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A B S T R A C T 
In the present work, the structural, electronic and optical properties of the 
lead-free double perovskites Cs2AgBiX6 (X=Br or Cl) are analyzed in the 
framework of density functional theory approximation (LDA) and 
generalized gradient approximation (GGA) with the Abinit computational 
package. These compounds are good alternative to lead halide perovskites 
due to their good stability and non-toxicity. The optical excitations of the 
double perovskites are important due to their optimal band gap in the 
visible light spectrum and low excitonic binding energy. The optical 
properties including: absorption, refraction, extinction and reflection 
coefficients and loss function, are obtained using random phase 
approximation in the Kohn-Sham (RPA-KS) and Green's (RPA-GW) 
approaches. The results of the Green's function approach are in better 
agreement with the results of experimental works compared to the RPA-KS 
approach. In the visible region, there are not volume plasmons, and the 
amount of energy loss is low. 
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  علمی  فصلنامه 

  اپتوالکترونیک 

 

 پژوهشی» «مقاله
  با   Cl) or (X=Br 6AgBiX2Cs  دوگانه  هايپروسکایت  اپتیکی   هايویژگی 

 گرین تابع و شم-کوهن رهیافت دو
 

 2مختاري علی ،*1مرادي اسماء
 

 چکیده 
 کلی فرمول با سرب  بدون  دوگانه هايپروسکایت  اپتیکی و  الکترونی ساختاري، هايویژگی حاضر کار در

6AgBiX2Cs Cl) or (X=Br  چگالی  تابعی  نظریه  چارچوب  در  DFT)(  هايتقریب   از  استفاده  با  و 
  است.   شده  بررسی   ابینیت  محاسباتی  بسته توسط  )GGA(  یافته  تعمیم  شیب   و  )LDA(  موضعی  چگالی
  ند. هست سربی هالید هايپروسکایت براي خوبی جایگزین سمیت عدم و مناسب پایداري با هاترکیب این
 يانرژ  و  یمرئ  نور  محدوده  در  نهیبه   ينوار  گاف  لیدل  به  دوگانه  يهاتیپروسکا  ينور  يهای ختگیبرانگ

  و  بازتاب و  خاموشی شکست،  جذب، ضرایب شامل: اپتیکی هايویژگی دارد. تیاهم کم، یتونیاکس وندیپ
-RPA) گرین و (RPA-KS) شم- کوهن  در تصادفی فاز تقریب هايرهیافت از استفاده با اتلاف تابع

GW)   با   بهتري  تطابق  شم،- کوهن  رهیافت  با  مقایسه  در  گرین  تابع  رهیافت  در  نتایج  اند.آمده  دستبه 
  اتلاف   میزان  و  ندارند   وجود  حجمی  هايپلاسمون   ی،مرئ  نور   فیط  ه یناح  در   دارد.  تجربی  کارهاي  نتایج
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  مقدمه
 افزایش  براي  هاییراهکار  یافتن   دنبال  به  محققان  امروزه
 و   پاك  هايانرژي  تامین  جهت  خورشیدي  هايسلول  بازدهی

 براي   ها پروسکایت  اخیر  هايسال  در  .هستند   تجدیدپذیر
 را  ايویژه   توجه  (PV)  فتوولتائیک  و  اپتوالکترونیک  کاربردهاي

  مناسب  گزینه   عنوان  به  هاپروسکایت  .]1[  اندکرده  جلب  خود  به
 زیرا  اند،شده   مطرح  (SC)  خورشیدي  سلول  ساخت  براي
 و   ساخت  بهینه  و  ارزان  متنوع،  هايروش   با  را  مواد  این  توانمی

  . ]2[ کرد تقویت را هاآن بازدهی
 وجود   با  اکسیدي  هايپروسکایت  ساختارها،  این   میان  در
 ها آن   استفاده  که  هستند  بزرگ  نواري  گاف  داراي  بالا،  پایداري

 . ]3[  کندمی  محدود  خورشیدي  هايسلول   براي  را
  رشد   زمینه  این  در  معدنی  - آلی  هیبریدي  هايپروسکایت
 به  2009  سال  در  درصد  8/3  از  هاآن  بازدهی  و  داشته  سریعی

  از  دسته  این  .]4[  است  رسیده  2018  سال  در  درصد  2/25
 یدید  تري  سرب  آمونیوم  متیل  همانند:  هاپروسکایت

)3(MAPbI ناحیه  در تنظیم قابل و مناسب نواري گاف  دلیل به 
  به   حال  این  با  .]5[  اندبوده   پیشرو  کم  موثر  هايجرم  و  مرئی  نور
 نور،   و  رطوبت  دما،  تحت  ناپایداري  و   سرب  عنصر  سمیت   دلیل
  . ]6[ اندشده روروبه ايعمده چالش با سازيتجاري براي
  عنصر   با   شدن  جایگزین  براي  تاکنون  که  عناصري  میان  در
 3+ و  1+   ظرفیت  با  فلزاتی  بردن  کاربه  است،  شده  پیشنهاد  سرب
  از   را  لازم  پایداري  چنینهم  و   کرده  حفظ  را  پروسکایتی  ساختار
  به   Cs+  مانند  معدنی  کاتیون  جایگزینی  .]3[  اندداده   نشان  خود
 است  بوده   موثر  جدید  ساختارهاي  ثبات   در  نیز  آلی  کاتیون  جاي

