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A B S T R A C T 
In the present work, we have simulated the vacancy-ordered double 
perovskites Cs2TiX6 (X = Cl, Br or I) using ab initio calculations. The 
structural and electronic properties of the Ti-based perovskites show 
high stability and suitable band gap for them. The direct band gap 
predicted by the calculations decreases with increasing atomic radius of 
the halide and is relatively well aligned with the reported theoretical and 
experimental values. Also, by calculating the absorption spectrum, 
several optical properties for these materials have been studied, which 
show excellent optical absorption for these compounds, especially the 
iodide perovskite. These properties make this group of halide 
perovskites suitable candidates for photovoltaic applications. 
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 پژوهشی» «مقاله
 ي دیهال  دوگانه  يهات یپروسکا  ی کیزیف   خواص  يرو  دیهال  رییتغ  اثر  یبررس 
 ی چگال یتابع هینظر  از استفاده با ومیتانیت هیپا بر منظم يجایته يدارا 

 
 2مختاري  علی  ،*1طالبی معصومه

 
 چکیده 

  جايتهی   داراي   هالیدي   دوگانه   هاي پروسکایت   ، ساکن ابتدابه   محاسبات   از   استفاده   با   ، حاضر   کار   در 
  این  الکترونی   و   ساختاري   خواص   . ایم کرده   سازي شبیه   را   I and Br Cl, = (X 6TiX2Cs(  منظم 

  نواري  گاف   . دهد می   نشان   آنها   براي   مناسبی   نواري   گاف   و   بالا   پایداري   ، Ti  ه ی پا   بر   هاي پروسکایت 
  توافق   و   یابد می   کاهش   هالید   اتمی   شعاع   افزایش   با   کند، می   ی ن ی ب ش ی پ   محاسبات   که   مستقیمی 

  تعدادي   جذب،   طیف   محاسبه   با   ، همچنین   . دارد   ، شده گزارش   تجربی   و   نظري   مقادیر   با   خوبی   نسبتاً 
  ژه ی و به   ترکیبات،   این   عالی   اپتیکی   جذب   که   است   ه شد   مطالعه   مواد   این   اپتیکی   هاي ویژگی   از 

  هالیدي  هاي پروسکایت   دسته   این   که   شود می   باعث   خواص   این   . دهد می   نشان   را   یدید،   پروسکایت 
 . باشند   فتوولتائیکی   کاربردهاي   براي   مناسبی   نامزد 
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  مقدمه
 زیاد  تقاضاهاي   که  دارند   را   آن  قابلیت   خورشیدي   هاي سلول 
 و  تجاري   رشد   و   کنند   برآورده   را  انرژي   منابع   براي   بشر   آینده

 حاضر  حال  در   ]. 1[   کنند   حفظ   را   خود  موجود  صنعتی 
 هاي دستگاه  ترین دسترس  در   سیلیکونی   خورشیدي   هاي سلول 

 مانع  آنها  ساخت   بالاي   هزینه  اما  هستند،  تجاري   فتوولتائیک
 دیگر،  سوي   از   ]. 2[   است   فتوولتائیک   کاربردهاي   براي   اصلی 
 بسیار  عملکرد  خورشیدي   هاي سلول   براي   پروسکایتی   مواد

 تبدیل  بازدهی   و   دارند   کمی   بسیار   هاي هزینه  با  همراه  خوب 
 چند  از   کوتاه  بسیار   زمانی  بازه  یک  در  هاآن   ) 1PCE(  انرژي 
 در  حتی   مواد  این  و   است   رسیده   درصد   25  از   بیش  به  درصد 
 ها،پروسکایت   این  میان در   . هستند   استفاده  قابل   نیز   اتاق  دماي 
 بازدهی  بالاترین   سربی   هالیدي   پروسکایتی   بلورهاي   براي 

 یک   سرب   حال،   این  با   ]. 1- 5[   است   شده   گزارش  انرژي   تبدیل 
 سلامت   براي  ها، پروسکایت   در  آن  وجود  و  است   سمی  ماده

 ی تلق   خطرناك   سرب   نشت   است.   مضر   طبیعت   موجودات 
 نرم  ي ها بافت   در   را   ها رندهیگ   و ها  م ی آنز   عملکرد  ، شود می 

 اری بس   سرب  ت ی سم   به  نسبت   انسان   مغز   و   کندی م   مختل
 زودرس  مان ی زا  ، ن ی جن   سقط   آن  عواقب   جمله   از   . است   حساس

 رشد  کاهش  ، کودك   هی اول   رشد   در  ی مشکلات   جادی ا  ،زنان   در 
 جدي   نگرانی   یک  این  و   است   غیره  و   انسان  مغز  در  هانورون 
 است  کرده   ایجاد  ها ترکیب   گونهاین   تجاري   کاربردهاي   براي 

 و   کشورها   از   ي ار ی بس   در   ها دستگاه   در   سرب   از   استفاده   ]. 7، 6[ 
 نی ا   ي رو   يبشر   جوامع   و   است   شده   محدود   شدته ب   مناطق 
 زیادي  توجه  محققان  ؛بنابراین   .هستند   حساس  اری بس   موضوع

 و  سرب   به  نزدیک  خواص   با   دیگر  هالیدي   هاي پروسکایت   به 
 جایگزین  عنوانبه   و   بالا  کارایی   با   سمی،   غیر  حالعین   در 

 مواد،  این  میان  در   . اند کرده   پیدا  خورشیدي   هاي سلول   براي 
 فتوولتائیکی   هاي پاسخ   سرب   بدون  هاي پروسکایت   از   برخی 

 ،) Sn(   قلع   مانند   ی فلزات   ].3،8[   اند داشته   اي امیدوارکننده 
 و  ) Bi(   سموتی ب   ، ) Ag(   نقره   ،) Ti(   وم یتان یت   ، ) Ge(   وم یژرمان 
 در  سرب  ي برا   ی ن یگز ی جا   عنوان  به  توانند ی م   ) Cu(   مس 

