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A B S T R A C T 
In this study, the structural and optical properties such as refractive 
index, extinction coefficient, absorption coefficient, reflection 
coefficient, and optical conductivity of the monoclinic crystalline 
structure compound Ag2SiS3 are investigated using theoretical 
calculations. The LDA approximation with the pseudo-potential 
method, and from the density of states diagram, the value of the band 
gap are 1.2 eV, 1.4 eV, and 2.37 eV, in the LDA and LDA+U and HSE 
approximations, respectively, were obtained with norm conserving 
pseudo-potential. Also, the calculated bulk modulus value were 81 
GPa in LDA, 79.4 GPa in LDA+U, and 76.5 GPa in HSE 
approximation. Finally, the optical properties such as refractive index, 
extinction coefficient, absorption coefficient, reflection coefficient and 
optical conductivity were examined. From the examination of the 
optical properties, the optical gap value obtained from the absorption 
coefficient is in good agreement with the band gap value, which is 
Optical coefficients are different in different directions due to the 
anisotropy of the structure. The value of the optical gap that read from 
the absorption coefficient diagram in the approximation of LDA, 
LDA+U and HSE were 1.27 eV, 1.4 eV and 2.37 eV, respectively. 
Based on the optical investigations, this compound is useful in solar 
cells and optoelectronic materials. 
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  علمی فصلنامه

  اپتوالکترونیک

 
 »پژوهشی مقاله«
 

  3SiS2Ag کلکوژنیدي رساناي نیم ترکیب نوري و تاريساخ خواص بررسی
  

 *2، حمداالله صالحی1مریم عزیزي
 

 چکیده
 شکست، ضریب مانند نوري و ساختاري خواص بررسی به نظري محاسبات از استفاده با کار این در

 که 3SiS2Ag کلکوژنیدي ترکیب نوري رسانندگی و بازتاب ضریب جذب، ضریب خاموشی، ضریب
 در چگالی تابعی نظریۀ از کار این در شود.می پرداخته ،ستا مونوکلینیک کریستالی ساختار داراي
 را نواري گاف مقدارها حالت چگالی نمودار از که است شده استفاده پتانسیل شبه روش با  LDAتقریب

eV 2/1، eV 4/1 و eV 37/2 تقریب در ترتیب به LDA، LDA+U و HSE بار انسیلپت شبه با 
 در GPa 4/79 و LDA در GPa 81 بیترتبه نیز حجمی مدول مقدار همچنین آمد. دستبه پایسته

LDA+U و GPa 5/76 در HSE ضریب مانند نوري خواص بررسی به نهایت در است. آمده دستبه 
 بررسی از که شد پرداخته نوري رسانندگی و بازتاب ضریب ،جذب ضریب خاموشی، ضریب شکست،

 خوبی انطباق نواري گاف مقدار با آیدمی دست به جذب ضریب از که نوري گاف مقدار نوري اصخو
 است. متفاوت ساختار، بودن گردناهمسان دلیل به مختلف راستاهاي در نوري ضرایب مقدار که دارد
 به HSE و LDA، LDA+U تقریب در شد خوانده جذب ضریب نمودار از که نوري گاف مقدار
 ترکیب این گردید مشخص نوريهاي بررسی از آمدهدستبه eV 37/2 و eV 27/1،eV  4/1 ترتیب
   .است اپتوالکترونیک مواد و خورشیدي سلول در کاربرد براي خوبی قابلیت داراي
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  مقدمه
 کلکوژن آنیون یک حداقل ترکیب از که شیمیایی رکیباتت

 عنصر یک حداقل و تناوبی) جدول 16 گروه (عناصر
 نامیده 1کلکوژنید باشند شده تشکیل دیگر الکتروشیمیایی

 جمله از وسیعی کاربردهاي داراي کلکوژنیدها .]1[ شوندمی
 و نوري هايآشکارساز یونی، حسگرهاي ی،شیمیای هايحسگر
 عالی عملکرد بودن دارا دلیل به همچنین ،]2[ هستند رایانه
 مغناطیسی، فوتولومینسانس، فوتوکاتالیستی، کاربردهاي براي
 بسیار نوري واکنش و توپولوژیکیهاي عایق غیرخطی، اپتیک
 ءجز هاکلکوژنید از زیادي تعداد .]3 ,4[ اندگرفته قرار توجه مورد
 اتم تعداد و کریستالی ساختار داراي که هستند رسانانیم مواد

 خواص خود بلوري ساختار به توجه با که ندسته متفاوت
 نوري تحریک و ناخالصی وجود دما، تغییر .]5-9[ دارند متفاوتی

 این که شود رسانانیم مواد در رسانایی در غییرت باعث تواندمی
 براي مواد این انتخاب باعث الکتریکی خصوصیات در تنوع

 در ابتدا شود.می الکترونیکی هايدستگاه در بررسی
 طوربه ژرمانیوم پایۀ بر هايرسانانیم از هادیود و هاترانزیستور
 و هاکنندهیکسو ا،هترانزیستور در اکنون شد،می استفاده گسترده
 نواري گاف شود.می استفاده سیلیکون از مجتمع هايمدار
 هاعایق و فلزات ،هارسانانیم میان تمایز وجه ترینمهم انرژي
 که است نوري موج طول میزان کنندةنتعیی پارامتر این که بوده
  شود.می ساطع یا جذب رسانانیم توسط
 3SiS2Ag کلکوژنیدي ترکیب بررسی به پژوهش این در

 VI=S ,Se, Te ,IV=Si, Ge, Sn( کلی شیمیایی فرمول با
 ساختاري خواص بررسی منظور به Ag, I=Cu( 3VI-IV-2I و
 کلکوژنیدي ترکیبات کنونتا .]10[ شودمی پرداخته نوري و

