنثی نشده و خنثی شده افزایش گاف اپتیکی منجر می

) به دست آمد. در توافق با نتایج xبا سطح ( تر از راستاي موازي) بزرگzبراي نور فرودي عمود بر سطح (

چنین مشاهده شد با خنثی کردن محاسبه شد. هم 2NSrتر از پایانۀ کم SbSrالکترونی گاف اپتیکی پایانۀ 

 است. xتر از راستاي کم zیابد و در راستاي الکتریک استاتیک در هر دو پایانه کاهش میسطح ثابت دي

 

 

  

  کلیدواژه:

نظریۀ تابعی چگالی، 

3SbNSr ،ساختار سطح ،

هاي کردن سطح، ویژگیخنثی

 .هاي اپتیکیالکترونی، ویژگی

 

 DOR: 20.1001.1.23222352.1400.10.0.11.4کد 

 مقدمه -1

ترکیبات غیرآلی هستند که ساختاري  پروسکایتمواد پاد

ها دارند با این تفاوت که موقعیت آنیون و پروسکایتمشابه 

ها ]. در واقع پادپروسکایت1ها تغییر کرده است [کاتیون آن

هستند  3ABX عمومیشکل با فرمول گروهی از ترکیبات هم

باشند. در این مکعبی می شکلداراي  آلدر حالت ایده که

آنیون ، B تایی وبه صورت دوازده ،ترآنیون بزرگ، Aترکیبات 
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هاي با کاتیون همسایگیتایی در به صورت شش ،ترکوچک

X هايقرار دارند. هر یک از اتم X دو آنیون در  ۀبه وسیل

ترکیبات اند. احاطه شده Aو چهار آنیون در موقعیت  B موقعیت

ان فردش واسطۀ خواص متنوع و منحصر به به پادپروسکایت

باشند. این ترکیبات داراي طیف وسیعی از گاف مورد توجه می

شان، خواص نواري هستند که با توجه به ترکیب شیمیایی

رسانایی تا مغناطیسی و ابررسانایی را دارا متنوع فیزیکی از نیم

 ها در حوزة وسیعی. این مزیت به کاربرد آن]5-2[هستند 

 . در این بین]6-8[از فناوري منجر شده است  

 )BiNSr3و  SbNSr3(پایۀ استرانسیوم  تایی بانیتریدهاي سه 

به صورت نظري، خواص ترموالکتریکی قابل توجهی از خود 

اي براي عنوان گزینه ها را بهتوان آننشان دادند که می

چنین بررسی . هم]9[مولدهاي ترموالکتریکی در نظر گرفت 

عنوان  توانند بههاي اپتیکی این ترکیبات نشان داد میویژگی

]. ترکیب 10ر برابر اشعۀ فرابنفش مفید باشند [محافظ د

3SbNSr  با گروه فضاییpm3m (221) براي اولین بار توسط ،

هاي سنتز و برخی از ویژگی 2004و همکاران در سال  1گبلر

گیري و فیزیکی آن از قبیل پارامتر شبکه و گاف اپتیکی اندازه

ولت گزارش الکترون  15/1آنگستروم و  17/5به ترتیب برابر با 

گیري مقاومت الکتریکی و پذیرفتاري چنین با اندازهشد. هم

رساناي مغناطیسی نشان دادند که ترکیب مورد نظر یک نیم

هاي ساختاري، الکترونی، ویژگی. ]11[باشد دیامغناطیس می

ورت رکیب در حالت انبوهه به صاپتیکی و ترموالکتریکی این ت

. ]9-10 ،12-14[نظري مورد بررسی قرار گرفته است 

 تريتردهاي گسنانوسطوح با خصوصیات فیزیکی فراوان کاربرده

 

1gäbler 

نسبت به حالت انبوهه دارند، اما به دلیل پیچیدگی و سختی 

ویژه در مطالعۀ  در محاسبات توجه کمی به آن شده است. به

رساناها وجود پیوندهاي آویزان فعال سطح نظري سطوح نیم

هاي الکترونی در مجاورت سطح فرمی تواند منجر به حالتمی

پتیکی سطح و در نتیجه هاي الکترونی و اشود که ویژگی

]. 15-16[ دهدکاربردهاي مختلف آن را تحت تأثیر قرار می

 پر)در حقیقت به واسطۀ وجود پیوندهاي آویزان (پیوندهاي نیمه

هاي الکترونی در محدودة گاف نواري مشاهده در سطح، حالت

شود. به عبارت شود که به ماهیت فلزي سطح منجر میمی

زان می توانند انرژي گاف نواري ماده دیگر این پیوندهاي آوی

 را تحت تأثیر قرار داده و بر خصوصیات آن به عنوان

 رسانا تأثیر بگذارند.  یک نیم 

هاي نظري محاسبۀ گاف نواري دقیق براي کاربرد در بررسی

ها از جمله در کاربردهاي اپتیکی از اهمیت بسیاري مؤثر آن

یوندهاي آویزان سطح برخوردار است. از این رو، خنثی کردن پ

رسانا بسیار مهم است. در تحقیقات نظري نانوساختارهاي نیم

هاي در عمل این پیوندهاي آویزان فعال از طریق جذب اتم

]. 17[ شوندمختلف محیط و یا بازسازي سطح اشباع می

هاي هاي سطح پادپروسکایتتاکنون نتایج محاسبات ویژگی

هاي ترکیب اما ویژگی] 18-20مختلفی ارائه شده است [

3SbNSr  در حالت سطح مورد بررسی قرار نگرفته است. در

هاي الکترونی و اپتیکی سطح این پژوهش به مطالعۀ ویژگی

 ] بلور پرداخته 001در راستاي [SbNSr3 پادپروسکایت 

 کردن پیوندهاي آویزانخنثی چنین اثرهمشود. می

بر دروژن هاي هیجذب اتم از طریق هاي سطحبر ویژگی 
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 بخشی توضیح است کهشود. لازم به روي آن نیز بررسی می