  معدنی   دوگانه  هايپروسکایت  ساختار  حاضر  کار  در  .]6- 7[
  این   .اندشده  انتخاب  Bi  عنصر   بر  مبتنی  سرب  بدون

  در  راحتی سمیت، عدم جمله:  از فراوانی هايمزیت هاپروسکایت
 و  رطوبت  و  دما  به  نسبت  بالا   پایداري  بودن،  هزینه  کم  ،ساخت 
  ها ترکیب  این  پایداري  .دارند  مناسب   نواري  گاف  مقدار  چنینهم
 مناسب   یونی  شعاع  دلیل  به  شدن  اکسیده  و  تجزیه  مقابل  در
  هاي پروسکایت  این  داده  نشان  هاپژوهش  .]8- 9[  است  هاآن

  قابل  و  کم  موثر  هايجرم  و  طولانی  عمر  طول  داراي  دوگانه
 دلیل  همین  به  .ندهست  3MAPbI  آلی  پروسکایت  با   مقایسه

  خورشیدي   هايسلول  ساخت  براي  ايامیدوارکننده  کاندیداي
  . ]6[ هستند
 و   الکترونی  ساختاري،  هايویژگی  بررسی  به  حاضر  کار  در
 (X=Cl or Br)فرمول   با  دوگانه  هايپروسکایت  اپتیکی

6AgBiX2Cs  بعد   به  جااین  از  که  هاترکیب  این  .پردازیممی  
  به  شوند،می   داده   نشان   CABC  و  CABB  با   مختصر  طوربه

 بسیار   شیمیایی  پایداري  و  اندشده  ساخته  مختلف  هايروش 
 قبلی   هايپژوهش  چنینهم  . ]10[  اندداده   نشان  خود  از  خوبی
 مناطق   در  نور  جذب  داراي  ترکیب  دو  هر  که  است  داده  نشان
  .ندتهس  پایدار  تجزیه  برابر  در  و  بوده  مرئی  نور  طیف  قرمز  و  زرد

  نوري  جاذب  عنوان   به   استفاده  براي  را  بالایی  پتانسیل  ؛بنابراین
  پرکاربرد  ساختار  عنوان   به   CABB  پروسکایت  .]10- 11[  دارند

 آشکارسازهاي ها،فتوکاتالیست اپتیکی، آشکارسازهاي در تاکنون
 استفاده  خورشیدي  هايسلول  و  رطوبتی  حسگرهاي  ،X  اشعه
  . ]12[ است شده

  در   موارد  تربیش  در  هاپروسکایت  این  اپتیکی  ویژگی
  تصادفی   فاز  و  مستقل  ذره  هايتقریب  توسط  دیگران  کارهاي
  بررسی   براي  محدودي  موارد  در  تنها  اما  .است  شده  محاسبه
 بررسی  گرین  تابع  تقریب  از  CABB  ساختار  اپتیکی  ویژگی
 به  که  حالی  عین   در  گرین  تابع  روش   .]15-13[  است  شده
  اما   است  پرهزینه   آن  محاسبات  انجام  و  گیروقت  ايرایانه  لحاظ
 دلیل  همین  به  .دارد  تجربه  با   بهتري  سازگاري  حاصل  نتایج
 به  یابیدست  براي  CABC  و  CABB  پرکاربرد  ساختار  دو  براي
  نتایج   مقاله   این   در  .ایمکرده   استفاده  تقریب  این   از  تردقیق  نتایج
  رهیافت   دو  از  استفاده  با  آمده  دستبه  اپتیکی  هايویژگی

RPA-KS   ]16[  و  RPA-GW  ]18 -17[  دیگر یک  با   را  
  . کنیممی  مقایسه
  و   شده  ارائه  محاسباتی  روش   از  مختصري  توضیح  ادامه  در
  و   اپتیکی  و  الکترونی  ساختاري،  نتایج  تحلیل  و  تجزیه  سپس
  . است شده گزارش  دیگران کارهاي با  مقایسه
  
  سازيشبیه هايروش
 اپتیکی   و  الکترونی  ساختاري،  هايویژگی  محاسبه  و  سازيبهینه
  روش  به  و  ]19[  ابینیت  محاسباتی  بسته  از  استفاده  با  هاترکیب
 انرژي   سهم  .است  شده  انجام  ]DFT(  ]20(  چگالی  تابعی  نظریه
  ]LDA)(  ]21  موضعی  چگالی  هايتقریب  با  همبستگی  - تبادلی

  پتانسیل  .است  شده  محاسبه  ]22[   (GGA)  یافتهتعمیم  شیب  و
  در   پایسته   - بار  رهیافت  در   پتانسیلشبه  روش   با  هایون   از  ناشی
 هاي اتم  براي   ترتیب  به  .است  شده   زده  تقریب  هاسازيشبیه
53p 23s،   24s  هاياوربیتال  بیسموت  و  سزیم  نقره،   برم،  کلر،