 ساختار به توجه با که اندشده شناخته فراوانی تاییسه
 فلزي، خاصیت داراي دارند، که نواري گاف و کریستالی

 داراي تاییسه کلکوژنیدهاي ند.سته عایق و رسانایینیم
 در الکترود عنوانهب استفاده مانند فراوانی هايکاربرد
 سلول در کاربرد براي کنندهامیدوار مادة لیتیومی، هايباتري

 و هزینه کم بودن، زیست محیط دوستدار دلیل (به خورشیدي
 نور، ساطعهاي دیود نازك، فیلم موجبرهاي بودن)، سمی غیر

 ,4[ ندهست ولتاییک فوتو و جامد الکترولیت فوتوکاتالیستی،
 نشان 3SiS2Ag ترکیب روي شده انجام تمطالعا .]11-81
 در کاربرد براي پتانسیل داراي ترکیب این که دهدمی

 ,19[ ندهست خورشیدي سلول و فوتوولتاییک فوتوکاتالیستی،
 و نقره اتم داشتن دلیلبه  3SiS2Ag ترکیب همچنین .]01

                                                
1 Chalcogenide 

 یونی رسانندگی داراي و است جهتو جالب بالا، پذیريتحرك
 .ستا شود،می جامد الکترولیت در آن کاربرد موجب که

 در ،شد گفته که يدیکلکوژن مواد هايکاربرد به توجه اب
 ترکیب نوري و ساختاري خواص بررسی به پژوهش این

 چگالی تابعی نظریۀ از استفاده با 3SiS2Ag يکلکوژنید
 ضریب جذب، ضریب مانند نوري خواص شود.می پرداخته
 مطالعه این در بار نینخست براي نوري رسانندگی و بازتاب
  است. هدش بررسی
  
  کار روش

 کوانتوم محاسباتی بستۀ در DFT چگالی تابعی نظریۀ از
 است شده استفاده خودسازگار محاسبات انجام براي اسپرسو

 موج توابع بسط با یافته)(بهبود تخت امواج روش از .]20[
 خودسازگار، شم ـ کوهن معادلات حل براي ظرفیت الکترون
 بار پتانسیلشبه و )LDA( موضعی چگالی تقریب از و استفاده
 همبستگی -  تبادلی تابعی گرفتن درنظر منظوربه پایسته

)XC( الکترونی خصوصیات به موادهاي ویژگی شد. استفاده 
 ساختار در ناچیز تفاوت که صورت این به است وابسته آن

 هاویژگی این در بزرگ تغییرات به منجر مواد الکترونی
 خواص بررسی براي مطالعه این در منظور این به گردد،می

 ،LDA تقریب از 3SiS2Ag ترکیب نوري و ساختاري
LDA+U هیبریدي تابع و HSE شبکه یک شود.می استفاده 
 بریلوئن منطقۀ در یکنواخت طورهب که K نقاط از متراکم
هاي ثابت ،الکتریکدي تابع محاسبه براي باشد، شده توزیع
-Z-Γ) پرتقارن مسیر است. نیاز مورد ها،حالت چگالی و نوري

Y-A-B-D-Ε-C) ادغام براي وئن،بریل منطقۀ اولین در 
 پک -  مونخوست بنديمش از استفاده با بالک بریلوئن منطقۀ
 انجام براي K نقطۀ 6×6×6 نقاط، تعداد سازيبهینه از پس

 Ry قطع انرژي است. شده انتخاب نواري ساختار محاسبات
هاي تست انجام از پس تخت موج تابع بسط براي 55

 شده بهینه مودارن )1( شکل در که شد انتخاب کافی همگرایی
 به دستیابی براي است. شده آورده kpoint و قطع انرژي
 ،تاس پایه حالت انرژي که 3SiS2Ag ترکیب در انرژي حداقل

 از کمتر نیروهاي تا دقیق اتمیهاي موقعیت کردن واهلش به
mRy/Bohr  1 شد. پرداخته  

 ب
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  الف

  

  ب

 kpoint الف) شده، بهینه مقادیر منحنی .1 شکل
  انرژي برحسب قطع انرژي ب) و انرژي ببرحس

 با مرتبط مواد، فیزیکی خصوصیات میان در نوري خواص
 پارامترهایی .است ماده ظرفیت هايالکترون با نور برهمکنش

 ضریب ،N (ɷ) شکست ضریب ،ε (ɷ) الکتریکدي تابع مانند
 ،α (ɷ) جذب ضریب و σ (ɷ) نوري رسانندگی ،R(ɷ) بازتاب

هاي فوتون انرژي پایۀ بر ترکیب، بر مبتنی محیط رفتار مورد در
 ε صورت به الکتریکدي تابع دهد.می ارائه اطلاعاتی فرودي

(ɷ)2ε+i (ɷ)1=ε (ɷ) شود،می داده نشان (ɷ)1ε عنوانبه 
 ذخیره انرژي مورد در اطلاعاتی الکتریک،دي تابع حقیقی بخش
 تابع هومیمو قسمت و کندمی فراهم را ماده محیط در شده
 و شده اشغالهاي حالت بین تحرکات ،2ε(ɷ) الکتریکدي

   :]21[ کندمی توصیف را نشده اشغال
)1                            (��(ɷ) = 1 + �� ∫ ɷ���(ɷ)�ɷ�ɷ���ɷ���  
)2                              (��(ɷ) = − �� ∫ ɷ���(ɷ)�ɷ�ɷ���ɷ�  ��  

 در شده منعکس انرژي از بخشی که دیگري مهم پارامتر
 است. R(ɷ) بازتاب ضریب کندمی توصیف را محیط یک سطح
 سطح جهت رفتنگ درنظر با نرمال، برخورد براي فرنل مولفر