 physicsاي در مجلۀ از نتایج الکترونی این پژوهش در مقاله

and chemistry of solids  توسط نویسندگان این مقاله به

هاي ] که به دلیل وابستگی ویژگی21چاپ رسیده است [

ه شده قاله آورداپتیکی به خصوصیات الکترونی مواد در این م

 .است

 یتجرب يهاتیفعال -2

) 001در راستاي ( 3SbNSrهاي سطح براي بررسی ویژگی

بلور از مدل ابریاخته استفاده شد. بدین صورت که با در نظر 

گرفتن یک برُه با ضخامت مناسب و خلأ به اندازة کافی بزرگ 

 در امتداد جهت عمود بر سامانه مورد نظر، ابریاخته

 یک آزاد سطح سازيشبیه شود. در واقع برايساخته می 

 شکسته نظر مورد سطح بر عمود درراستاي تناوب بلور بلور،

 ،3SbNSr) 001سازي سطح (شبیه جهت شود. از این رومی

 منظور شکسته شده و به z امتدادمحور در انتقالی تقارن

مجاور،  هاي سطحیهاي برهاتم بین کنشبرهم از جلوگیري

 ) در نظر گرفته شد.zراستاي این راستا (ضخامتی از خلأ در 

و  SbSrهاي متناوب متشکل از لایه 3SbNSr سطحساختار 

2NSr ] 3سطح  ة] است. دو نوع بر001در امتدادSbNSr  در

پایانۀ  با نامکه  مورد بررسی قرار گرفت  P4/mmmتقارن

SbSr 2 پایانۀ وNSr پایانۀ با  اند. برة سطحمشخص شدهSbSr 

 Srو  Sbهاي اي شامل اتمدر هر دو طرف به لایه

 سطح خاتمه یافته رة، ب2NSrو پایانۀ  یابدخاتمه می 

نشان داد  ما محاسباتباشد. می Srو  Nهاي با اتم ايبه لایه 

لایۀ اتمی مناسب  9اي با ضخامت بره ،براي بررسی آثار سطح

به مرکز بره نسبت اي آینهلایۀ اتمی تقارن  9است. برة شامل 

کنش بین ]. براي جلوگیري از برهم22-23کند [یمرا حفظ 

آنگستروم  15هاي متوالی، از خلأ به ضخامت هاي برهاتم

آنگستروم  15فاصله خلأ  دادمحاسبات نشان  که استفاده شد

ساختار  1است. در شکل مناسب  3SbNSr براي بررسی سطح

نشان داده  2NSr و SbSrهاي با پایانه هاو بره 3SbNSr ۀانبوه

 اند.شده

       
(ب) ساختار سطح  ) وpm3m )221 ییو با گروه فضا یبا ساختار مکعب 3SbNSr تیپادپروسکا بیترک ۀ( الف) حالت انبوه  -1 شکل

 2NSrو ج)  SbSrانهیبا پا 3SbNSr بیترک
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بر اساس اصول اولیه و با استفاده از بستۀ محاسباتی  محاسبات

کوانتوم اسپرسو که بر پایۀ روش شبه پتانسیل با امواج تخت 

از در این محاسبات . ]24-25[ باشد، انجام گرفته استمی

شود. استفاده می ]26[هاي نوع بار پایسته شبه پتانسیل

به صورت  Srو  Sb ،N هايهاي ظرفیت براي اتمالکترون

35p 2Sb: 5s،  32p 22s N:  25وs 64p 2Sr: 4s در نظرگرفته 

ترکیب  تر در محاسبات سطح ابتداشدند. براي دقت بیش

3SbNSr  به لحاظ ساختاري و الکترونی در حالت انبوهه

هاي متدوال چگالی تقریب بررسی شد. در محاسبات انبوهه،

] به علاوه 28[ GGA] و شیب تعمیم یافته LDA ]27موضعی 

برده شدند. پارامتر  به کار ]HSE ]31-29تابعی هیبریدي 

و تابعی  LDA ،GGAهاي شبکۀ محاسبه شده توسط تقریب

آنگستروم  184/5و  131/5، 979/4به ترتیب  HSEهیبریدي 

 چنین گاف نواري به دست آمده از محاسباتمحاسبه شد. هم

، 163/0به ترتیب  HSEو تابعی  LDA، GGAهاي تقریب

 باشد. بنابراین با توجه به اینالکترون ولت می 17/1و  320/0

 Å 17/5که مقادیر تجربی پارامتر شبکه و گاف نواري برابر با 

] و نتایج حاصل از تابعی 11گزارش شدند [ eV 15/1و 

توافق را با ها بهترین نسبت به دیگر تقریب HSEهیبریدي 

هاي سطح کلیۀ مقادیر تجربی داشتند، در بررسی ویژگی

انجام شد. انرژي قطع بهینۀ تابع موج  HSEمحاسبات با تابعی 

بر پایۀ مدل  Kمحاسبه شد.  نقاط بهینه  Ry70 نیز 

 که  و با توجه به این ]32[پک  -مونخورست

 zسازي شده خلأ در راستاي محور در سطح شبیه

انتخاب شد.  6 × 6 × 1شود به صورت شبکۀ اعمال می 

در نظر هاي سطحی با ثابت بره محاسبات واهلش ساختار

که شود در حالی انجام می xyۀ گرفتن پارامتر شبکه در صفح

هاي ها هستند. موقعیتجایی در تمام جهتها مجاز به جابهاتم

تر کم ها تانیروهاي بین تمام یونکردن اتمی بهینه با کمینه

جا که وجود پیوندهاي از آن .نددست آمد به mRy/a.u 3 از

هاي الکترونی سطحی آویزان در سطح باعث ایجاد حالت

هاي این حالتشود، براي حذف پیرامون سطح فرمی می

هاي هیدروژن کردن سطح توسط اتمالکترونی از فرآیند خنثی

 استفاده شد. 