54p،  94d 25s،  16s 65p  36  وp 26s  تقریب  در  LDA  و 
53p 23s،  54p 24s،  94d 25s 64p 24s،   65p 25s  هاياوربیتال

16s  36  وp 26s 105d  تقریب   در  GGA  هاي حالت  عنوان   به  
  معادلات  خودسازگار  حل  با   .است  شده   گرفته  نظر  در  ظرفیت
 و   شد  سازيشبیه  الکترونی  و  ساختاري   هايویژگی  شم  - کوهن

  هاي ویژگی  قسمت،  این   در  بهینه   پارامترهاي  از  استفاده   با



 ... رهیافت دو  با Cl or (X=Br 6AgBiX2Cs( دوگانه  هايپروسکایت  اپتیکی هايویژگی :ختاريم  مرادي،  12
 

  دست به   گرین   تابع   رهیافت   و   تصادفی   فاز   تقریب   در   (Fm3�m)  فضایی   گروه   در   CABC  و   CABB  ترکیب   دو   اپتیکی 
  نیروي   حداکثر   و   ولت الکترون   10-8  کل   انرژي   گرایی هم   دقت   . آمد 
  10-6  ساختاري،   بهینه   پارامترهاي   حالت   در   ها اتم   بر   وارد 

     . است   شده   برآورد   آنگستروم   بر   ولت الکترون 
  
  بحث   و   نتایج 

  الکترونی   و   ساختاري   هاي ویژگی 
  225  فضایی   گروه   با   FCC  براوه   شبکه   در شده    بحث   ساختارهاي 

  بین   نیروهاي   کردن   کمینه   با   را   اتمی   تعادل   و   پایداري   ترین بیش 
  تعیین   براي   جنبشی   انرژي   قطع   پارامتر   . اند داده   نشان   خود   از   اتمی 
  ولت الکترون  950  ساختار  دو  هر  براي  موج  تابع   بسط  جملات  تعداد 

  گرایی هم   از   اطمینان   براي   بریلوئن   اول   منطقه   در   k  نقاط   تعداد   و 
  دار مق   . است   شده   بهینه   4× 4× 4  ها اتم   روي   بر   مانده   باقی   نیروهاي 

  در   ساختارها   براي   آنگستروم   برحسب   (a)  شبکه   پارامتر   بهینه 
  و   آزمایشگاهی   هاي داده   با   خوبی   توافق   در   که   است   آمده   ) 1(   جدول 

  . ند هست   دیگران   محاسباتی 
  GGA  تقریب   در   اتم   هر   ازاي   به   همدوسی   انرژي   میانگین   مقدار 
  در   و   - 1/ 2859  و   - 1/ 1676  ترتیب   به   CABC  و   CABB  براي 

  -1/ 3228  و   - 1/ 2184  ترتیب   همین   به   نیز   LDA  تقریب 
  نشان   شده   محاسبه   مقادیر   . است   آمده   دست به   اتم   بر   ولت الکترون 

  شعاع   به   نسبت   Cl-  آنیون   شعاع   بودن   تر کوچک   دلیل   به   دهند می 
-Br ،   ترکیب  CABC   است،   تربزرگ  همدوسی  انرژي   داراي 

 نواري  ساختار  )1(  شکل  در  .دارد  تريبیش  پایداري  ؛بنابراین
 (کلیت  است  شده  رسم  یافتهتعمیم  شیب  تقریب  در  هاترکیب
  نمودارهاي   شبیه  نیز  موضعی  چگالی  تقریب  براي  هاشکل
  فقط  ما   و  است  بوده   یافتهتعمیم  شیب  تقریب  از  آمده   دستبه

  .ایم)آورده مقاله متن در را GGA تقریب نتایج
  

  

  
  ب) و  CABB الف) ترکیب جزئی و  کلی حالات چگالی . 2 شکل

CABC بیتقر در  .GGA  
  هاي، ترکیب  نواري  ساختار  شودمی  مشاهده  که  طورهمان

  نوار  L  نقطه  به  ظرفیت  نوار  X  نقطه  از  غیرمستقیم  نواري  گاف
  غیرمستقیم   نواري  گاف  اصلی  علت  .دهدمی  نشان  را  رسانش

  تقریب   در   CABC  ب)   و   CABB  الف)   ترکیب   نواري   ساختار   . 1  شکل  هاي اوربیتال  پیونديضد  ویژگی  از  ناشی  هاپروسکایت  این
GGA .   است   شده   داده   نشان   قرمز   رنگ   با   خالی   نوار   اولین   و   پر   نوار   آخرین . 
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 Bi-6s  و  Ag-4d  کاتیونی  هاياوربیتال  با  ظرفیت  نوار  نامتقارن
 نوار  بیشینه  که  است  )Br-4p   )Cl-3p  آنیونی  هاياوربیتال  با

 نتیجه   در  و  کندمی  منتقل  X  به  و  خارج  Г  نقطه  از  را  ظرفیت
  .]5[  شودمی  جاجابه   L  نقطه  به   رسانش  نوار  کمینه  فرآیند،  این
  الکترونگاتیویته   و  شبکه  پارامترهاي  به  ساختارها  نواري  گاف