 استفاده  ) 2PSC(   پروسکایتی   خورشیدي   هاي سلول   ساخت 
   .]7[   شوند 

  ، ) 3VODP(  منظم   جاي تهی   داراي  دوگانه   هاي پروسکایت 
  هاي پروسکایت   از  جدیدي   شاخه  ،6BX2A  کلی   فرمول  با 

 هايسلول   براي   نویدبخش   خواص   با   سرب بدون   هالیدي 

 
1 Power Conversion Efficiency 
2 Perovskite Solar Cell 
3 Vacancy-Ordered Double Perovskite 

 ساختار   در   ]. 9- 11[   هستند   سرببدون   پروسکایتی   خورشیدي 
 پیوندهاي  با   6BX  هاي وجهی هشت   ها، پروسکایت   این  مکعبی 
 فلز  یک  با  فقط  آنیون  هر  . نیستند   متصل  هم   به  B-X  متناوب

B  6 [-2  هاي وجهی هشت   و  دارد   اتصال[BX  از  همسایه 
  ].11[   اند شده   جدا  یکدیگر 
  درك   براي   یتوجه قابل   تحقیقات  اخیر،  هايسال   طول  در 
 دوگانه  ) 4HP(   هالیدي   هاي پروسکایت   فردمنحصربه   خواص 

 انجام  فتوولتائیک  زمینه   در  تیتانیوم  بر  مبتنی   غیرآلی   و   آلی 
 است  شده  حاصل  نیز  ی توجه قابل   هاي پیشرفت   و   است  شده 

 از   اي مجموعه   موفقیت   با   ]13[   همکاران   و   جو   ]. 12[ 
 پایه  بر  هالیدي  منظم   جاي تهی   داري  دوگانه  هاي پروسکایت 
In ,+Rb ,+Cs ,+(A=K 6TiX2A+, (   جمله   از   تیتیانیوم،

Br,I X=Cl,   و  XIx-6TiBr2Cs   تبلور  روش  از   استفاده   با   را 
 .دند کر   مطالعه  نظري  رویکردهاي   از   استفاده  با  سپس  و   مذاب 
 هاي ویژگی   داراي   Ti  بر   مبتنی   هاي HP  داد،   نشان   نتایج 

 ،) eV  3 -1  درحدود (   مناسب   نواري  گاف  جمله  از  مطلوبی
 طور  به  .هستند   بالا  پایداري   و   عالی   نوري   جذب   ظرفیت 
 گروه  این  که  است   شده  داده  نشان  تجربی  کارهاي   در  خاص، 

 و  اتصالی   تک   فتوولتائیک  کاربردهاي   براي  توانند می   هاHP  از 
   .شوند   استفاده  هم   سر  پشت 

 زمین  در  وفور به  که   است   عنصري   یک  تیتانیوم  عنصر 
 براي   پایدار  العادهفوق   و   غیرسمی   همچنین   شود،می   یافت 

 این  روي   ما  نیز،   حاضر  کار   در   ].4،8[   است   هاPSC  در  استفاده
 ترکیبات  این   . شدیم   متمرکز   غیرآلی   هاي پروسکایت   از   دسته 

 خوبی   بسیار   فتوولتائیکی   و   الکترونی   نوري،   خواص   پروسکایتی 
 و   مناسب  جایگزین  که  دارند  را  این   قابلیت  و  دارند 

 متیل  سربی   هالیدي   پروسکایت   براي   اي کننده امیدوار 
 نسل  فتوولتائیکی   هاي دستگاه   در   کاربرد  منظوربه   آمونیومی 

 چن  توسط   پیشگامانه  کار  راستا،   این  در  .]14- 21[   شوند  بعدي 
 نازك   هايلایه   که  شد   انجام   2018  سال  در  همکارانش   و 

 یک  طریق   از   را   6TiBr2Cs  هالیدي   پروسکایت   یکنواخت 
 نازك   هايلایه   که  کردند  تولید   ايمرحله   دو  بخار  رسوب   روش

 آنها  . بودند   دارا  را   eV  82 /1  مطلوب   گاف  شده، رسوب 
 با  را   6TiBr2Cs  بر  مبتنی   پروسکایتی   خورشیدي   هايسلول 

 کاربرد   به  بخشیدن  تحقق   براي  ٪3/ 3  پایدار  بازدهی 
 در  Ti  بر   مبتنی   منظم   جاي تهی   داراي   دوگانه   هایی پروسکایت 

  ]. 14[   دادند  گزارش  فتوولتائیک  زمینه 
  ي د ی خورش   ي ها سلول  ي برا  ي عدد   ي ساز ه یشب   ک ی   در 

 
4 Halide Perovskite 



 ... وم ی تان ی ت   ه ی پا   بر   منظم   ي جا ی ته   ي دارا   ي د ی هال   دوگانه   ي ها ت ی پروسکا   ی ک ی ز ی ف   خواص   ي رو   د ی هال   ر یی تغ   اثر   ی بررس   : طالبی، مختاري   50
 

 حداکثر  I) Cl, Br, = (X 6TiX2Cs  سرب  بدون  ی ت ی پروسکا 
 در  . ]15[   است   شده  زده   ن ی تخم   ٪ 30  از   شتر ی ب   آنها   یی کارا 
 مطالعات  تعداد  ، 6TiI2Cs  بر  ی مبتن   يد ی خورش   ي ها ل سلو  مورد

  ی تجرب   ي ها داده  با   مطالعات   اکثر   و   است   محدود   ار ی بس 
 ]16[   همکارانش   و  ژائو   پنگ   ، 2021  سال   در   .ندارند   ي سازگار 
 تبدیل  بازدهی   داراي   6TiI2Cs  پروسکایت   که   دادند  نشان 

 و  اتصالی   تک   خورشیدي   هاي سلول   براي   ٪22/ 70  انرژي، 
 خورشیدي   هاي سلول   براي   ٪ 26/ 78  انرژي،   تبدیل   بازدهی 

 سال  در  همچنین  . است   پروسکایتی   تمام   یکپارچه  اتصالی   چند 
 داراي  دوگانه   پروسکایت  ]17[   همکاران  و   چابري   ، 2022