 و بحث جینتا -3

 واهلش ساختار سطح -3-1

هاي اتمی سازي موقعیتدر محاسبات واهلش ساختار، با بهینه

ها کمینه شده و پس از اتمام فرآیند واهلش، نیروي وارد بر اتم

 رسد که در این هنگام ترین انرژي خود میسامانه به کم

هاي مورد نظر سامانه را استخراج کرد. بنابراین توان ویژگیمی

]، ابتدا برة ساخته 001سازي ساختار سطح در راستاي [در شبیه

سازي مختصات شده واهلش داده شد. در این محاسبات بهینه

انجام  mRy/a.u 3 سازي نیروي کل تااتمی از طریق کمینه

ها در راستاي واهلش مشاهده شد اتمشد. بعد از انجام فرایند 

z هاي سطحی جایی در مورد اتمجا شدند که این جابهجابه

هاي درونی سطح ناچیز هاي لایهجایی اتمقابل توجه و جابه

 SbSrبود. نتایج حاصل از واهلش سطح براي هر دو نوع پایانۀ 

امین  iهاي جایی اتمت. جابهآورده شده اس 1در جدول  2NSrو 

نمایش داده شده است که با رابطه زیر  iΔz لایه از سطح با

 :]33[باشد محاسبه می قابل

∆z� =
�����,� !"

#
× 100%    )1(  

اتم مورد نظر در  z بیانگر مختصۀ bulkiz,و  izدر رابطۀ فوق 

i  ند. بعد و قبل از واهلش هستبه ترتیب امین لایه از برة سطح
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نمایش داده شده است. مقادیر  aپارامتر شبکۀ بهینۀ انبوهه با 

لایه بالایی سطح در  4هاي اتمی جاییمحاسبه شدة جابه

ور و بلارائه شده است. به دلیل از بین رفتن تقارن  1جدول 

 Sr و Sb، Nهاي وجود پیوندهاي آویزان سطح، موقعیت اتم

کند. در شان در یک بلور کامل تغییر مینسبت به جایگاه

هاي لایه سطحی برخی از حقیقت بعد از برش بلور، اتم

پیوندهاي خود را از دست داده و سامانه از حالت تعادلی خود 

ی براي رسیدن به هاي لایۀ سطحشود. اتمخارج و ناپایدار می

هاي چنین بر موقعیت اتمجا شده و همپایدارترین حالت، جابه

ترین گذارند. بنابراین بیشنزدیک به لایۀ سطحی نیز تأثیر می

هاي لایۀ سطحی و نزدیک ها مربوط به اتمجایی اتمجابه

جایی باشد و با نزدیک شدن به لایۀ مرکزي جابهسطح می

هاي رسد. علامتمرکزي به صفر میها کاهش و در لایه اتم

ها به جایی اتمدهندة جابهنشان 1مثبت و منفی در جدول 

 باشند. سمت خارج و داخل برة سطح می

هاي ها و آنیونشود که در هر دو پایانه کاتیونمشاهده می

لایۀ سطحی به ترتیب به سمت خارج و درون برة سطح جابه

ها تر آنیونپذیري بیشقطبشاند. اگرچه با توجه به جا شده

 ]34انتظار داریم رفتاري عکس مشاهده شود [

پذیري ها در جامدات متفاوت از قطبشپذیري یوناما قطبش 

ها در حالت گازي است و به ماهیت محیط بلور بستگی یون

هاي سطح جایی اتمدارد. بنابراین قانون مربوط به جهت جابه

هایی که اند براي سامانهتوپذیري یونی میبر اساس قطبش

هند، دکاتیونی مشابهی را نشان میپذیري آنیونی و قطبش

] علاوه بر این تاکنون استثنائات دیگري نیز 35پیچیده باشد [

 

1 Bilal 

هاي سطحی گزارش شده است جایی اتمدر مورد جهت جابه

]. به عنوان مثال مشابه با نتایج محاسبات ما، 34، 37-36[

 SnO3Srررسی سطح پادپروسکایت و همکاران در ب 1بلال

هاي ها و آنیونمشاهده کردند در نتیجۀ واهلش سطح، کاتیون

جا سطحی به ترتیب به سمت داخل و خارج از سطح جابه

شود در هر مشاهده می 1گونه از جدول ]. همان36[ شوندمی

هاي لایۀ سطحی جایی مربوط به اتمترین جابهدو پایانه بیش

نسبت  Sbجایی اتم جابه SbSrحی پایانۀ است. در لایۀ سط

هاي نسبت به اتم Nجایی اتم جابه 2NSrو در پایانۀ  Srبه اتم 

Sr تر استبیش. 