  با   .است  آمده  )1(  جدول  در  مقادیر  این  ،]23[  دارد  بستگی
 انرژي   سطح  ،Br  به  Cl  از  هاآنیون  الکترونگاتیویته  کاهش
 شدگی پهن  سبب  امر  همین  و   یابدمی  افزایش  p  هاياوربیتال

  .شودمی نواري گاف کاهش نهایت در و رسانش نوار
 براي   جزئی   و  کلی  حالات  چگالی  نمودار  )2(  شکل  در

  شده  مشخص هااتم از یک هر سهم و شده داده نشان ساختارها
  آن   از  بعد  و  Ag-4d  هاياوربیتال  از  الکترونی  گذارهاي  .است

  آخرین  در  سهم  ترینبیش  که  )Br-4p  )Cl-3p  هاياوربیتال
  سپس   و  Bi-6p  هاياوربیتال  به  دارند  را  ظرفیت  نوار

  یون  .دهندمی   رخ  رسانش  نوار  اولین  در  Bi-6s  هاياوربیتال
+Cs   و  ندارد  چندانی  تاثیر   فرمی  سطح  به   نزدیک   نوارهاي  در  

 به  نزدیک  نوارهاي  براي  آن  حالات  چگالی  مقدار  ترینبیش
  و   تثبیت  دررا    مهمی  نقش  Bi-6s  هاياوربیتال  .است  مغزه

  از   دسته  این  اپتیکی  و  الکترونی   هايویژگی  پایداري
  آلی   پروسکایت  در  که  گونههمان  ند،کمی  ایفا  هاپروسکایت

3MAPbI، 6 هاياوربیتالs-Pb 24[ دندار کلیدي نقش[ .  
  

  اپتیکی  هايویژگی
  از  ناشی  نواريبین   سهمۀ  محاسب  با   را   مواد  اپتیکی  هايویژگی
 روي   بنديجمع  یک  با  بایستمی  الکترونی  مستقیم  هايانتقال
  هاي حالت  به  شده  اشغال  هايحالت  از  ممکن  هايانتقال  تمام
  تصادفی   فاز  تقریب  از  کار  این   براي  که  کرد  محاسبه  خالی

  .است شده استفاده
  فیتوص  مختلط  کیالکتريد  تابع  توسط  مواد   یکیاپت  پاسخ

  و   1ε(ω)  حقیقی  بخش  شامل  مختلط  الکتریکدي  تابع  .شودیم
  و   نواريدرون  گذارهاي  سهم  که  است  2ε(ω)  موهومی

 در   نظر  مد  ساختارهاي  که  جاآن  از  .دهدمی  نشان  را  نواريبین
 رسانا نیم   آمده  دستبه  نواري  گاف   مقادیر  به  توجه  با  حاضر  کار

 به  .ندهست  اهمیت  حائز  نواريبین   گذارهاي  ؛بنابراین  هستند،
  در   معدنی  يها پروسکایت  از  دسته  این  کاربرد  اهمیت  منظور
 را  الکتریکدي   تابع  موهومی  قسمت  ابتدا  ،PV  هايدستگاه
  کرونیگ، - کرامرز  روابط  از  استفاده  با  سپس  و  ایمکرده  محاسبه
  ضریب  ادامه  در  .آوردیم  دستبه  را  تابع  این  حقیقی  قسمت
  ،   k(ω)  خاموشی  ضریب  ،n(ω)  شکست  ضریب  ،α(ω)  جذب
 در   را  ساختارها  R(ω)  بازتاب  ضریب  و  L(ω)  انرژي  اتلاف  تابع

  هاي فرمول   از  استفاده  با  RPA-GW  و  RPA-KS  هايتقریب
   .ایمکرده محاسبه ]25[ هاآن  با مرتبط

  . است   الکتریکدي  تابع  محاسبه  نحوه  در  رهیافت  دو  تفاوت
 ویژه  یتصادف  فاز  ه ینظر  از  استفاده  با  RPA-KS  تقریب  در

  دست به  خودسازگار  روش   به  شم   - کوهن  حالات  ویژه  و  مقادیر
 محاسبه  الکتریکدي  تابع  و  پذیرفتاري  مقدار  سپس  آیند،می
  با   آمده  دستبه   موج  تابع  ،RPA-GW  رهیافت  در  .شوندمی

  زدن  تقریب  بهتر   دلیل  به   که  است  گرین  تابع  روش   از  استفاده
  نیز  تقریب  این  .بخشدمی   بهبود  را  اپتیکی  اثرات  نواري،  گاف
 یافته  تعمیم  ولی  بوده  تصادفی  فاز  تقریب  پایه  بر  چنانهم

  بر   علاوه  که   است  شم  - کوهن  و  فوك  - هارتري  تقریب
  بار   با  الکترون  بین  کنشبرهم  ها،الکترون  بین  کنشبرهم

  در  نیز  را  آن)   اطراف   شده  قطبیده  مثبت  (بارهاي  مثبت  پوششی
 کردن   اضافه  یا  حذف  با  گرین  تابع  روش   در  .]16[  گیردمی  نظر
 توسط  ماده  هايویژگی  الکترونی،بس  سامانه  در  الکترون  یک
 ذرات، شبه  .شوندمی  توصیف  کنشیغیربرهم   ذرهشبه  یک