 تعریف 3 رابطۀ از استفاده با نوري محور با موازي کریستال
  :]21[ شودمی

)3                        (                   �(ɷ) = ���(ɷ)����(ɷ)����  
 است موضوع این کنندةتعیین جذب ضریب دیگر سوي از
 از قبل تواندمی اندازه چه تا ،خاص موجطول یک داراي نور که

 بیان 4 رابطۀ با جذب ضریب کند. نفوذ ماده درون به جذب

  :]21[ شودمی
)4 (  � (ɷ) = √2ɷ(���(ɷ)� + ��(ɷ)� − ��(ɷ))��  

 مرتبط مهم نوري هايپارامتر دیگر با الکتریکدي تابع
 شودمی بیان 5 رابطۀ طریق از σ(ɷ) نوري رسانش و شودمی

]21[:  
)5                                          (��(ɷ) = �� + ��(ɷ)ɷ 

 موج انتشار خواص ،N(ɷ)=n(ɷ)+ik(ɷ) شکست ضریب
 ضریب و شکست ضریب n(ɷ) با ماده در را الکترومغناطیسی

 دارد، بستگی 2ε(ɷ) و 1ε(ɷ) به بیانی به که k(ɷ) خاموشی
  :]21[ کندمی توصیف

)6        (� (ɷ) = �√� (���(ɷ)� + ��(ɷ)� + ��(ɷ))  
)7              (� (ɷ) �√� (���(ɷ)� + ��(ɷ)� − ��(ɷ)  

 مشخص را محیط یک شفافیت n(ɷ) شکست ضریب
 معین، محیط یک در نور کتحر سرعت یعنی کند.می
 ورودي نور موج میرایی درجه k(ɷ) خاموشی ضریب کهیدرحال
  کند.می بیان را

 
  نتایج و بحث
 ساختاري ویژگی الف:
 اتم 24 داراي که )2( شکل در 3SiS2Ag ترکیب واحد سلول
 کریستالی ساختار داراي ترکیب این است، شده داده نشان است

 شبکه ثابت داراي تاس C/21P یفضای گروه با مونوکلینیک
A�� 68/6 a =، A�� 66/6 b=، A�� 17/13 c= 66/118 و β=، ابتدا 

 )1( جدول در که شد پرداخته شبکه پارامترهاي يسازنهیبه به
 در که است شده آورده ترکیب این براي شده بهینه مقادیر
 سازيبهینه صحت کنندة دییتأ و دیگر مقالات با خوبی توافق

 استفاده محاسبات در باید که مهمی پارامتر .]22 ,10[ ستا
 شبکه، ثابت محاسبۀ براي که هستند شبکههاي ثابت شود
 تعادلی حجم حوالی در و محاسبه را بلور پایۀ حالت انرژي
 معادلۀ طریق از آمده دستبه نقاط برازش دهند.می وردش
 دهدمی یجهنت حجم حسببر را انرژي تغییرات مورناگون، حالت

]23،24[.   
)8         (

1
0 0

0
0 1

( / )
( ) [ ]

BBV V V BV
E V E

B V B

 
  

  
  

 مدول ترتیببه 0E و B، B¢، 0V مطالعه این در
 پایه حالت انرژي و تعادلی حجم حجمی، مدول مشتق و حجمی

 انرژي تغییرات نمودار )3( شکل .است صفر دماي و فشار در
 حجم مقدار که دهدمی نشان ترکیب این براي را حجم حسببر

 ثابت محاسبۀ دنبالبه شد. آورده )1( جدول در شده بهینه
 صفر فشار در پذیريتراکم آن، مشتق و حجمی مدول شبکه،
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 جدول این از شد آورده )1( جدول در که آید،می دستبه

  :9 رابطۀ قطری از حجمی مدول که شودمی مشاهده
)3                                                 (  

dV
dPVB -= 

 شبکه ثابت مقدار چههر دارد، وابستگی شبکه ثابت مقدار به
 تربزرگ حجمی مدول چه هر و کمتر حجمی مدول باشد تربزرگ
 مقدار چه هر بالعکس و ترکوچک هااتم پیوند طول مقدار باشد،

 پذیريتراکم داراي و بوده ترسخت بلور باشد بیشتر حجمی دولم
 قرار هم از کمتري فاصلۀ در هااتم رودمی انتظار و است کمتري
  باشند. داشته

 
  3SiS2Ag ترکیب واحد سلول ساختار .2 شکل

  

  

  
 واحد سلول حجم حسب بر کل انرژي منحنی .3 شکل

 
 و حجمی مدول و شبکه هايامترپار شده سازيبهینه مقادیر .1 جدول

  3SiS2Ag ترکیب در آن مشتق
 دیگران کار
]10, 19[  HSE LDA+U LDA 

 مقادیر
  شده محاسبه

67/6  54/6  55/6  58/6  ( )a Ao  
 خطا درصد  41/1  79/1  96/1  ___

66/6  41/6  55/6  53/6  ( )b Ao 
 خطا درصد  96/1  61/1  36/3  ___

17/13  22/13  18/13  26/13  ( )c Ao  
 خطا درصد  665/0  02/0  32/0  ___
90  90 90  90  a g= 

66/118  68/118  10/118  68/118  b  
 خطا درصد  02/0  47/0  02/0  ___

37/513  67/506  59/501  91/498  3( )V Ao
  

 خطا درصد  82/2  29/2 3/1  ___
___  5/76  5/79  0/81  B(GPa)  
___  73/4  69/4  7/4  B¢ 
 از استفاده با الکترونی نواري ساختار عمیق بررسی براي