 ةاز بر یرونیب یۀلا 4 هاياتم Δz ،جاییجابه -1 جدول

 2NSrو  SbSr ۀانیبا دو پا یسطح

 % Δz اتم اُمین لایه i پایانه

SbSr- 

1 
Sb 

Sr 

-3/44 

1/76 

2 
N 

Sr 

1/77 

0/56 

3 
Sb 

Sr 

-0/97 

0/09 

4 
N 

Sr 

0/20 

0/05 

NSr2- 

1 
N 

Sr 

-2/07 

0/66 

2 
Sb 

Sr 

1/07 

0/09 

3 
N 

Sr 

-0/35 

0/00 

4 Sb 

Sr 

0/05 

0/01 
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هاي اتمی ناشی از واهلش ساختاري باعث تغییر در جاییجابه

 شوند. تغییرات فاصلۀهاي سطح میفاصله بین لایه

 هاي مورد نظر را شماره لایه jو  ijΔd )i هابین لایه 

]، محاسبه 36[ 1)، مطابق با روش گوتوفسکیدهندنشان می

شود می طور که مشاهدهارائه شده است. همان 2و در جدول 

 به دست آمده، 12Δdمقدار  2NSr و SbSr براي هر دو پایانۀ

دهندة این است فاصلۀ بین لایۀ اول منفی است که نشان 

ت. کاهش یافته اسوم نسبت به انبوهه (لایه سطحی) و لایه د

هاي سوم و و لایه 23Δd هاي دوم و سومفاصله بین لایه

افزایش به ترتیب  3SbNSr در مقایسه با انبوهۀ 34Δd چهارم

رود تغییرات فاصله گونه که انتظار مییابد. همانو کاهش می

هاي سطح نسبت به انبوهه به صورت تناوبی کاهش بین لایه

شود با نفوذ به چنین مشاهده مییافته است. هم و افزایش

 .شودتر میها کوچکمرکز سطح، اندازة تغییر فاصلۀ بین لایه

سطوح با دو  هايهیلا نیب ۀفاصل ینسب راتییتغ -2 جدول

 2NSrو  SbSr ۀانیپا

 % Δd12 % Δd23 % Δd34 پایانه

SbSr- -١/١٢٤- ١/٥٣٩+ ٤/٠٠٧ 

NSr2- -٠/٤٠٩- ١/٥٠٨+ ٤/٠٢٧ 

هاي بر ویژگی خنثی کردن سطحاثر  -3-2

   3SbNSrالکترونی سطح ترکیب 

در  3SbNSrهاي الکترونی پادپروسکایت براي بررسی ویژگی

هاي الکترونی کل براي هر دو پایانۀ حالت سطح، چگالی حالت

SbSr  2وNSr  شده است. محاسبات  ارائه 2محاسبه و در شکل

انبوهۀ ترکیب،  رسانایی حالتنشان داد که برخلاف ماهیت نیم

 

1 Gutowski 

هاي واسطۀ وجود پیوندهاي آویزان اتم در حالت سطح به

هاي الکترونی مشاهده سطحی، در ناحیۀ گاف نواري حالت

 هاي الکترونیجا که وجود این حالتشوند. از آنمی

هاي الکترونی، اپتیکی و بنابراین کاربردهاي مواد بر ویژگی 

 راي از هایی بگذارد شایسته است روشمیتأثیر 

هاي سطح مورد بررسی قرار گیرد. یکی از بین بردن حالت

هاي سطحی، خنثی کردن سطح از هاي حذف حالتروش

باشد که در هاي هیدروژن بر روي سطح میطریق جذب اتم

این پژوهش از این روش استفاده شده است. لازم به ذکر است 

دن ردر این مقاله نتایج محاسبات سطح قبل و بعد از خنثی ک

هاي هیدروژن به ترتیب با عنوان حالت خنثی سطح با اتم

هاي نشده و خنثی شده مشخص شده است. چگالی حالت

هاي الکترونی کل سطح بعد از خنثی شدن توسط اتم

 2NSrو  SbSrهیدروژن (سطح خنثی شده) براي هر دو پایانۀ 

 داده شده است. نشان 3و در شکل محاسبه 

 هاي هیدروژن بر روي سطح در هر دو با جذب اتم

شود. هاي سطح از بین رفته و گاف نواري باز میپایانه حالت

و  808/0به ترتیب  2NSrو  SbSrهاي گاف نواري پایانه

 طورولت محاسبه شد که همانالکترون 029/1

تر از کم SbSrۀ شود گاف نواري سطح با پایانمشاهده می 

هاي الکترونی جزئی چگالی حالتباشد. می 2NSrپایانۀ 

هاي پنج لایۀ بالایی سطح در حالت خنثی شده و خنثی اتم

آورده شده است.  5و  4هاي نشدة هر دو نوع پایانه در شکل

سازي سطح با از خنثی شود قبلالف مشاهده می 4از شکل 

ي الکترونی در محدودة هاترین سهم حالت، بیشSbSrپایانۀ 

 [
 D

O
R

: 2
0.

10
01

.1
.2

32
22

35
2.

14
00

.1
0.

0.
11

.4
 ]

 
 [

 D
ow

nl
oa

de
d 

fr
om

 ij
cs

e.
ir

 o
n 

20
26

-0
1-

30
 ]

 

                             6 / 15

https://dor.isc.ac/dor/20.1001.1.23222352.1400.10.0.11.4
https://ijcse.ir/article-1-789-en.html


 ... هاي الکترونی و اپتیکیکردن سطح بر ویژگیبررسی ابتدا به ساکن اثر خنثی

 1401 بهار  1ي شماره  11ي دوره 28 

 

 