  با   هاآن  کنشبرهم  که  هستند   هاییحفره  یا  هاالکترون
  افزودن  با  مخالف  باردار  ذرات  از  يابر  توسط  دیگر  هايالکترون

 ذره  يهاقله   به  منجر  و  شودیم  غربال   الکترون  کی  حذف  ای
 را  حفره  - الکترون  کنشبرهم  اما   شودمی   یفیط  تابع  در  مانند
  دیگر یک  به   خودانرژي  پارامتر  توسط  گرین  توابع  .کندنمی  لحاظ
  است  بسامد  به  وابسته  پتانسیل  یک  خودانرژي  .شوندمی  مرتبط
 استفاده  پوششی  کنشبرهم  از  آن  مقادیر  تعیین  براي  که
  پتانسیل   و  خودانرژي  مفهوم  شدن  وارد  با   بنابراین   .شودمی

 RPA-KS  به   مربوط   نتایج  RPA-GW  رهیافت  در  پوششی
  . ]16[ شوندمی تصحیح
 0- 8  انرژي  محدوده  اپتیکی  هايویژگی  محاسبه  براي
  این   در  موجود   تقارن  .است  شده  گرفته   نظر   در  ولتالکترون
 تانسور   هايمولفه   همه  شدن  صفر  به   منجر  ساختارها

  ؛ بنابراین  .است  شده  قطري  هايمولفه  جز  به  الکتریکدي
  دارند   خطی  اپتیک  ویژگی  تنها  CABC  و  CABB  هايترکیب

  چندانی   اهمیت  دوم  مرتبه  غیرخطی  اپتیک  هايمولفه  سایر  و
  روند  ابتدا  1ε(ω)  نمودار  شود،می   مشاهده  )3(  شکل  در  .ندارند
 الکتریکدي  ثابت  صفر،  بسامد  در  آن  مقدار  که  دارد  ثابتی  تقریبا

  1ε(ω)  نمودارهاي  اصلی  قله  .دهدمی  نشان  را  1ε(0)  استاتیکی
 شکل  روي  بر  رهیافت  دو  هر   در  CABB  )(CABC  براي

  2ε(ω)  پارامتر   1ε(ω)  بیشینه  نقاط  در  .است  شده  داده  نمایش
  نقاط   این  در  چنینهم  است،  بیشینه  n(ω)  مقدار  و  کمینه
 وجود  .شودمی  مشاهده  جذب  کمترین  و  شفافیت  ترینبیش
  تابع   در  بیشینه  مقدار  داشتن  و  لازم  شرط  1ε(ω)  هايریشه
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  حجمی   هايپلاسمون  وجود  براي  کافی  شرط  انرژي  اتلاف
  این   به  است،  ماده   براي  فلزي  رفتار  گربیان   منفی  مقادیر  .است
  این   اما  شودمی  جذب  الکترون  توسط  فرودي  انرژي  که  معنی
  گرمایی   انرژي  صورت  به  ینوسان   هايحرکت  لیدل  به  انرژي
  منتشر   ماده  در  الکترومغناطیسی  موج  نتیجه  در  و  شده  تلف
  ادامه   در  .دهدمی  دست  از  را  خود  نوري  شفافیت  بلور  و  شودنمی
  اپتیکی   هايویژگی  دیگر   با  1ε(ω)  ارتباط  مورد  در  بخش  این
  . کرد خواهیم بحث تربیش

 و  نواري  گاف  انرژي  بین   )1(  فرمول   در  ]26[  پن   مدل  طبق
(0)1ε جدول در  شده محاسبه مقادیر .دارد وجود معکوسی رابطه 

  باشد،  تربزرگ گاف انرژي مقدار چه هر که است این گویاي )1(
(0)1ε (0)��    .بود خواهد کوچکتر = 1 + �ħ���� ��

                                           )1(  
(ω)2ε  نوار   به   والانس  نوار  از  مجاز   الکترونی  گذارهاي  
  آستانه   یا  جذب  لبه  )3(  شکل  مطابق  .دهد می  نشان  را  رسانش
 که   دهدمی   نشان  را  اپتیکی  گاف   مقدار  2ε(ω)  نمودار  شروع
 4p  هاياوربیتال  شامل  ظرفیت  نوار  آخرین  از  الکترون  گذار

(3p)   هاياتم  Br (Cl)  4  هاياوربیتال  پوشانیهم  باd  اتم  Ag 
  است،  Bi  اتم  6p  هاياوربیتال  از  ناشی  که   رسانش  نوار  اولین  به
  در   و  بوده   نواري  گاف   مقدار  بر   منطبق  مقدار  این   .است  داده   رخ

  آمده  دستبه   اپتیکی  گاف  مقادیر  .است  شده  گزارش   )1(  جدول
 eV(  کوییزر- شاکلی  گاف   محدوده  در  الکترونی  گذار  اولین  در
 ساخت   براي  ساختارها  این  بنابراین   .ندهست  ]27[  )9/1-1/1