 و  مفید   جاذب  ماده  عنوان  به  را  6TiI2Cs  منظم  جاي تهی 
 پروسکایتی   خورشیدي   سلول  هاي دستگاه   در  کارآمد  بسیار
 پروسکایتی  خورشیدي   سلول  یک   آنها   . دادند   نشان  سرب   بدون 

 دماي   در  ، ٪ 22/ 5  انرژي،   تبدیل  بازدهی   با  بالا  عملکرد   با 
 یارم   نیز اخیراً  . کردند   ارائه   K  270  دماي  در   ٪ 22/ 84  و   محیط 

 را  6TiI2Cs  از  استفاده  امکان   يعدد   شکل  به  ]18[   همکاران   و 
 ی بازده   به   و   دادند   نشان   ها PSC  در   فعال  هی لا  ک ی   عنوان  به 

 يها ت ی پروسکا   . افتند ی   دست   درصد   12/ 17  توجه  قابل 
6TiBr2Cs   مواد  ر ی سا   به  نسبت   بالقوه   ت یمز   ن ی چند   لی دل   به 

 يها سلول   قات ی تحق   نه ی زم   در   ، ی رآل ی غ   ی ت یپروسکا   ک ی فتوولتائ 
 ي دار ی پا  بی ترک   نی ا   .اند گرفته   قرار   توجه  مورد  ي د ی خورش 
 یمعدن   ي ها ت ی پروسکا   ری سا   با  سهیمقا   در   را   ی رطوبت   و   ی حرارت 
 نشان  ) 3CsPbBr  مانند (   سرب   بر   ی مبتن   ي ها ت ی پروسکا   مانند 
 ی طولان   يکاربردها   ي برا   را  مذکور  ب ی ترک   ؛ن ی بنابرا  ،است   داده

   . کند ی م   تر مناسب   مختلف ی ط ی مح   طی شرا   در  مدت 
 به  6TiBr2Cs  بر   ی مبتن   ي د ی خورش   ي ها سلول   براي 
 امر  نی ا   .افتند ی   دست   (PCE) ≈  ٪ 42/ 28  توان  لی تبد   راندمان

 و   ستی ز   طی مح   با  سازگار  نی گزی جا   کی   به  را  ترکیب   این 
 .کند ی م   لی تبد   ي د ی خورش   سلول  ي کاربردها   ي برا   تر من ی ا 

 ي دارا   6TiBr2Cs  که   است   شده   داده   نشان   ن، ی ا  بر   علاوه 
 آن  به   که   است،   ي د ی خورش   نور   جذب   ي برا   مناسب   ي نوار   گاف 
 را  آن  و   کرده   مهار   را   د ی خورش   نور   ثر ؤم   طور   به   دهد ی م   اجازه 

 ي د ی خورش هاي  سلول   به   منجر   که  کند  لی تبد   تهی سی الکتر   به 
 انجام  شی آزما   .]19[   ود ش می   ترصرفه   به  مقرون  و  تر سبک 
 ٪ PCE،  13 /92  حداکثر   ]20[  همکاران  و  وشی ش   توسط  شده 

 که  ی حال   در   .داد   نشان  6TiBr2Cs  بر  ی مبتن   ي ها PSC  در   را 
 دستگاه  کی   کی فوتوالکتر   عملکرد   ]21[   همکاران  و   نی موتاک 

 ساختار  و   کردند  ی بررس   را  Ti  بر  ی مبتن   PSC  ط، ی مح   با   سازگار 
 در   را   ٪19/ 3  ی بازده   و   ی عال   ی حرارت   ي دار ی پا   آنها   ي شنهاد ی پ 

   . داد   نشان نه ی به  ی ات ی عمل   ط ی شرا 

 ]DFT1 (   ]23،22(   چگالی   تابعی   نظریه  از   استفاده   ما  هدف 
 و  ساختاري   خواص  جمله  (از   پایه  حالت   خواص   محاسبه  براي 

 زمان  به  وابسته  چگالی   تابعی   نظریه  از  استفاده  و   ) الکترونی 
 )2TDDFT (   ]25،24[   اپتیکی  خواص   مطالعه   براي 

 منظم   جاي تهی   داراي   دوگانه   هاي پروسکایت 
I) and Br (X=Cl,6TiX2Cs   پایه  بر  Ti   کمک   به  ما   . است 

 و  لیوویل   روش  پایه  بر   که   Turbo_TDDFT  محاسباتی   بسته
 دست به   را   ترکیبات   این   جذب   طیف   ، ]26- 32[   است   لنکزوس

 مقایسه  موجود  محاسباتی   و  تجربی   نتایج   با   و   ایمآورده 
  . ایم کرده 

  
 محاسباتی  روش 

 دربسته  که   DFT  رهیافت   با   اولیه،   اصول  مبناي   بر  محاسبات 
 انجام  شده،   ي ساز اده ی پ   ) 3QE(   اسپرسو  -   م کوانتو   محاسباتی 

 و  ]35[   هموار   فوق  هاي پتانسیل شبه   از  ]. 33،34[   است   شده 
 محاسبه  براي   ]36[   (GGA-PBE)  یافته   تعمیم   شیب   تقریب 

 طرح  . است   شده   استفاده  همبستگی –تبادلی   برهمکنش 
 بریلوین  ناحیه   اولین   بندي مش   براي   ]73[   4پک   و   مونخورست 

 )5BZ (   نقاط   از   معینی   مجموعه   براي  k   4× 4× 4  صورت   به 
 دقتی   با   انرژي   همگرایی   آستانه   همچنین   . است   شده   بهینه
 بسط   قطع   انرژي   و   است   شده   زده   تخمین   eV8 -10  با   برابر
 تمام  براي   تخت   امواج  برحسب   الکترونی   چگالی   و   موج  تابع 

 مکان  . اند شده   بهینه   ریدبرگ   250  و   50  تا   ترتیب   به   ساختارها 
 (.Ryd/a.u)  دقت   به   رسیدن   تا   واهلش   فرآیند  انجام   با   ها اتم 