به ترتیب در  Nو  Sbهاي اتم pاربیتال  گاف نواري مربوط به

باشد. با نفوذ به عمق هاي سطحی و زیر سطحی میلایه

موجود در لایۀ  هايشود تا جایی که اتمکم می سطح این آثار

مرکزي هیچ سهمی در حالات الکترونی محدودة گاف نواري 

موجود در لایۀ سطحی  Srهاي چنین اتم دهند. همنشان نمی

ترونی سطحی دارند که مربوط هاي الکسهم ناچیزي در حالت

هاي ب چگالی حالت 4باشد. شکل این اتم می 5sبه اربیتال 

هاي پنج لایۀ بالایی سطح را بعد از الکترونی ناشی از اتم

  دهد.هاي هیدروژن نمایش میسازي با اتمخنثی

هاي سطحی از سازي سطح حالتشود با خنثیمشاهده می

هاي چگالی حالت شود.بین رفته و گاف نواري به باز می

 قبل و NSr2لایۀ بالایی سطح با پایانۀ  5الکترونی جزئی 

 ب ارائه شده 5الف و  5در شکل سازي به ترتیب بعد از خنثی 

 هايشود که در این نوع پایانه نیز حالتاست. مشاهده می

 pسطحی ایجاد شده در محدودة گاف نواري ناشی از اربیتال 

اي سطحی و زیر سطحی و نیز اربیتال هلایه Sbو  Nهاي اتم

s هاي اتمSr هاي سهم اتم باشند.لایۀ سطحی میN  وSb 

هاي الکترونی سطحی هاي سطحی و زیر سطحی در حالتلایه

سطحی سهم  Sr هاياست در حالی که اتم SbSr تر از پایانۀ کم

 نشان دادند هاي سطحیدر حالت SbSrبیشتري نسبت به پایانۀ 

  
 2NSrو (ب)  SbSr(الف) هايانهیسطح با پا یکل الکترون هايحالت یچگال -2 شکل

  
 2NSrو (ب)  SbSr(الف)  هايانهیبا پا دروژنیه هايشده توسط اتمیسطح خنث یکل الکترون هايحالت یچگال -3 شکل
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ۀانیبا پادروژنیههايشده توسط اتمینشده و (ب) خنثیسطح (الف) خنثییبالایۀلا5یالکترونیجزئهايحالتیچگال-4شکل

SbSr

، 2NSrۀانیسطح با پايبر رودروژنیهيهابا جذب اتم

از یشده ناشجادیایسطحيهاکه حالتشودیمشاهده م

رفته و سطحنیاز بیسطحریو زیسطحيهاهیلايهااتم

است. همان گونه که گفته شد يگاف نواريشده دارایخنث

به 2NSrۀانیتر از پاکمSbSrۀانیسطح با پايگاف نوار

آمد. دست

هاي سطح پادپروسکایت تاکنون هیچ پژوهشی بر روي ویژگی

3SbNSr انجام نشده است. به طور مشابه نتایح محاسبات

3KMgFیانگ و همکاران بر روي سطح ترکیب پادپروسکایت 

2MgFتر از پایانۀ کمKFنشان داد گاف نواري سطح با پایانۀ 

].38است [
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ۀانیبا پادروژنیههايشده توسط اتمینشده و (ب) خنثی( الف) خنثسطحییبالایۀلا5یالکترونیجزئهايحالتیچگال-5شکل

2NSr

هاي اپتیکی کردن سطح بر ویژگیاثر خنثی-3-3

3SbNSrسطح ترکیب 

الکتریکهاي اپتیکی مواد با تابع ديویژگی

(ω)2(ω)+iε1εε(ω)=شوند که داراي دو بخش توصیف می

]. این تابع داراي دو 39است [2ε(ω)و موهومی 1ε(ω)حقیقی 

درونسهمنواري است کهسهم گذارهاي درون نواري و بین

نواريگافبارساناهاينیموفلزاتنیمفلزات،براينواري

نوعدوبهنواريبینگذارهايرود.میکارکوچک به

شوند. برايمیتقسیمو غیرمستقیممستقیمگذارهاي

غیرمستقیمنواريبینگذارهايازخواص اپتیکیمحاسبۀ

درودارندموادنوريهايویژگیدرسهم کوچکیکه

باشند، میوگسیل)فونونی (جذبهايپراکندگیبرگیرنده

در ساختار سطح، تقارن مکعبی .]40کنیم [مینظرصرف

قابل مشاهده 1گونه که در شکل ترکیب از بین رفته و همان
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هاي کند. در این تقارن ویژگیاست تقارن تتراگونال پیدا می

متفاوت zیکسان و در راستاي yو xاپتیکی در راستاي 

هاي اپتیکی را براي نور فرودي خواهند بود. بنابراین ویژگی

بررسی) x(و موازي با سطح )z(قطبیده عمود بر سطح

سطح الکتریککنیم. دو بخش حقیقی و موهومی تابع ديمی

SbSrهاي و خنثی شده براي پایانهحالت خنثی نشده در دو 

است. آورده شده7و 6هاي به ترتیب در شکل2NSrو 

الکتریک سطح خنثیالف بخش موهومی تابع دي6شکل 

شود در دهد. مشاهده میرا نشان میSbSrنشده با پایانۀ 

افزایشالکتریک با شیب تندي هاي پایین تابع ديانرژي

تر است. شیب و اندازة قله بزرگzیابد که در مورد راستاي می

xها براي راستاي الکترون ولت اندازة قله5تا 1در محدودة 

هاي بالاتر باشد. بعد از آن و در انرژيتر مینور فرودي بزرگ

الکتریک هر دو راستا تقریباً برابربخش موهومی تابع دي

د سطح خنثی نشده رفتاري مانند شومشاهده میشود. می

ترکیبات فلزي نشان داده و در هر دو راستا فاقد گاف اپتیکی است.