  در   اپتیکی  گاف  مقدار  .هستند  مناسب  خورشیدي  سلول
CABB ساختار  براي   2ε(ω)  تابع  با  مطابق  بعدي  گذارهاي

(CABC)  تقریب  در  RPA-KS  هاي بیشینه   در  ترتیب  به  
 رهیافت   در  و  ولتالکترون  )34/3  ،2/ 76(  2/ 66  ،2/ 32  يانرژ 

RPA-GW  14/4  ،56/3(  46/3  ،12/3  هايبیشینه   در (  
    .افتدمی اتفاق ولتالکترون

  در   ترکیب  هر  کارایی  توانمی  جذب  ضریب  رفتار  بررسی  با
 برآورد   را  ...و   نوري  لیزرهاي  آشکارسازها،  خورشیدي،  سلول
  براي   )،3(  شکل  در    α(ω)  نمودار  دوم  و  اول  هايبیشینه   .کرد

 RPA-KS  04/3  تقریب  در   CABB (CABC)  ساختار
  طول   معادل   که  است  ولتالکترون  )42/3(  46/3  و  )2/ 82(

 در   ترتیب  به  و  است  نانومتر  )363(   358  و  )440(  408  هايموج 
 توسط   هابیشینه  این  .دارند  قرار  مرئی  نور  بنفش  و  سبز  ناحیه
 CABB (CABC)  84/3  ترکیب   براي  RPA-GW  تقریب

 طول  معادل  که  ندهست  ولتالکترون  )20/4(  4/ 26  و  )3/ 62(
 طیف   انتهاي  در  و  نانومتر  )295(  291  و  )343(  323  هايموج 
  .هستند مرئی نور

  در   ساختارها  جذب  ضریب  و  بازتاب  ضریب  نمودار   مقایسه  با
  ) 3(  شکل  در  ولت)الکترون  1/ 70- 3/ 30  ةباز  (در  مرئی  نور  ناحیه

 ناحیه   این  در  مناسب  جذب  و  بازتاب  مقدار  بودن  کم  به  توجه  با
 . دارند  نور  جذب  براي  بالایی  پتانسیلشده  بحث  ساختارهاي

  مشاهده  ساختارها  براي  RPA-GW  در  α(ω)  نمودار  مطابق
 محدوده   در  Br  شامل  ساختار  در  آن  بیشینه  اولین  که  شودمی
  جذب   CABC  به  نسبت  CABB  ؛بنابراین  .دارد  قرار  مرئی  نور
 5- 7  ناحیه  در  ساختارها  دو  هر  .دارد  ناحیه  این  در  تريبیش

 ضریب الکتریک،دي  تابع  موهومی و  حقیقی قسمت . 3 شکل
  دو  در CABC و  CABB ساختارهاي   بازتاب ضریب و  جذب

  .RPA-GW و  RPA-KS رهیافت
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  بازتاب   ضریب  )nm250 -170 موج  طول  با  معادل(  ولتالکترون
  سایر   با   مقایسه  در  جذب  ضریب  نمودار  منحنی  زیر  سطح  و  بالا 
  امواج   حفاظ  قابلیت  ؛بنابراین  .است  بزرگ  هاموج   طول

 دو   هر  چنینهم  .دارند  را  فرابنفش  ناحیه  در  الکترومغناطیسی
  پرتو   و   فرابنفش  ناحیه   در  مرئی  نور   بخش   بر  علاوه  پروسکایت

 هاينمودار  رفتار  دارند،  بالایی  بسیار  جذب  میزان  نیز  ایکس
  . ]28- 29[ دارد مطابقت دیگران تجربی نتایج با جذب

  در  جذب  ضریب  نمودار  منحنی  زیر  سطح  و  بالا   بازتاب
  حفاظ   قابلیت  ؛ بنابراین  .است  بزرگ  هاموج   طول   سایر   با   مقایسه 
  هر  چنینهم  .دارند  را  فرابنفش  ناحیه  در  الکترومغناطیسی  امواج
  و   فرابنفش  ناحیه  در  مرئی  نور  بخش  بر  علاوه  پروسکایت  دو
 هاي نمودار  رفتار  دارند،  بالایی بسیار  جذب  میزان   نیز   ایکس   پرتو
  ]28- 29[ دارد مطابقت دیگران تجربی نتایج با جذب

 شود، می  مشاهده  )4(  و  )3(  هايشکل  در  که  طورهمان
  بیشینه   انرژي  محدوده  .است  1ε(ω)  مشابه  )ω)n  تابع  رفتار
 خوبی   تطابق  در  1ε(ω)  نمودارهاي  اصلی  قله   با  )ω)n  اصلی
 در  الکترومغناطیسی  موج   عبور  سرعت  نقاط   این   در   .دارد  قرار
 شکست ضریب مقادیر چنینهم .است کمینه خلا به  نسبت ماده
   .است آمده  )1( جدول در n(0) صفر  بسامد در

  مرتبط   خاموشی  و  اتلاف  ضرایب  با  1ε(ω)  تابع  هايریشه
  تواندمی  1ε(ω)  شدن  صفر  کردیم  بیان  قبلا  که  طورهمان  .است