 با  برانگیخته   حالت   خواص   . است   شده   سازي بهینه   10- 5
 بسته   طریق   از   زمان  به  وابسته   چگالی   تابعی   نظریه   از   استفاده

 .ست ا   شده  محاسبه  ]Turbo_TDDFT   ]31 -27  محاسباتی 
 بسته  در   پودمان   یک   عنوان   به  که   لنکزوس- توربو   روش  از   ما 

QE   محاسبه  را   6دینامیکی  پذیري قطبش  و   شده   طراحی 
 همان   با  اپتیکی  محاسبات  .کنیم می   استفاده  ،]28[   کند می 

 یک  آوردن  دست  به  براي  . است   شده   انجام  پایه  حالت   تقریب 
 را   لنکزوس  بازگشتی   چرخه   در  تکرارها   تعداد   همگرا،   طیف 
 ]27[   ثابت   یابی برون   روش  با   لنکزوس  ضرایب   و   کردیم   بهینه

   . است   شده  یابی برون   10000  تا 
  

 
1 Density Functional Theory 
2 Time-Dependent Density Functional Theory 
3 Quantum Espresso 
4 Monkhorst-Pack 
5 Brillouin Zone 
6 Dynamical Polarizability 
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 بحث  و   نتایج
 فاز  در  منظم،  ي جا ی ته   ي دارا  دوگانۀ  يها ت ی پروسکا   اکثر
 در  اتاق  يدما   در   (No. 225)����3  ییفضا   گروه   با  ی مکعب 
 بسته  از  استفاده  با  ابتدا  در  ]. 10،11[   رند ی گ ی م   شکل  هی پا   حالت 

 يجا ی ته   يدارا   دوگانه   ي ها ت ی پروسکا   ]QE   ]34  ی محاسبات 
 از  بعد   .دند ش   ي ساز ه یشب   I) and Br (X=Cl,6TiX2Cs  منظم

 تابع  بسط  قطع   يانرژ   جمله   از  ی داخل   ي ها پارامتر  ي ساز نه ی به 
 کی   شبکه،   ثابت   و   k  نقاط   تعداد   ، ی الکترون   ی چگال   و   موج 

 آمد.  دست به   ها ت ی پروسکا   ن یا   از   کدام   هر   ي برا   دار ی پا   ساختار 
 ي ها ی وجه   هشت   از   ی هندس   ساختار  بات،ی ترک   نی ا  در 

6Ti(Cl/Br/I)  توسط  آنها  ن یب   ي فضا   که   است   شده   ل ی تشک 
 ي قرارداد   اخته ی  است.   شده  اشغال  Cs+ هاي  ون ی کات 
 است.  شده  داده  نشان  1  شکل   در شده  ی بررس   ي ها ب ی ترک 

 ونی   6  توسط  Ti  ي ها اتم   شودی م   مشاهده  که   طور  همان 
 احاطه  هالید  یون  12  توسط   Cs+ هاي  ون ی  نی همچن   و   د ی هال 

 با  ها اتم   تعادلی   فاصله  شده   بهینه   میانگین  مقادیر   . اند شده 
 به  سپس  . است   شده   گزارش  1  جدول   در  اول  همسایگان

  و   الکترونی   ساختاري،   خواص   شده بهینه   ساختارهاي   این   کمک 
 بررسی   و   بحث   دوگانه   هاي پروسکایت   این   از  یک  هر  اپتیکی 

  . شد 
  

  I) or Br Cl, = (X 6TiX2Cs ي ها ب ی ترک   يقرارداد   اختهی   .1 شکل 
  

 با  هااتم   تعادلی   فاصله   شده بهینه   میانگین مقادیر  .1  جدول 
X = Cl,  6TiX2Cs)  براي   آنگستروم) (بر حسب اول    همسایگان 

Br or I) 
6TiI2Cs 6TiBr2Cs 6TiCl2Cs Bond 

length(A0) 
186 /4 923 /3  780 /3  Cs- X 
791 /2 542 /2  374 /2  Ti-X 

  
   ساختاري خواص 

 از   کدام   هر   کل   انرژي   ساختاري،   خواص   سازي شبیه   براي 
 در  را   6TiI2Cs  و   6TiCl2Cs،  6TiBr2Cs  هاي ترکیب 
 محاسبه   تعادلی  شبکه  پارامتر  تخمین  براي   مختلف  هاي حجم 
 معادله  توسط   آمدهدست به   حجم   -   ي انرژ   نمودارهاي   و   نموده

 2  شکل   در   که   شد،   برازش  ]38[   مورناگون   -   چ بر   حالت 
 حسب   بر  )a(   شده  بهینه  شبکه  ثابت.  شود می   مشاهده

 نتایج.  است   شده  داده   ش ی نما   2  جدول   در  آنها  براي   آنگستروم 
 هستند  توافق   در  دیگران   نتایج   با   شده بهینه  شبکه   پارامترهاي 

 ]50 -39 ،  13 .[    
 مطابق   که  شودمی   دیده  ترکیب،   سه  هر  نمودار   مقایسه  از 

 - ن  کاتیو   فاصله   دهد می   نشان که    پاولینگ   تجربی   قانون   با 
 اتمی  عدد   رشد   با   شود،می   تعیین  شعاع   مجموع   توسط   آنیون
در بزرگ   شبکه   ثابت )  Cl, Br or I(   ها آنیون  طول  نتیجه  تر 
 بر آمده  دست به   حجمی   مدول   مقادیر .  یابد می   افزایش  پیوند 

  . است   شده   گزارش 2  جدول   در  نیز  GPa  حسب 
  

 تقریب  با   مختلف  هاي درحجم  شده   محاسبه  هايانرژي   .2 شکل 
PBE  ) معادله  با   که   )ساختار   سه   براي   ستاره   و  مربع دایره،  نمادهاي 

  . است   شده  داده  برازش   ) ها خط (  مورناگون حالت 
  

 پایداري   : است   جنبه   دو   داراي   ها پروسکایت   پایداري 
 شودمی   مشخص   1گلداشمیت   تحمل   ضریب   با   که   بلورشناختی 