یسطح خنثکالکتریيتابع دیقیشده , (ج) بخش حقینشده، (ب) خنثیسطح خنثکالکتریيتابع دی(الف) بخش موهوم-6شکل

SbSrۀانیشده با پای(د) خنثنشده، و

(ب)
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 SbSrشود که با خنثی شدن پایانۀ ب مشاهده می 6در شکل 

و 646/0به ترتیب برابر با  zو  xسطح، گاف اپتیکی راستاي 

الکترون ولت محاسبه شدند. تغییرات بخش موهومی  736/0

الکتریک نسبت به سطح خنثی نشده براي هر دو تابع دي

هاي آرام و اولین قله به سمت انرژي هاي کمراستا در انرژي

چنین اندازة اولین قله در هر دو شود. همجا میتر جابهبیش

گونه یابد. همانراستا نسبت به سطح خنثی نشده کاهش می

ج نشان داده شده است، قسمت حقیقی تابع  6که در شکل 

الکتریک سطح خنثی نشده براي هر دو راستاي نور فرودي دي

دة انرژي داراي مقادیر منفی است که در این در دو محدو

شود و عمدة فرایندها نواحی موج الکترومغناطیس منتشر نمی

شود پهناي این مربوط به جذب و بازتاب است. مشاهده می

باشد. طیف قسمت حقیقی تر میبیش xنواحی براي راستاي 

الکتریک سطح خنثی شده در یک بازة انرژي داراي تابع دي

 منفی است که براي هر دو راستا یکسان است.مقادیر 

شود الکتریک منفی میهنگامی که قسمت حقیقی تابع دي

دهد و در مقابل نور فرودي ماده رفتار فلزي از خود نشان می

هاي سطحی به واسطۀ که با از بین رفتن حالت کدر خواهد بود

 جذب اتم هیدروژن بر روي سطح و پیدایش

سطح خنثی شده، این بازة انرژي  رسانایی درماهیت نیم 

الکتریک استاتیک بعد از خنثی سازي یابد. ثابت ديکاهش می

و  90/3به ترتیب  zو  xبراي راستاهاي  SbSrسطح با پایانۀ 

 محاسبه شد. 16/3

گونه شود که همانب نیز مشاهده می 7الف و  7هاي از شکل

 افزایشرود گاف اپتیکی با خنثی شدن سطح انتظار می

یابد. گاف اپتیکی محاسبه شده قبل و بعد از خنثی کردن می 

الکترون ولت در  916/0و  466/0سطح به ترتیب به صورت 

به  zالکترون ولت در راستاي  021/1و  676/0و  xراستاي 

شود در هر دو حالت گاف اپتیکی دست آمد. مشاهده می

 اهدهچنین مشاست. هم xتر از راستاي بزرگ zراستاي 

الکتریک هاي بالا بخش موهومی تابع ديشود در انرژيمی 

سازي سطح رفتار تقریباً مشابهی دارد. قبل و بعد از خنثی

 الکتریک را نشاند  بخش حقیقی تابع دي 7ج و  7هاي شکل

الکتریک گونه که از شکل پیداست ثابت دي دهند. همانمی 

در هر  خنثی شدن سطحبعد از   2NSrاستاتیک سطح با پایانۀ 

الکتریک استاتیک قبل کند. ثابت ديدو راستا کاهش پیدا می

 703/3و  338/4کردن سطح به ترتیب به صورت و بعد از خنثی

است. در هر دو  zدر راستاي  431/3و  912/3و  xدر راستاي 

 xالکتریک استاتیک در راستاي ثابت دي 2NSrحالت پایانۀ 

شود چنین مشاهده می باشد. همیم zتر از راستاي بزرگ

الکتریک پهناي بازة انرژي که در آن بخش حقیقی تابع دي

 xتر از راستاي بیش zداراي مقادیر منفی است در راستاي 

 شود.است که با خنثی کردن سطح براي هر دو راستا برابر می

 يریگجهینت -4

محاسبات در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی و با استفاده از 

هاي شبه پتانسیل بر پایۀ امواج تخت انجام شد. ویژگی روش

] 001در راستاي [  3SbNSrالکترونی و اپتیکی سطح ترکیب 

و  SbSrبلور و اثر خنثی کردن سطح بر آن براي دو پایانۀ 

2NSr هاي که در بین تقریب بررسی شد. با توجه به اینLDA ،

GGA  و تابعی هیبریديHSE نتایج محاسبات ساختاري و ،

توافق بسیار  HSEالکترونی انبوهۀ ترکیب با استفاده از تابعی 

خوبی با نتایج تجربی داشت، پتانسیل تبادلی همبستگی در 

 تعیین شد. HSEمحاسبات سطح با استفاده از تابعی 
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یسطح خنثکالکتریيتابع دیقی( ج) بخش حق،شده ینشده، (ب) خنثیسطح خنثکالکتریيتابع دی(الف) بخش موهوم-7شکل

2NSrۀانیشده با پای(د) خنثنشده، و

هاي تتراگونال، محاسبات سطح با در نظرگرفتن ابرسلول

اي، میزان خلأ کافی و کمینه نیروهاي وارد شرایط مرزي دوره

گرفت. اگرچه حالت انبوهۀ ترکیب داراي ها انجامبر اتم

ان نتایج محاسبات الکترونی نشرسانایی است اماویژگی نیم

داد در سطح خنثی نشده به دلیل وجود پیوندهاي آویزان در 

هاي الکترونی در نزدیکی سطح فرمی لایۀ سطحی، حالت

هاي شود. پیوندهاي فعال سطح با جذب اتممشاهده می

هاي الکترونی در طح اشباع و حالتهیدروژن بر روي س

نزدیکی سطح فرمی حذف شدند که به باز شدن گاف نواري 

در هر دو پایانه منجر شد.

به 2NSrو SbSrهاي گاف نواري محاسبه شده براي پایانه

الکترون ولت به دست آمد. بررسی 029/1و 808/0ترتیب 

و در دو حالت خنثی نشده3SbNSrهاي اپتیکی سطح ویژگی

خنثی شده نشان داد ساختار سطح به واسطۀ تقارن تتراگونال 

) و عمود بر xبراي نور فرودي قطبیده در راستاي موازي (

چنین نتایج نشان داد ) رفتاري ناهمسانگرد دارد. همzسطح (
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یابد گاف اپتیکی هر دو پایانه با خنثی کردن سطح افزایش می

باشد. رونی سطح میهاي الکتکه به دلیل از بین رفتن حالت

گاف اپتیکی محاسبه شده در هر دو حالت سطح خنثی نشده 

به دست آمد.  xتر از راستاي بزرگ zو خنثی شده در راستاي 

در هر دو  SbSrدر توافق با نتایج الکترونی گاف اپتیکی پایانۀ 

چنین محاسبات محاسبه شد. هم 2NSrتر از پایانۀ راستا کم

الکتریک استاتیک ن سطح، ثابت دينشان داد با خنثی کرد

تر از راستاي کم zیابد و در راستاي در هر دو پایانه کاهش می

x .است 

 مراجع

[1] S. V. Krivovichev, "Minerals with 

antiperovskite structure: a review," Zeitschrift 

Fur Kristallographie 223, (2008) 109-113. 