 تابع و LDA، LDA+U تقریب در پایسته بار پتانسیلشبه
 چگالی و )TDOS( 1کلی هايحالت چگالی ،HSE هیبریدي
 چگالی )4( شکل شود.می محاسبه )PDOS( 2یجزئ هايحالت
 ـ eV 6 انرژي محدودة در را 3SiS2Ag ترکیب کلی هايحالت

 گردیده مشخص 4 شکل در که طورهمان .دهدمی نشان -10
 کاملاً دیگران کار با کلی حالت چگالی در نواري گاف مقدار

 .]19 ,10[ دارد مطابقت
 مواد، الکترونی خواص مورد در بیشتر بینش دریافت براي
 رسم -10 ـ eV 6 انرژي محدودة در ی،جزئ يهاحالت چگالی
 مجموعه تمام در است. شده داده نشان )4( شکل در که شده

 چگالی با اند.شده یمتنظ صفر نقطه روي فرمی، سطح محاسبات
 وجود وها حالت چگالی در اتمی سهم ی،جزئهاي حالت

 شکل از است. درك قابل راحتی بهها اوربیتال بین هیبریداسیون
 طیف سه به جزئیهاي حالت چگالی که دید توانمی )ب ـ4(

 تقسیم )1 ـ eV 5 و -6 ـ -eV 3/0 ،-8 ـ -eV 7( انرژي نوار
 نوار -10 ـ -eV 3/0 محدودة در انرژي نوارهاي که شوندمی

 قوي هیبریداسیون به مربوط که دهندمی تشکیل را ظرفیت
 ماهیت رو نیا از ،ستا S اتم p و Ag اتم d هاياوربیتال بین
 نوارهاي بین قوي هیبریداسیون لیدل به 3SiS2Ag بیترک

 در انرژي نوارهاي و بوده کووالانسی رسانش نوارهاي و ظرفیت
 نوارهاي دهند.می تشکیل را رسانش نوار 1 ـ eV 5 محدودة

                                                
1 Total Density of States  
2 Partial Density of States 

a 
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 توسط عمدتاً  ،-10 ـ eV0/0 از فرمی سطح زیر انرژي
 S اتم s و p هاياوربیتال و Ag اتم Si، d اتم s يهاتالیاورب
 در -eV 36/3 انرژي در تیز قله بلندترین شوند،می ایجاد

LDA، eV 225/5- در LDA+U و eV 16/4- تابع در 
 به صرفاً که شودمی مشاهده ظرفیت نوار در HSE بریديهی
 هايانرژي در است. شده تشکیل Ag اتم d اوربیتال وجود لیدل

 هايحالت چگالی نمودار انتهاي در )-2/9 ـ - eV 7( بالاتر
 S اتم p اوربیتال ،Si اتم s اوربیتال به مربوط تیز يهاقله جزئی

 تشکیل در اوربیتالی سهم همچنین .هستند S اتم s اوربیتال و
 و Si اتم Ag، p اتم d هاياوربیتال به مربوط ظرفیت نوارهاي

p اتم S فرمی سطح بالاي نوار و است پایین يهايانرژ در 
 است Si اتم p ,s و S اتم Ag، p اتم s هايتالیاورب به مربوط
نشان  1 ـ eV 5 انرژي بازة در را رسانش نوار تشکیل که
 توانمی جزئی يهاحالت چگالی در )4( شکل از ند.دهمی

 به مربوط رسانش نوار در انرژي نیترنییپا که کرد برداشت
 به مربوط ظرفیت نوار در انرژي بالاترین و Si اتم p اوربیتال
 این انرژي اختلاف که است S اتم p و Ag اتم d هاياوربیتال

 مجموع در .هستند ينوار گاف تشکیل اصلی عامل هاتالیاورب
 سطح بالاي يهايانرژ و ظرفیت نوار تشکیل پایین يهايانرژ

  دهند.می را رسانش نوار تشکیل فرمی
  نوري خواص ب:
 است شرفتیپ حال در ییبالا سرعت با يفناور حاضر، قرن در
 يکاربرد مواد از استفاده و توسعه بر یمبتن هاشرفتیپ نیا هک
 خواص با مواد از ايدسته به يکاربرد مواد .ستا دیجد
 یکیولوژیب و ییایمیش ،یحرارت ،ينور ،یسیمغناط ،یکیالکتر
 ریسا و ارتباطات زر،یل ،يدیخورش يانرژ ۀتوسع با دارد. اشاره
 توجه کیفوتوالکتر اصخو با يکاربرد مواد ها،يفناور

 يعملکردها با يمواد نیچن ،اندکرده جلب خود به را ياگسترده
 در يکاربرد مواد عنوانبه نیمع یکیالکتر و ينور

 يانرژ حاضر، حال در .]25[ شوندیم شناخته کیاپتوالکترون
 توانیم که است يانرژ مشکلات حل يبرا یحلراه يدیخورش
 و زیستی يانرژ ،ییایمیش يانرژ ،یکیالکتر يانرژ به را آن

 در کیفوتوالکتر يکاربرد مواد نیبنابرا ،کرد لیتبد غیره
 خواص با هاستیفوتوکاتال و يدیخورش يهاسلول

 گرید يهانهیزم در گر،ید يسو از دنرویم کار به یکیفوتوالکتر
 ره،یغ و ينور يحسگرها ،کیاپتوالکترون يآشکارسازها مانند

 کیفوتوالکتر پاسخ با کیفوتوالکتر يکاربرد مواد به یمبرم ازین
   .]26[ دارد وجود خوب

 درك به مواد نوري خواص اپتوالکترونیکی، کاربردهاي براي
 ماده درون يهافونون با هافوتون الکترونی يهابرهمکنش