 رقیب   فازهاي   به  تجزیه  برابر  در  که   ترمودینامیکی   پایداري   و 
 پایداري   بررسی   منظور به  . شودمی   سنجیده  انرژي  منظر  از 

 کنیممی   محاسبه  را  مهم  شاخص   دو  ما  ساختارها  بلورشناختی 
   ).m(   2وجهی هشت   عامل  و   )t(   تحمل   ضریب  از  اند عبارت   که 

 ارزیابی  براي   و   است   بعد   بدون   عدد   یک   تحمل   ضریب 
 تواندی م   Cs  کاتیون  ، شده بررسی   ترکیبات  در  آیا  اینکه

 مکعبی  ساختارهاي   در  را   TiX]6[-2  ی وجه هشت   چارچوب 
 ضریب  که   است   توجه  قابل  .شود می   استفاده  خیر،  یا  کند   حفظ 

 و   هالید  ، Cs  کاتیون   شعاع   نسبت  به   مستقیم   طور   به  تحمل 
 زیر  صورت به   تحمل   ضریب   رابطه   و   دارد   بستگی   Ti  یون 

   ]:51- 54[   شود می   تعریف 
 

1 Goldschmidt Tolerance Factor 
2 Octahedral Factor 
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 )1 (  τ = ���+��√2(���+��)  
  

 Ti  و  Cs  يها ون ی کات   ی ونی   شعاع   بی ترت   به  rTi  و  rCs  که 
 مناسب  مقدار   . است   X  گاهی جا  ون یآن   ی ون ی   شعاع   rx  و   هستند 

τ   محدوده   در  ی مکعب   ساختار   در   ي د ی هال   ي ها ت ی پروسکا   ي برا 
 براي   که  حالی   در].  51- 55[   است  شده   گزارش   1/ 11  تا   0/ 85

 تحمل  ضریب   مقدار  اگر  غیرهالیدي،   پروسکایتی   ساختارهاي 
 عامل  ]. 55[ است    پایدار  ساختار   باشد،   t  8 /0>  >1  محدوده   در 

 نسبت  قانون   یعنی ( پاؤلینگ    قانون  اساس  بر   را   m  وجهی هشت 
 کمیت  این   . است   xr  به  Tir  نسبت   که  کردیم،   محاسبه )  شعاع 

هاي حفره   در   تواند می   Ti  کاتیون  آیا   که  کند می   ارزیابی 
. خیر   یا  بگیرد قرار   X  جایگاه  آنیونی   هاي زیرشبکه   وجهی هشت 
 >  m  >0/ 592  به   ، TiX]6 [-2وجهی  هشت   تثبیت   براي 
 X  آنیون  شش  با   Ti  کاتیون   محدوده  این  در.  است   نیاز   0/ 414

 قرار  یکدیگر  از  اي فاصله   در  X  هايآنیون   اما  است،   تماس  در 
   ]. 53[ باشد    کمینه   آنها  متقابل  دافعه  که  گیرندمی 

 دهندهتشکیل   هاي یون   گرفتن  نظر   در   با   را   m  و  t  ما 
 هاي شعاع   از   و   کردیم   محاسبه   فشرده   صلب   هاي کره   عنوان به 

 به  که   کردیم   استفاده  I-   و   Cs ،  4+Ti،  -Cl ،  -Br+  شانون   یونی 
 آنگستروم   2/ 200  و   1/ 960  ، 1/ 810  ، 0/ 605  ، 1/ 880  ترتیب 
 داده  نشان  2  جدول  در   شده   محاسبه  m  و  t  ]. 56[   هستند 

 که  دهند می نشان   تحمل   فاکتورهاي   به   مربوط   نتایج   . اند شده 
 شده تعیین   محدوده   در   و   هستند   پایدار   ساختارها   این   سه   هر 

 شویممی   متوجه  وجهی، هشت   هايعامل   مقادیر  از   .دارند   قرار 
 تیتانیوم  بر  مبتنی   هالیدي   پروسکایتی   ساختارهاي   این  در  که 

 X  هاي آنیون   با  Ti  کاتیون  است،  0/ 414  از   ترکوچک   μ  که 
 عدد  یک   به   منجر   که   نیست،   تماس  در   وجهی هشت   در 

 ناپایدار  کمی   سامانه   نتیجه   در  و   شودمی   کمتر  آرایی هم 
 یک  که   است  شده   داده   نشان  تجربی  طور   به  . شود می 

 وجهی  هشت   فاکتور   یک   با   توان می   را   هالیدي   پروسکایت 
 وجهی  هشت   فاکتور   مقدار   ]. 54[   کرد  سنتز   هم   0/ 414  از   کمتر 
 ترنزدیک   شده  تعیین   محدوده   به   6TiCl2Cs  ترکیب   براي 
  m  و  t  محاسبه  اگرچه  . است   دیگر  ترکیب   دو   از   بهتر   و   است 
 بسیاري   توسط  هالیدي   هاي پروسکایت   پایداري  ارزیابی   براي 

 پایداري  از  تردقیق   درك   براي   است،   شده  استفاده  هاگروه   از 
  چگالی   تابعی   نظریه  مانند   تر پیشرفته   نظري   هاي روش  با  باید 

  .شود   انجام  ارزیابی 
 محاسبه  بلوري،   پایداري   ارزیابی  براي   رایج  رویکرد  یک 

 1همدوسی   انرژي   . است   ثانویه   فازهاي   به   تجزیه   انرژي 
 به  نظر  مورد  ترکیب   جداسازي   براي   نیاز   مورد   انرژي   عنوان به 

 انرژي   محاسبات   .شود می   تعریف   سامانه  دهندهل یتشک   هاي اتم 
 شده  انجام  دقت   سطح   همان   با   منزوي   بلورهاي   و  ها اتم   براي 
 ي انرژ   . آید   دست به   همدوسی   انرژي   دقیق   مقدار  تا   است 

 ری ز   صورت به  6TiX2Cs  پروسکایتی  ترکیبات   ی همدوس 
   .شود ی م  محاسبه 

  