[2] D. Fruchart and E. F. Bertaut, "Magnetic 

studies of the metallic perovskite-type 

compounds of manganese", Journal of the 

physical society of Japan 44 (1978) 781. 

[3] T. He, et al., "Superconductivity in the non-

oxide perovskite MgCNi3", Nature 411 (2001) 

54.  

[4] M. Moakafi, R. Khenata, A. Bouhemadou, F. 

Semari, A.H. Reshak, and M. Rabah, "Elastic, 

electronic and optical properties of cubic 

antiperovskites SbNCa3 and BiNCa3", 

Computational Materials Science 46 (2009) 

1051. 

[5] C. Okoye, "First-principles optical 

calculations of AsNMg3 and SbNMg3", 

Materials Science and Engineering: B 130 

(2006) 101. 

[6] V. Antonov and L. Bekenov, "Electronic 

structure and x-ray magnetic circular 

dichroism in the Mn3CuN perovskite", Low 

Temperature Physics 40 (2014) 641.  

[7]  Y. Nakamura, K. Takenaka, A. Kishimoto, 

and H. Takagi, "Mechanical Properties of 

Metallic Perovskite  

Mn3Cu0.5Ge0.5N: High‐Stiffness Isotropic 

Negative Thermal Expansion Material", 

Journal of the American Ceramic Society 92 

(2009) 2999.  

[8] Y. Zhao and L.L. Daemen, "Superionic 

conductivity in lithium-rich anti-perovskites", 

Journal of the American Chemical Society 

134 (2012) 15042.  

[9] M. Bilal, M. Shafiq, B. Khan, H.R. Aliabad, 

S.J. Asadabadi, R. Ahmad, I. Ahmad, 

"Antiperovskite compounds SbNSr3 and 

BiNSr3: Potential candidates for 

thermoelectric renewable energy generators", 

Physics Letters A 379 (2015) 206.  

[10] M. Hichour, R. Khenata, D. Rached, M. 

Hachemaoui, A. Bouhemadou, A.H. Reshak, 

F. Semari, "FP-APW+ lo study of the elastic, 

electronic and optical properties for the cubic 

antiperovskite ANSr3 (A= As, Sb and Bi) 

under pressure effect", Physica B: Condensed 

Matter 405 (2010) 1894. 

[11] F. Gäbler, M. Kirchner, W. Schnelle, U. 

Schwarz, M. Schmitt, H. Rosner, R. Niewa, 

"(Sr3N) E and (Ba3N) E (E= Sb, Bi): synthesis, 

crystal structures, and physical properties", 

Zeitschrift für anorganische und allgemeine 

Chemie 630 (2004) 2292.  

[12] K. Haddadi, A. Bouhemadou, L. Louail, F. 

Rahal, and S. Maabed, "Prediction study of 

the structural, elastic and electronic properties 

of ANSr3 (A= As, Sb and Bi)", Computational 

Materials Science 46 (2009) 881. 

[13] H. Salehi, N. Mousavinezhad, P. Amiri, "Ab-

initio calculation of the structural, electronic, 

optical and transport properties of SbNSr3 

ternary nitride compound", Computational 

Condensed Matter 21 (2019) e00395.  

[14] I. Ullah, G. Murtaza, R. Khenata, A. 

Mahmood, M. Muzzamil, N. Amin, M. Saleh, 

"Structural and Optoelectronic Properties of X 

3 ZN (X= Ca, Sr, Ba; Z= As, Sb, Bi) Anti-

Perovskite Compounds", Journal of 

Electronic Materials 45 (2016) 3059.  

[15] H. Deng, S. Li, J. Li, S. Wei, "Effect of 

hydrogen passivation on the electronic 

structure of ionic semiconductor 

nanostructures", Physical Review B 85, 

(2012) 195328. 

[16] W. Wang, G. Lee, M. Huang, R. M. Wallace, 

K. Cho, "First-principles study of GaAs (001)- 

β 2 (2 × 4) surface oxidation and passivation 

with H, Cl, S, F, and GaO", Journal of Applied 

Physics 107, (2010) 103720. 

[17] P. Amiri, S. J. Hashemifar, H. Akbarzadeh, 

"Density functional study of narrow cubic 

MnSe nanowires: Role of MnSe chains", 

 [
 D

O
R

: 2
0.

10
01

.1
.2

32
22

35
2.

14
00

.1
0.

0.
11

.4
 ]

 
 [

 D
ow

nl
oa

de
d 

fr
om

 ij
cs

e.
ir

 o
n 

20
26

-0
1-

30
 ]

 

                            13 / 15

https://dor.isc.ac/dor/20.1001.1.23222352.1400.10.0.11.4
https://ijcse.ir/article-1-789-en.html


 علم و مهندسی سرامیک

 

  35 1401 بهار  1ي شماره  11ي دوره

 

 

Physical Review B 83 (2011) 165424. 

[18] M. Wu, B. Xu, W. Luo, B. Sun, J. Shi, C. 

Ouyang, "First-principles study on the 

structural, electronic, and Li-ion mobility 

properties of anti-perovskite superionic 

conductor Li3OCl (100) surface", Applied 

Surface Science (2020). 