 هنگامی را هافوتون کند،می کمک ماکروسکوپی صورتبه
 مسئول که الکتریکی میدان با که کرد مطالعه خوبیبه توانمی

 يهاحالت به هشد اشغال انرژي يهاحالت از الکترون انتقال
 پاسخ جامدات، در کنند. برهمکنش ند،هست اشغالیغیر انرژي

 ،2εi + (ω)1ε = ω)( ε(ω) الکتریکدي تابع توسط هاالکترون
 1ε(ω) و موهومی بخش 2ε(ω) آن در که ]21[ شودمی بررسی
 ثابت حقیقی بخش هستند. الکتریکدي تابع حقیقی بخش
 تتح ماده داخل در نور جذب و قطبش مسئول الکتریکدي

 جزئیهاي حالت چگالی ب) کلی،هاي حالت چگالی الف) نمودار .4 شکل
 .3SiS2Ag ترکیب
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 نهایت در فوتون جذب است. خارجی الکتریکی میدان ریتأث

 در ينوار درون انتقال همچنین و نواري بین انتقال به منجر
 انتقال عنوانهب گسترده طوربه تواندمی که شودمی ماده داخل
 در همچنین، شود. بنديطبقه مستقیمغیر و مستقیم نواري
 انتقال حفظ براي هافونون غیرمستقیم، نواري بین هايانتقال
 بخش بر یسخت هب هاییفونون چنین اما شوند،می منتشر انرژي

 توانمی رو نای از و گذارندمی تأثیر الکتریکدي ثابت موهومی
 ماتریس عناصر کمک با گرفت. نادیده یراحتبه را هاآن سهم
 در که هنگامی نشده اشغال و شده اشغال موج توابع بین تکانه
 بین مستقیم سهم توانمی شوند،می ادغام بریلوئن کامل منطقۀ
 محاسبه 2ε(ω) الکتریکدي تابع موهومی بخش با را نواري
 .]21[ کرد

 براي 3SiS2Ag ترکیب بودن مناسب از اطمینان براي
 است شده مطالعه آن نوري خواص خورشیدي سلول کاربردهاي

 امواج برهمکنش نوري، خواص محاسبۀ منظوربه
 تحلیل و تجزیه ماده داخل بار هايحالت با ومغناطیسیالکتر
 HSE هیبریدي تابع و LDA، LDA+U تقریب از که ؛شد

 به منجر ماده داخل در انفعالاتی و فعل چنین شد، استفاده
 و پر انرژي نوار بین نواري، درون و نواري بین الکترونی انتقال
 مونوکلینیک بلوري ساختار هب توجه با شود.می خالی انرژي نوار

 متفاوت آن در شبکه پارامترهاي که )c/21P ایینقطه (گروه
 شرح تکمیل براي zz و xx، yy تانسوري جزء سه است،
 درون انتقال مطلق صفر دماي در باشد.می نیاز نوري خواص
 نادیده نوري خواص در آن سهم رو این از نیست ممکن نواري
 به 2ε(ɷ) الکتریکدي تابع موهومی بخش شود.می گرفته
 لینهارد فرمول طریق از و دارد وابستگی تکانه ماتریس عناصر
 تابع حقیقی بخش همچنین و ]21[ شودمی محاسبه

 کرامرزـ رابطه از استفاده با توانمی را 1ε(ɷ) الکتریکدي
 از شده محاسبه مقادیر از استفاده با .]21[ کرد محاسبه کرونیک
 توابع دیگر الکتریکدي تابع موهومی و حقیقی هايبخش
 ،α(ɷ) جذب ضریب مانند (انرژي) فرکانس به وابسته نوري
 نوري رسانندگی ،k(ɷ) خاموشی ضریب ،n(ɷ) شکست ضریب
σ(ɷ) نوري بازتاب و R(ɷ) داده روابط به توجه با توانمی را 
 .]21[ کرد محاسبه شده

 شده گم انرژي معنی به الکتریکدي تابع موهومی قسمت
 شده محاسبه مقادیر است محیط در فوتون انرژي جذب یا

(ɷ)2ε 3 بترکی براي فوتون انرژي اساسبرSiS2Ag شکل در 
 جذب لبۀ که شودمی مشاهده )5( شکل از است شده آورده )5(
 LDA+U در جذب لبۀ و eV 2/1 حدود LDA تقریب در

 .ستا eV33/2 تقریبا HSE هیبریدي تابع در و eV 4/1 حدود

 نوار به ظرفیت نوار از الکترون انتقال آستانۀ جذب لبۀ این
 با متناسب که ست؛ا Ε و Γ نقطۀ به مربوط که است رسانش
 .]19 ,10[ شودمی گفته نوري گاف آن به و بوده نواري گاف
 p اوربیتال و Ag اتم d اوربیتال از الکترونی يهاانتقال چنین
 s، p هاياوربیتال و Ag اتم s اوربیتال به ظرفیت نوار در S اتم
 کییفوتوولتا انرژي محدودة در .است رسانش نوار در Si اتم
 شودمی مشاهده )5( شکل از که طورهمان 0/0 ـ eV 4 یعنی
 همچنین و بلندتر y راستاي به نسبت هاقله x راستاي در که
 لبۀ )5( شکل در هستند. بلندتر y راستاي از z راستاي درها قله

 مونوکلینیکی تارساخ دلیل به که بوده نوري گاف معرف جذب
 که ؛ستا متفاوت مختلف راستاهاي در گاف این مقدار ترکیب
 دهندةنشان هاقله است، شبکه هايثابت بودن متفاوت از ناشی