 )2 (  
������� ����� �= �(Cs�TiX�) − 2�(Cs) − �(Ti) − 6�(X)9 , 

  
 و   است   ها ب ی ترک   ه ی پا   حالت   کل   ي انرژ   6TiX2E(Cs(  که 

 
1 Cohesive Energy 

  .  Cs2TiX6 (X = Cl, Br or I)هاي  براي ترکیب   PBE ب ی با تقر   هاي ساختاري و الکترونی محاسبه شده مقایسه ویژگی . 2جدول  
Cs2TiI6 Cs2TiBr6 Cs2TiCl6  

Calc. Expt. This 
work Calc. Expt. This 

work Calc. Expt. This 
work  

11/68b ،11 /82c 
  11/31k;11 /63  f 

11/67a 11/83 10/99b ; 10/98e  

 11 /025f;10 /69 m 
10/92a,10/62 m 11/08 10/56b,f 10 /235d 10/90 a (A0) 

12/81n - 18 /1 - - 7 /3 30/25g - 25 /6 B(GPa) 
- - -2/74 - - -3/19 -3/855p - -3/61 Ecoh(eV/atom) 

0 /976b - 1 /028 1/0006b - 1 /058 1 /020b - 1 /080 τ 
0 /275b - 0 /275 0 /308b - 0 /309 0 /336b - 0 /334 µ 

1/21a;0/829  b 

0/98c,n;0 /998k 
1/02a 1/21 2/01a ; 1 /6r 

1/52b;1/81  m 
1/78a 1/77 2 /3d;2/219 b 2/75,2/3d 2/37 Eg(eV) 

a [13], b [39], c [47], d [ 84 ], e [41], f [42],g[45], m [43], n [44], k [46], r[ 49،40 ], p [50]. 
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E(Cs) ،  E(Ti)،  E(X) ،  براي  . است   منزوي   ي ها اتم   ي نرژ ا 
 سلول  یک  گرفتن   درنظر   با   اتم  هر  انرژي   آن،  به   دستیابی 

 دارد،  اتم   یک   فقط   که   ) FCC  ساختار (   بزرگ   کافی   اندازه به 
 است   افتهی شی افزا   اي اندازه به   سلول   اندازه   . است   شده   محاسبه 

 Ryd  از   کمتر   سلول  اندازه   به  باتوجه   انرژي   همگرایی   که 
  همدوسی   انرژي   تقسیم   با   نهایت   در   . د ی آ ی م   دست   به   0/ 001
 میانگین  ترکیب،   هر   ي ها اتم   کل   تعداد  بر   آمدهدست به   بهینه
 انرژي  . است   شده  محاسبه  اتم   هر  درشده  مطالعه   پارامتر

 اتم   بر   ولت الکترون   برحسب   ) cohE(   اتم   واحد   بر   همدوسی 
 بودن  منفی   است.   شده   گزارش  2  جدول   در  ما  مدنظر  ترکیبات 

 سه  هر  بودن   پایدار   دهنده نشان   ها همدوسی   انرژي  مقدار 
 انرژي  مقادیر   مقایسه   از   . است   ترمودینامیکی   منظر  از   ترکیب 

 بقیه  از   6TiCl2Cs  ترکیب   که  فهمید   توان می   همدوسی 
 از  ظاهراً  ید   حاوي   دوگانه  پروسکایت   . است   پایدارتر   ها ترکیب 

   .دارد   بقیه   از  کمتري   پایداري  تجزیه   نظر 
  بررسی   ي ها روش  دیگر   از   یکی   که   است   ذکر   قابل  البته 
 مراجع   در   . است   دینامیکی   پایداري  مطالعه   ها، سازه   پایداري 

 محاسبه  ترکیبات  این  براي   فونونی   خواص   ]48و    47،  40[ 
 و  هستند   پایدار   ها سامانه   این  که   شده   ادعا   و   است   شده 
 براي  ما   .شوند   سنتز   مناسب   تجربی   شرایط   تحت   توانند می 

 محاسبه  را  6TiCl2Cs  ترکیب   فونونی   طیف  خاطر  اطمینان 
، 40[   مراجع  این  در  آمده  دست به   روند  با  که  )3  شکل(   ایم کرده 

   . دارد   همخوانی   ]48و    47
 را   فوق،  مقالات   در  شده   ارائه  دینامیکی   پایداري   ؛ ن ی بنابرا

 و  فوق   نتایج  به  باتوجه   . م ی ا گرفته   نظر   در   فرض ش ی پ   عنوان به 
 یکل   طور به   همدوسی،   هاي انرژي   مقادیر  لی وتحل ه ی تجز 
 ترکیبات  سایر   به   نسبت   6TiCl2Cs  ترکیب   که  گفت   توان می 

 دارد  خوبی   تطابق   سایرین   نتایج   با   آن   نتایج   و   است   پایدارتر 
 ]50 -41 .[  

  

  6TiCl2Cs  ي برا   ی فونون  ي ها حالت  یچگال  و  ی فونون  ف یط   .3 شکل 
  

  الکترونی  خواص 
 حالت   ي برا شده  ی بررس   ی ت یپروسکا   بات یترک   نواري   ساختار 

 یتقارن   يرها ی مس   يبرا   خودسازگار   دانی م   افت ی ره   در  داری پا 
 4  شکل  در  و   شده  ي ساز ه ی شب  لوئن یبر   اول  منطقه  در  مرسوم

 صفر  انرژي   مبدأ  که  است  ذکر   به  لازم   است.   شده  داده  ش ی نما 
 مقیاس  و   است   شده   انتخاب   ظرفیت   نوار   بیشینه  با  منطبق 
 وجود  نشانگر  حاصله  جی نتا   است.   ولت الکترون   حسب  بر  انرژي
 و   1/ 77  ، 2/ 37  ی بزرگ   با   G  نقطه  در  مستقیم  ي نوار   گاف 
eV21 /1  6  ي ساختارها   ي برا   ب ی ترت   بهTiCl2Cs،  6TiBr2Cs 

 ينوار   گاف   هالوژن،   شعاع   شی افزا   با   که   است   6TiI2Cs  و 
 يکارها   از   حاصل  نتایج   با  ی خوب   توافق   در  و  ابد ی ی م   کاهش 

 تابعی   نظریه   در  است.   ]13،   39- 50[   پیشین   ی تجرب   و   ي نظر 
  و   ی موضع   ی چگال   همچون   هاییتقریب   بردن   کار ه ب   با   چگالی 
 براي  تاکنون  که  افته ی م ی تعم   ب ی ش   يها ب ی تقر   مختلف  انواع
سهم شد استفاده  همبستگی    -   تبادلی   انرژي   جمله  است،  ه 

برهم  خود  در  الکترون   ی کنش انرژي  حذف   جملهها  هارتري 
خطا   شود ی نم  منشأ  این خود  انرژ   يو  تابعی   ي گاف  در نظریه 

  چگالی است. 
  