[19] Wang, K. Li, N.G. Zhou, "Structural, 

electronic properties and stability of 

AlCMn3(111) surfaces by first principles 

calculations", Applied Surface Science 289 

(2014) 351– 357. 

[20]  D. Cherrad, "First-principles studies on (001) 

surface electronic bonding and magnetic 

properties of ZnCMn3 and ZnNMn3 

intermetallic antiperovskites type 

compounds", Journal of Alloys and 

Compounds 586 (2014) 230–238. 

[21] N. Mousavinezhad, H. Salehi, P. Amiri, 

"Investigation of the structural and electronic 

properties and surface passivation influence 

on electronic properties of (001) SbNSr3 

nano-surfaces: A hybrid DFT study", Journal 

of Physics and Chemistry of Solids 161 

(2022) 110407.  

[22] R.I. Eglitis, D. Vanderbilt, "Ab initio 

calculations of the atomic and electronic 

structure of CaTiO3 (001) and (011) surfaces", 

Physical Review B 78 (2008) 155420. 

[23] B. Luo, X. Wang, E. Tian, G. Li, L. Li, 

"Structural and electronic properties of cubic 

KNbO3 (001) surfaces: a first-principles 

study", Applied Surface Science 351 (2015) 

558–564.  

[24]  W. Kohn and L.J. Sham, "Self-consistent 

equations including exchange and correlation 

effects", Physical review 140 (1965) A1133. 

[25] P. Giannozzi, et al., "QUANTUM 

ESPRESSO: a modular and open-source 

software project for quantum simulations of 

materials", Journal of physics: Condensed 

matter 21 (2009) 395502. 

[26] A.M. Rappe, K.M. Rabe, E. Kaxiras,  

and J. Joannopoulos, "Optimized 

pseudopotentials", Physical Review B 41 

(1990) 1227. 

[27] D.M. Ceperley and B. Alder, "Ground state of 

the electron gas by a stochastic method", 

Physical Review Letters 45 (1980) 566. 

[28] J.P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, 

"Generalized gradient approximation made 

simple", Physical review letters 77 (1996) 

3865. 

[29] J. Heyd, G.E. Scuseria, "Assessment and 

validation of a screened Coulomb hybrid 

density functional", Journal of Chemical 

Physics 120 (2004) 7274. 

[30] A. Arbuznikov, "Hybrid exchange correlation 

functionals and potentials: Concept 

elaboration", Journal of Structural Chemistry 

48 (2007) S1. 

[31] J. Heyd, G.E. Scuseria, and M. Ernzerhof, 

"Hybrid functionals based on a screened 

Coulomb potential", The Journal of chemical 

physics 118 (2003) 8207. 

[32] H.J. Monkhorst and J.D. Pack, "Special points 

for Brillouin-zone integrations", Physical 

review B 13 (1976) 5188.  

[33] F. Wang, K. Li, and N. Zhou, "Structural, 

electronic properties and stability of AlCMn3 

(1 1 1) surfaces by first-principles 

calculations", Applied Surface Science 289 

(2014) 351. 

[34] F. W. de Wette, W. Kress, and U. Schröder., 

"Relaxation of the rocksalt (001) surface: 

Alkali halides, MgO, and PbS", Physical 

Review B 32, (1985) 414. 

[35] D. R. Alfonso, J. A. Snyder, J. E. Jaffe, A. C. 

Hess, M. Gutowski, "Opposite rumpling of 

the MgO and CaO (100) surfaces: A density-

functional theory study", Physical Review B 

62, (2000) 8318. 

[36] M. Bilal, S. M. Alay-e-Abbas, A. Laref, M. 

Noor, N. Amin, "First-principles investigations 

of structural, energetic and electronic properties 

of (001) surfaces of cubic inverse-perovskite 

Sr3SnO", Journal of Physics and Chemistry of 

Solids 136 (2020) 109191. 

[37] R.I. Eglitis, D. Vanderbilt, "Ab initio 

calculations of BaTiO3 and PbTiO3 (001) and 

(011) surface structures", Physical Review B 

76 (2007) 155439. 

[38] K. Yang, Y. He, C. Liang, X. Sun, H. Zhong, 

L. Yao, J. Zhong, "Thickness effect on the 

structural, electronic and energetic properties 

of the cubic KMgF3 (0 0 1) surfaces: A first-

principles study", Applied Surface Science, 

506 (2020) 2-6. 

[39] Mark Fox, "Optical properties of solids", 

Oxford University Press (2001). 

[40] L. Li, S. Lu, J. Pan, Z. Qin, Y. Wang, Y. 

Wang, G. Cao, S. Du, H. Gao, "Buckled 

germanene formation on Pt(111)", Advanced 

Materials. 26 (2014) 4820-4824. 

 [
 D

O
R

: 2
0.

10
01

.1
.2

32
22

35
2.

14
00

.1
0.

0.
11

.4
 ]

 
 [

 D
ow

nl
oa

de
d 

fr
om

 ij
cs

e.
ir

 o
n 

20
26

-0
1-

30
 ]

 

                            14 / 15

https://dor.isc.ac/dor/20.1001.1.23222352.1400.10.0.11.4
https://ijcse.ir/article-1-789-en.html


36 

 [
 D

O
R

: 2
0.

10
01

.1
.2

32
22

35
2.

14
00

.1
0.

0.
11

.4
 ]

 
 [

 D
ow

nl
oa

de
d 

fr
om

 ij
cs

e.
ir

 o
n 

20
26

-0
1-

30
 ]

 

Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)

                            15 / 15

https://dor.isc.ac/dor/20.1001.1.23222352.1400.10.0.11.4
https://ijcse.ir/article-1-789-en.html
http://www.tcpdf.org