 انرژي میزان قله اولین در انرژي مقدار که اندنوري گذارهاي
 بعدي، هايقله در انرژي مقدار و نوري گاف از عبور براي لازم
 )5( شکل از است. بعدي احتمالی گذارهاي رايب لازم انرژي
 باشد تربزرگ نواري گاف چقدر هر که شودمی مشخص کاملاً
 )5( شکل از همچنین داریم، بیشتري انرژي به نیاز گذار براي

 در الکتریکدي تابع موهومی بخش دامنۀ که شودمی مشاهده
HSE از ترکوتاه LDA و LDA+U فاختلا دلیل به که است؛ 
  ت.اس نواري گاف

  
 تابع موهومی بخش نوري گاف مقادیر .2 جدول

 3SiS2Ag ترکیب الکتریکدي
  2ε(ɷ)  نوري گاف

z  y  x  راستا  
4/1  2/1  2/1  Energy(eV) LDA 
7/1  3/1  4/1  Energy(eV) LDA+U 
4/2  3/2  3/2  Energy(eV) HSE 

  

  
  3SiS2Ag ترکیب الکتریکدي تابع موهومی بخش .5 شکل
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 ماده که اییدرجه ،1ε(ɷ) الکتریکدي تابع حقیقی بخش
 در دهد.می نشان کمی صورت به را شود قطبی تواندمی

 صفر فرکانس محدودة پارامتر ترینمهم 1ε(ɷ) محاسبات
)0(1ε شناخته استاتیک الکتریکدي ثابت عنوانبه که است 

 هر دارد، بستگی ماده نواري گاف به اول درجۀ در که شودمی
 استاتیک الکتریکدي ثابت باشد تربزرگ نواري گاف چه

 ترینمهم از یکی استاتیک الکتریکدي بتثا است. ترکوچک
 است الکتریکدي تابع حقیقی سهم طیف بررسی در هاکمیت
- الکترون ،شبکه-الکترون هايبرهمکنش ةکنندتوصیف که

 بلور در یکیالکتروستات استتار و الکترون-الکترون ،ناخالصی
 توسط استاتیک الکتریکدي ثابت شده محاسبه مقدار .ستا

 الکتریکدي ثابت مقدار اند.شده داده شرح Penn’s معادله
 LDA، LDA+U تقریب براي z و x، y راستاهاي در استاتیک

 الکتریکدي ثابت از است. شده آورده )3( جدول در HSE و
 باشد کمتر نواري گاف هرچه که شویممی متوجه استاتیک
 نیز )3( جدول در آن مقادیر از که شودمی بیشتر 1ε)0( مقدار
 مقادیر تا تدریجبه دوم قله از پس .]33[ شودمی مشخص کاملاً
 کاملاً  1ε(ɷ) منفی مقادیر شکل در که یابدمی کاهش منفی

 انرژي بازة در LDA در منفی مقادیر این که است مشخص
eV 32/13و 73/6 ـ eV64/13در 31/6 ـ LDA+U ستا 

 در HSE هیبرید تابع براي صفر به نزدیک و منفی مقادیر
 شکل از و دهدمی رخ 2/9 ـeV4/13 یعنی بالاتر هايانرژي

 و LDA از ترکوچک HSE در هاقله ارتفاع است مشخص )6(
 1ε(ɷ) منفی مقادیر دارند. وجود هاقله این بالاتر هايانرژي در

 از بازه این در الکترومغناطیس امواج عبور که دهدمی نشان
 نشان 1ε>0 شودمی منعکس کاملاً و شوندنمی منتشر انرژي
 این در فرآیندها ةعمد .]21[ دارد فلزي رفتار ماده که دهدمی

 به مربوط وندشمی شناخته غیرمجاز نواحی عنوانبه که بخش
 .دهدمی دست از را خود شفافیت بلور و هستند فلاات و جذب
 براي انرژي محدودة این در توانمی را مواد از رفتاري چنین
  کرد. استفاده تشعشعات از محافظت اهداف

  
 الکتریکدي تابع حقیقی بخش یکاستات ثابت مقادیر .3 جدول

 3SiS2Ag ترکیب
  1ε(  (ɷ)1ε)0(( استاتیک ثابت

z  y  x  راستا  
0/0  0/0  0/0  Energy(eV) 

LD
A

 دامنه  95/5  76/5  74/5 
0/0  0/0  0/.0  Energy(eV) 

LD
A

+U
 

 دامنه  69/5  54/5  53/5
0/0  0/0  0/0  Energy(eV) 

H
SE

 دامنه  23/3  19/3  25/3 

  
  3SiS2Ag ترکیب الکتریکدي تابع یقیحق بخش .6 شکل
 خواص که است فیزیکی کمیت یک N(ɷ) شکست ضریب

 که رطوهمان ،دهدمی توضیح بیشتري دقت با را ماده نوري
 است، 1ε(ɷ) نمودار مانند n(ɷ) نمودار روند شودمی مشاهده
 شکست ضریب را صفر انرژي در شکست ضریب مقدار

 در .ستا الکتریکدي ثابت جذر با برابر که گویندمی استاتیکی
 y ,x راستاهاي در استاتیکی شکست ضریب مقادیر )4( جدول

 ضریب نواري، گاف حدود تا انرژي افزایش با شد. آورده z و
 کمتر موج سرعت دهندةنشان که یابدمی افزایش نیز شکست

 ضریب مقدار حداکثر است. خلأ به نسبت ترکیب این در
 ،LDA هايتقریب در z و x، y ايراستاه در شکست