  .PBE  یب تقر   ا ب  شده   محاسبه  يانرژ  نوار   ساختار  .4 شکل 
  
 ونی   ،تیتانیوم   بر  ی مبتن   ي د ی هال   دوگانه  ي ها ت ی پروسکا   در 

+4Ti   بر  ي قو   اتصال  ي رو ین   و   کوچک   نسبتاً  ی اتم   شعاع  يدارا 
 ؛ ست ی ن  آسان   ها الکترون   شدن جفت   و   است   ها الکترون   ي رو 

 -   ن ی اسپ  اثر   گرفتن   درنظر  که   گرفت   جه ی نت   توان ی م   ؛ ن ی بنابرا
 به  سبت ن   هستند  ي تر سبک   عناصر  ي دارا   که  يمواد   ي رو   مدار 

   دارد.  يکمتر   ار ی بس   ر ی تأث  سرب)  (همچون   نی سنگ   عناصر
 براي  رگذار ی تأث   ی ژگ ی و   کی   گاف  بودن  م ی مستق   عت ی طب 
 ب ی تقر  با  هاب ی ترک   شده  محاسبه   )gE(   ي نوار   گاف  است.   جذب 
PBE  کلر  ونی  ازآنجاکه  است.  شده   داده  نشان   2  جدول   در 
 از  ترن ی سنگ  د ی   ون ی  ن ی همچن   و   ترسبک   برم  ونی   به  نسبت 
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 ی توجه قابل   طور   به  Ti-Cl  وندیپ   طول  است،   برم  ون ی 

 تربزرگ   زی ن   Ti-I  وند ی پ   طول   و  است   Ti-Br  وندیپ   از  تر کوچک 
 شعاع  شدن   تر بزرگ   با   ؛ ن یبنابرا   . است   Ti-Br  وند ی پ   از 
 نشان  را   ی نزول   روند   ي نوار   گاف   ر ی مقاد   ، ي د ی هال   ي ها ون ی 
 کاهش  با  ون یزاس ی ون ی   لی پتانس   کاهش   آن   علت   که   دهند ی م 

 هاي انرژي   سمت   به  ها حالت   واقع،   در   . است   دها ی هال   شعاع 
 .شوند می   نواري   گاف   افزایش   باعث   و   کنند می   حرکت   ترپایین 

 و  د ی هال   ون ی   ن ی ب   کنش برهم   ش ی افزا  باعث   امر   ن ی ا   ، ی طرف   از 
 اری بس  ينوار   ساختار   خواص  در   خود  نوبه  به  که  شودی م   Ti  اتم 
 ي برا   توانی م   X  ون ی آن  گاه یجا   از   ؛ ن ی بنابرا   . است   رگذار ی تأث 

 مواد  د ی مف   اتی خصوص   جمله   از  .کرد   استفاده  ي نوار   گاف  م ی تنظ 
 محدودة  در   مناسب   ي نوار   گاف   ، Ti  ه ی پا  بر   دوگانه   ی ت ی پروسکا 

 و   ی عال   ي نور   جذب   بالا،   ي داری پا   ن ی همچن   و   eV  8 /1  تا   0/ 1
 کی فتوولتائ   ي کاربردها   مناسب   را   آنها  که  است   نقص   تحمل 

 منطقه  1سری کوئ   –  ی شاکل   ه ی نظر   طبق   واقع   در   ]. 31[   کند ی م 
 ساخت   ي برا   مناسب   را  بات یترک   که  ي ار نو  گاف  ي برا   نهی به 

 eV  6 /1 -9 /0  نی ب  سازدی م   ی اتصال   تک  ي د ی خورش   يها پنل 
 دارند  محدوده  نی ا   به  کی نزد   ي نوار   گاف  که  ییها آن   و   است 

 کونی ل ی س   با   ی متوال   ی اتصال   چند   ي د ی خورش   ي ها سلول   در 
 مدنظر،  ي ها ب ی ترک   ن ی ا   نی ب  در   ]. 5[   شوند ی م   استفاده
 يها سلول   ساخت   مناسب   6TiI2Cs  دوگانه  ت ی پروسکا 

 بی ترک   از   توان ی م   ، ن ی همچن   است.   يوند ی پ تک   ي د ی خورش 
6TiBr2Cs   ی ت ی پروسکا   ي د ی خورش   ي ها سلول   ساخت   ي برا 

 ری پذامکان   ی فن   نظر  از  آنها  عملکرد   و   کرد  استفاده  ی اتصال   چند 
  . است 

 و   ی کل   )DOS2(   ي ها حالت   ی چگال   ی منحن   5  شکل  در 
 داده  شی نما   ي انرژ   برحسب   مختلف  ي ها اتم   به  مربوط  ی جزئ 
 باتی ترک   ي ها تال ی اورب   ي ها ی ژگی و   لی تحل   و   ه ی تجز   است.   شده 

 نی تر ن یی پا   که   دهد ی م   نشان شده  بررسی   دوگانه   ت ی پروسکا 
 شده  ل ی تشک   Ti-d  تال ی اورب   توسط   عمدتاً   ) CB(   رسانش   نوار 