  هاي ریشه  .دهد  افزایش  را  حجمی  هايپلاسمون  وجود  احتمال
(ω)1ε  براي  (CABC) CABB  رهیافت  در  KS-RPA   به  

 روش  در  و  ولتالکترون  )94/5(  5/ 88  و  )3/ 72(  3  در  ترتیب
RPA-GW  ولت الکترون  )6/ 80(  76/6  و   )52/4(  3/ 78  در 

  شم - کوهن  روش   در  ساختارها  براي  L(ω)  تابع  بیشینه  .دهست
  . است eV 80/6 در تقریبا گرین تابع روش  در و eV 94/5 در

 ریشه  وجود  علت   به   eV  80 /6  –  94 /5  بازه   در   ؛ بنابراین 
(ω)1ε   تابع   شدن  بیشینه   و  ω)L(،   حجمی   هاي پلاسمون  

 فرابنفش  ناحیه  در   که  افتد می   اتفاق  انرژي  اتلاف   و  دارند  وجود 
 –  eV  52 /4  (محدوده   1ε(ω)  هاي ریشه   سایر   در   اما   . دارد   قرار 

 با  نتیجه  در  ، است   صفر   به  نزدیک   و   کم   بسیار  L(ω)  مقدار  )، 3
 شرط   حجمی،   هاي پلاسمون   حضور  براي   لازم   شرط  وجود 
 شامل  (که   ناحیه  این   در   انرژي   اتلاف   و   دهد نمی   رخ   کافی 

 بیشینه   نقاط  در   .ندارد   وجود   است)   مرئی  نور   طیف  از  بخشی 
L(ω) ،   ماده   براي   اتلاف   میزان  CABB   از   تر بزرگ  CABC 
 ناحیه  در   ترکیب   هردو   انرژي   اتلاف   مقدار   بودن   پایین  . است 

  .شود می   محسوب  هاآن   براي  توجهی   قابل  مزیت مرئی  نور 
 ترراحت   ماده  از  موج  عبور   باشد  ترکوچک   1ε(ω)  چه  هر 

 نمودار  در   منفی   مقادیر   . یابد می   افزایش  k(ω)  مقدار   و   شده 

(ω)1ε  محدوده   در   الکترومغناطیسی   امواج  که  دهد می   نشان 
 و  جذب   فرایند  و  شوندنمی   منتشر  ماده  در  eV  3-6  تقریبی 
 در  k(ω)  تابع   هاي بیشینه   که   جا آن   از   .گیرد می   صورت   اتلاف 
 ماده   از  راحتی به   موج  ؛ بنابراین   اندگرفته   قرار   انرژي   بازه   همین 
 3/ 82  و   3  نقاط  در   k(ω)  طیفی  تابع   بیشینه  . کند می   عبور 

 هايانرژي   در   CABC  براي   و   CABB  براي   ولت الکترون 
 .است   داده  رخ   تقریب   دو   هر   در   ولت الکترون   4/ 60  و   3/ 80

 نیز   )ω)L  اتلاف   تابع  و   است   صفر  نقاط  این  در  1ε(ω)  مقدار 
 با  الکترومغناطیسی   موج  نقاط   این   در   ؛ بنابراین   نیست   بیشینه
 k(ω)  بیشینه   مقادیر   . کند می   عبور   ساختارها   از   زیادي   سرعت 
 تا  CABB  در   امواج  انتشار  و  عبور   سرعت  دهندمی   نشان
 ،eV  3-0  در  1ε(ω)مقدار  . است   CABC  از   تر بیش   حدي 
 در  . است   ترکم   بازه  این   در  نیز  خاموشی  ضریب  و   است  مثبت 
 سایر  از   کمتر   ناحیه  این  در  ماده  از  موج  عبور  سرعت   نتیجه 
 تربیش   ماده   توسط   فرودي   نور   جذب   میزان   و   بوده   نواحی 
  . است 

 زده  تخمین  کم   انرژي   گاف   معمولا  چگالی   تابعی   نظریه   در 
 تابع  یا  هابارد   روش  چون هم   مختلف   هاي روش  با  که  شود می 

-RPA  تقریب  از  استفاده  با   ما   . کنند می   تصحیح   را  آن   گرین
GW   براي   اي ذره شبه   هاي حالت   ویژه  گرفتن   نظر  در  با 

 حل  طریق  از   را   ساختارها   نواري   گاف   مقدار   سامانه،  هامیلتونی 
 مقادیر  به   ترنزدیک   و  ایم کرده   تصحیح   دایسون  معادلات 

 آمده  دست به  اپتیکی   پارامترهاي   نمودار   . ایم زده   تخمین   تجربی 
 RPA-KS  به  نسبت   RPA-GW  در   ها بیشینه  دهندمی   نشان

 تابع   روش  در   . اند شده   داده   سوق  بالاتر   هاي انرژي   سمت   به 
 پهناي   و  ترباریک   هابیشینه  ذرات،شبه   وجود  دلیل  به  گرین

 نمودار  نیز   دیگران   کار   با   مقایسه  در   . است   تر کم   ها آن 
 تقریب  در   حاضر  کار  در   آمده   دستبه   اپتیکی   پارامترهاي