LDA+U و HSE حداقلی عبور دهندةنشان )7( شکل در 
 انرژي، افزایش با است. نواحی این در الکترومغناطیسی امواج
 مقدار چه هر دهدمی نشان که یابدمی کاهش شکست ضریب
 از امواج عبور باشد، بیشتر فرودي انرژي و کمتر شکست ضریب
 ودشمی مشاهده )7( شکل رد که گونهنهما است. بیشتر ماده
 نزدیک شکست ضریب 42/11 ـ eV 46/13 انرژي ةمحدود در
 از که طورهمان ،ستا بازتاب بیشینۀ بیانگر که است صفر به

 الکتریکدي تابع حقیقی بخش و شکست ضریب نمودار شکل
 در و مطابقت یکدیگر با 1ε(ɷ) و n(ɷ) در هاقله است مشخص

  دارند. وجود هاقله این انرژي یک
 استاتیک شکست ضریب مقادیر .4 جدول

  n(ɷ)  استاتیک شکست ضریب
z  y  x  راستا  
0/0  0/0  0/0  Energy(ev) 

LD
A

 دامنه  44/2  41/2  4/2 
0/0  0/0  0/0  Energy(ev) 

LD
A

+U
 

 دامنه  39/2  35/2  35/2
0/0  0/0  0/0  Energy(ev) 

H
SE

 دامنه  79/1  79/1  80/1 
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  .3SiS2Ag ترکیب n(ɷ) شکست ضریب نمودار .7 شکل

  
 را k(ɷ) خاموشی ضریب شده محاسبه مقادیر )8( شکل

 قسمت با که شده، رسم فوتون انرژي حسببر که دهدمی نشان
 ضریب دارد. همخوانی الکتریکدي ثابت 2ε(ɷ) موهومی
 در فرودي فوتون انرژي جذب در را ماده یک کارایی خاموشی
 مشخص )8( شکل نمودار از کند.می صیفتو معین موج طول

 ماده نواري گاف با k(ɷ) نمودار شیب در تغییر که ستا
 جذب به توانمی را نموداري پرشیب تغییر این دارد. مطابقت
 انرژي به نسبت بیشتري انرژي که داد نسبت اییماده در فوتون
 حداکثر که شودمی مشاهده این بر علاوه دارد. مربوطه نوار
 انرژي مقدار همان در ساختار، هر براي خاموشی ضریب مقدار
 الکتریکدي تابع حقیقی بخش صفر مقادیر با که دهدمی رخ

 سهم هايقله که شودمی مشخص )8( شکل از است. منطبق
 مطابقت خاموشی ضریب هايقله با الکتریکدي تابع موهومی

 بیشینه انرژي مقدار ات انرژي افزایش با خاموشی ضریب .دارد
 نقاط بعضی در انرژي محدودة این در که یابدمی افزایش

 آن مقدار انرژي افزایش با آن از پس و دارد وجود نیز هاییقله
 ،ستا ماده در امواج ترراحت نفوذ دهندةنشان که یابدمی کاهش
 همانند ترتیببه خاموشی ضریب و شکست ضریب تغییرات
  ند.سته الکتریکدي تابع وهومیم و حقیقی سهم

  
  3SiS2Ag ترکیب خاموشی ضریب نوري گاف مقادیر .5 جدول
  k(ɷ)  نوري گاف

z  y  x  راستا  
26/1  20/1  42/1  Energy(eV) LDA 
7/1  43/1  48/1  Energy(eV) LDA+U 
62/2  39/2  44/2  Energy(eV) HSE 

  

 
  

  3SiS2Ag ترکیب k(ɷ) خاموشی ضریب نمودار .8 شکل
  

 تحلیل و تجزیه اپتوالکترونیک کاربردهاي با مواد براي
 هر جذب ضریب است، ضروري بسیار هاآن جذب تابع عملکرد
 واحد در را نور شدت کاهش که است نوري پارامتر یک ماده
 صورتبه توانمی را جذب ضریب کند،می توصیف فاصله
 ریبض )9( شکل کرد. توصیف ماده از عبور طی در نور اتلاف
 جذب دهد،می نشان 0/0 ـ eV 15 انرژي فاصله در را جذب
 در شود.می صفر آن از پس و برجسته انرژي محدودة این در

 گاف انرژي از جذب که است مشاهده قابل واضح طوربه شکل
 یابیبرون این بر علاوه شود،می شروعبه آن  مربوط نواري
 در را ماده نواري گافها محور روي جذب ضریب نمودار خط
 در هاقله که شودمی مشاهده نمودار از دهد.می راستاها همه
 رخ طیفی محدودة یک در راستاها همه در ساختار این
 فرودي انرژي به نسبت جذب ضریب منحنی رفتار دهند.می
 خاموشی ضریب و الکتریکدي تابع موهومی بخش مانند

 دهندةنشان هايقله شاهد موهومی بخش نمودار در ،ستا
 جذب باعث که میهست ظرفیت و رسانش نوار بین گذارهاي
 شاهد باید نیز جذب ضریب نمودار در نیبنابرا شوند؛یم فوتون
 بخش با باید هاقله این مکان و باشیم هاییقله چنین وجود

 انرژي اگر باشد. داشته مطابقت الکتریکدي تابع موهومی
 که زمانی دهدنمی رخ جذب باشد نواري گاف انرژي از کمتر
 جذب شود بیشتر گاف انرژي از فرودي هايفوتون انرژي
 نواري بین گذارهاي وجود دلیل به و گرفته صورت هافوتون
 رخ قله ترینبلند در جذب بیشترین است. پاشندگی داراي
 این .ندارد شفافیتی گونهچیه انرژي این در بلور که دهدمی

 در آن از توانمی و تاس بالایی جذب ضریب داراي ترکیب
  .کرد استفاده خورشیدي هايسلول
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  3SiS2Ag ترکیب جذب ضریب نوري گاف مقادیر .6 جدول

 