RPA-GW ،  خوبی ه  ب   دیگران   محاسباتی   و  تجربی   ج نتای   با 
   . ]31-30[   دارد مطابقت 
 طول  محدوده   در   بالا  جذب   ضرایب شده  بحث   ساختار   دو 

 داراي  و   دهند می   پوشش   را   فرابنفش   ناحیه   و   مرئی   نور   موج 
 در  پایین   بسیار  انرژي   اتلاف   میزان  و   درصد   20  زیر   بازتاب 
 این  بالاي   پتانسیل  گواه  که   ،هستند   مرئی  نور   طیف  ناحیه 

 گاف  . است   اپتوالکترونیکی   وسایل  در   استفاده   براي  ساختارها 
 کننده  محدود   ذاتی   خصوصیت   یک   غیرمستقیم   و   بزرگ   نواري 
  . است  اپتوالکترونیکی   کردعمل   براي 



 ... رهیافت دو  با Cl or (X=Br 6AgBiX2Cs( دوگانه  هايپروسکایت  اپتیکی هايویژگی :ختاريم  مرادي،  16
 

  

  
  و  CABB يساختارها اتلاف تابع  و  خاموشی و  شکست ضرایب . 4 شکل

CABC رهیافت دو  در RPA-KS  و RPA-GW .  
  

  نواري  گاف  CABC  و  CABB  دوگانه  هايپروسکایت
  غیرمستقیم  گاف   مختلف  هايروش   به   باید   تنها  و  ندارند  بزرگی

 این  بالاتر  وريبهره   براي  .کرد  تبدیل  مستقیم  به  را
 روش   چندین  از  توانمی  خورشیدي  هايسلول  در  هاپروسکایت

 دیگر  روش   .کرد  استفاده  دما  یا  فشار  افزایش  و  اعمال  جمله:  از
 یا  سزیم  اتم  جایگاه  در  مشابه  جدید  عناصر  کردن  اضافه
 هاي سلول  کردعمل   بهبود  براي  نیز  رویکرد  این  است،  هاهالوژن

  .است موثر پروسکایتی خورشیدي
  
  

  گیري نتیجه
 دوگانه  هايپروسکایت  اپتیکی  و  الکترونی  هايویژگی  بررسی
 هاي تقریب  در  6AgBiCl2Cs  و  6AgBiBr2Cs  سرب  بدون
 ساختارها  این   داد   نشان   گرین  تابع  و  شم  - کوهن  تصادفی  فاز

 .هستند  کوییزر- شاکلی  گاف  محدوده  در  نواري  گاف  داراي
  به   ترنزدیک   را  اپتیکی  و  الکترونی  هايویژگی  گرین   روش 

 ها ترکیب  این   جذب  ضریب  .زندمی  تخمین  تجربی  کارهاي
 .است  مرئی  نور  هايموج  طول  در   نور  مناسب  جذب  گویاي
 قابلیت  که   است،  نحوي  به   ساختار  دو  هر   انرژي  اتلاف  مقدار
 هدر   ناحیه  این  در  انرژي  از  کمی  میزان  و  داشته  را  انرژي  ذخیره
  براي   بالا   انرژي  با  نواحی  در  نیز  بازتاب  ضریب  مقادیر  .رودمی
 نور  بازتاب  میزان   مرئی  نور  ناحیه  در  و  است  زیاد  ساختارها  این
 الکترونی  مشابه رفتارهاي ساختارها این ،کلی طوربه .است  کمتر
 اتلاف   کم  میزان  بالا،  جذب  ضریب  وجود  با  و  داشته  اپتیکی  و

 مرئی  نور  محدوده  در  اپتیکی  گاف  مناسب  مقدار  و  انرژي
  ساخت   براي  ویژهبه  PV  هايدستگاه  ساخت  براي  توانندمی

  . شوند استفاده خورشیدي سلول
  

 گاف و  يانرژ گاف ،آنگستروم)  حسب  (بر شبکه ثابت ادیرمق  . 1 جدول
  ثابت و  شکست شاخص یکیاستات مقادیر )،ولتالکترون حسب (بر اپتیکی
  و  آزمایشگاهی هايداده  با مقایسه در مختلف هايتقریب در  الکتریکدي

  دیگران  محاسباتی
CABC  CABB  پارامترها   روش  

739/10 187/11 LDA 

a(Å) 
954/10 477/11 GGA 
777/10 271/11  Exp ]10 [ 
655/10 169/11  Cal ]24 [ 

     

Eg (eV) 

56/1 96/0 LDA  
89/1 38/1 GGA  
77/2  19/2  Exp ]10 [ 

02/2,  77/2  83/1,  53/1  Cal ]32-33، 30 [  
     
56/1  96/0 RPA-KS  

Optical gap (eV) 21/2  60/1 RPA-GW  
      

n (0) 
02/2 87/1  RPA-KS  
63/1  74/1  RPA-GW  

80/1,09/2  15/2,35/2   Cal ]30-31 [  
     
66/2  60/3  RPA-KS  

ε1(0) 34/2  03/3  RPA-GW  
18/4,  11/3  28/5,  32/4  Cal ]30-31 [ 
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