  
  3SiS2Ag کیبتر α (ɷ) جذب ضریب نمودار .9 شکل

  
 موج به نسبت بازتابیده موج شدت یا دامنه بازتاب، ضریب

 ضد پوشش در ماده بازتاب از ،ندکمی مشخص را فرودي
 نمودار کنند.می استفاده محافظتی اهداف براي و انعکاس
 از است، شده آورده )10( شکل در ترکیب براي نوري بازتاب
 ساختار براي بازتاب یفط که کرد استنباط توانمی )10( شکل

3SiS2Ag ست؛ا کم بسیار مرئی ناحیۀ و قرمز مادون ناحیۀ در 
 گیردمی صورت نواري بین گذارهاي انرژي، محدودة این در که
 با و است دیگر نواحی از ترپایین بازتاب و بالا جذب مقدار که

 اوج به uv ناحیه در و یافته افزایش بازتاب انرژي، افزایش
 درنهایت و است اندك انتشار و جذب نواحی این در هک رسدمی
 صفر مقدار به تا یابدمی کاهش بازتاب انرژي، بیشتر افزایش با
 صفر فرکانس در R(ɷ) بازتاب مقدار برسد. بالا هايانرژي در
 آورده )7( جدول در R(0) یعنی ستا صفر انرژي به مربوط که
 یکپارچگی به یفط کل در بازتاب که آنجایی از است، شده

 ترکیب که گرفت نتیجه هاگیرياندازه از توانمی است نرسیده
 شکل از که گونه همان ،ستا رسانانیم اینجا درشده مطالعه

 مشاهده ستا HSE و LDA، LDA+U بین قیاسی که )10(
 میزان باشد تربزرگ ترکیب یک نواري گاف چه هر شودمی

 به مربوط بازتاب ضریب که ؛است ترکوچک آن بازتاب ضریب
  .ستا ترکوچک HSE محاسبات

  

 g2SiS3 بیترک در بازتاب بیضر )R )0 ریمقاد .7 جدول
R(0)  R(ɷ)  

z  y  x  راستا  
0/0  0/0  0/0  Energy(ev) 

LDA 17/0  17/0  18/0  دامنه 
0/0  0/0  0/0  Energy(ev) 

LDA+U 16/0  16/0  17/0  دامنه 
0/0  0/0  0/0  Energy(ev) 

HSE 082/0  08/0  08/0  دامنه 
  

 
  

  .3SiS2Ag ترکیب R(ɷ) بازتاب ضریب نمودار .10 شکل
  

 را محیط یک توانایی ،σ(ɷ) نوري رسانندگی حقیقی بخش
 از الکترومغناطیس امواج عبور با همزمان رسانندگی، شروع براي
 حقیقی بخش مقادیر )11( شکل در دهد.می نشان ماده

 ابتدایی قسمت است. شده آورده رکیبت براي نوري رسانندگی
 مشخص نمودار از .ستا جذب نمودار به شبیه رسانندگی نمودار
 بنفشفرا نزدیک ناحیه تا انرژي افزایش با رسانندگی که است

 که شودمی مشاهده یابد.می کاهش آن از پس و افزایش
 خاموشی ضریب به مربوط هايقله با نوري رسانندگی هايقله
 گاف چه هر که شودمی مشاهده )11( شکل از و دارد قتمطاب
 مقدار .است کمتر رسانندگی میزان باشد تربزرگ نواري

 زیرا ستا LDA+U و LDA از کمتر HSE در رسانندگی
 ظرفیت نوار از کمتريهاي الکترون و تربزرگ نواري گاف مقدار
 فرودي انرژي به نیاز همچنین و یابندمی انتقال رسانش نوار به

   .ستا الکترونی هايانتقال این براي بیشتري

  α (ɷ)  نوري گاف
z  y  x  راستا  
5/1  27/1  27/1  Energy(eV) LDA 
44/1  32/1  4/1  Energy(eV) LDA+U 
58/2  46/2  47/2  Energy(eV) HSE 
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  .3SiS2Ag ترکیب )ɷ)σ نوري رسانندگی نمودار .11 شکل

  
  يریگجهینت

 يسازنهیبه و نوري و ساختاري محاسبات انجام از پس
 از استفاده با 3SiS2Ag ترکیب براي شبکه هايپارامتر
 محاسباتی بسته و HSE و LDA، LDA+U هايتقریب

 را نواري گاف مقدار هاحالت چگالی نمودار از اسپرسو، کوانتوم
eV 2/1، eV 4/1 و eV 37/2 تقریب در ترتیب به LDA، 

LDA+U و HSE ؛آوردیم دستبه پایسته بار لیپتانسشبه با 
 چگالی بررسی همچنین و است رسانانیم ترکیب یک که

 و انشرس نوار در را اوربیتال هر سهم میزان جزئی، هايحالت
 ظرفیت نوار در ریتأث عمدة بخش که داده نشان ظرفیت نوار

 GPa حجمی مدول مقدار و بوده Ag اتم d اوربیتال به مربوط
81، GPa 5/79 و GPa 5/76 تقریب در ترتیب به LDA، 

LDA+U و HSE نوري خواص بررسی از است. آمدهدستبه 
 گیريازهاند z و x، y راستاي 3 هر در نوري گاف ترکیب این
 جذب ضریب نمودار از که x راستاي در نوري گاف مقدار شد،

 ،LDA تقریب در 3SiS2Ag ترکیب براي ترتیب به شد خوانده
LDA+U و HSE ترتیب به eV27/1، eV4/1 و eV 37/2 

 ترکیب این گردید مشخص نوري هايبررسی از آمدهدستبه
 مواد و خورشیدي سلول در کاربرد براي خوبی قابلیت داراي

  است. اپتوالکترونیک
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