 از  عمدتاً  )VB(   ت ی ظرف   ي نوارها   ن یبالاتر   که  ی حال   در   است، 
 با  مطابق   که  اند شده  جاد ی ا   X-p  ی ون ی آن   ي ها تال ی اورب   ع ی توز 

 عی توز   در   Cs+  ون ی  s6  تال ی اورب   است.   ی قبل   ي ها گزارش
 ندارند  ی چندان   نقش  ی فرم   سطح   به  کی نزد   ي نوارها   ی ون الکتر 

 یالکترون   خواص   بر   ی م ی مستق   توجه   قابل   ر یتأث   ؛ ن ی بنابرا   و 
 یخنث   آنها   ، حال نی باا   ندارند.   ي د ی هال   دوگانه   ي ها ت ی پروسکا 
  .کنند ی م   حفظ   را  ساختار   ي دار ی پا  و   ی کل   بار  بودن

 
1 Shockley-Queisser (SQ) Model 
2 Density of States 

 دهنده،  لی تشک   ي ها اتم   ی جزئ  و  یکل  ي ها حالت  یچگال   .5 شکل 
  PBE  ب ی تقر  با  شده  محاسبه 

  
  اپتیکی  خواص 

 منظم  ي جا ی ته   ي دارا   دوگانه   ي ها ت ی پروسکا   جذب   ف ی ط 
I) and Br (X=Cl,6TiX2Cs،   یمحاسبات   بسته  کمک   به  را 

Turbo_TDDFT  ی چگال   ی تابع   ه ینظر   چارچوب   در   که 
 با  است،   لنکزوس  و  ل ی وو ی ل   روش  ه یپا   بر  و   زمان  به  وابسته
-Turbo  محاسبات   .م ی کرد   محاسبه  GGA  بی تقر   از  استفاده

TDDFT   نقطه  در  را  جذب   فی ط  Γ  ي ساختارها   از  استفاده  با 
 محاسبات  از   استفاده  ]. 26- 32[   آورد ی م   دست به   شده   نهی به 

 با  توان ی م   را  دوگانه  ي ها ت ی پروسکا   نی ا   ي برا   Γ  نقطه 
 يا نقطه   81  شبکه  کی   با  که   ی الکترون   نوار   ساختار  محاسبات 

 مرجع  با  مشابهت   با  شد،   انجام   بالا  ی تقارن   ر یمس   ک ی   امتداد   در 
 که  دهدی م   نشان   ما  ي نوار   ي ساختارها   جی نتا   کرد.  ه ی توج   ]31[ 

 ينوارها   ن یب   (تفاوت   ي انرژ   گاف  نی کمتر   ساختار  سه   هر  ي برا 
 ی حال   در   دهد، می   رخ   Γ  نقطه   در  شه ی هم   ) ت ی ظرف   و   رسانش 

 نشان  را  ي شتر ی ب   ي انرژ   اختلاف   ی تقارن   نقاط   ری سا   در  که 
 انتقال  نی اول   هک   دهد   نشان   تواند ی م   موضوع  ن یا   . دهد ی م 

  .دهد ی م  رخ   Γ  نقطه   در   عمدتاً   ی جذب   فی ط   در  موجود   ی الکترون 
 سامانه  کامل   ف ی ط   که   است   ن یا   افت ی ره   ن ی ا  ي ها ت ی مز   از 
- 30[   شودی م   محاسبه   ي بسامد   گسترده   محدوده   ک ی   تحت 

 وابسته  شم- کوهن   معادلات   لنکزوس  و  لی وو ی ل   روش  در  ]. 26
 و   شودی م   ان ی ب   ی ل ی وو ی ل   ی کوانتم   ابرعملگر   وسیله به  زمان   به 

 کردن  قطري   از   را   پاسخ   توابع   گر ی د   و   ي ر یپذ قطبش   سپس 
 حل  که   آنجا   از   ]. 28[   آورند ی م   دست به   ی ل ی وو ی ل   ابرعملگر

 کار  متفاوت،  بسامد  مقدار  هر   ي ازا   به  یل ی وو ی ل   معادله  می مستق 
 استفاده  لنکزوس  يبند فرمول   از  است،  يبر زمان   و   پرزحمت 

 ساخته  ي تکرار   طور   به   ي قطر   سه   س ی ماتر  ک ی   که  شود ی م 
 کند.  رائه ا   ی ب ی تقر  حل   کی   مسئله   کل  ي برا   تواند ی م   و  شود ی م 

 در  شود،  اعمال  سامانه   به   فی ضع   ی ک ی الکتر   دان ی م   ک ی   اگر 
 تابش  به   ی مولکول   ي ها سامانه  پاسخ   ی دوقطب   ب ی تقر 

 تانسور   وسیله به   ه ی فور   يفضا   در   ی س ی الکترومغناط 
  :شود ی م   نیی تع   ی ک ی نام ی د  ي ر ی پذ قطبش 
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 )3 (  d�(ω) = ����(�)��(�)�  

  
 یفط   به   ی دسترس   راه   یک  ینامیکی د   پذیري قطبش 

 ینب   ی فرم   یی طلا   قانون  طبق   است.   یختهبرانگ   ي ها حالت 
 یريپذقطبش   ي قطر   عناصر  ی موهوم   قسمت   و   جذب   یب ضر 

  دارد.  وجود   یمی مستق رابطه 
  

 )4 (  �(�) ∝ ���(��(�)) 
  

   ]. 28[   است   ی ک ی نامی د  ي ر ی پذقطبش   نی انگ یم   α (ω)  که 
 آوردن  دست به   ي برا   لنکزوس  -   توربو   ی محاسبات   بسته   در 

 به  دنی رس   ن ی همچن   و   ق ی دق   و   ی واقع   ی الکترون   جذب   ف ی ط 
 د ی با   لنکزوس  ي ها چرخه   تکرار   مراحل   تعداد   لازم،   یی همگرا 

  متفاوت   لنکزوس  ي ها چرخه   تعداد   از   منظور   ن ی بد  شود.   نه ی به 
 در  که  طور همان   . م ی کرد  استفاده  500  گام  با  3000  تا  500  از 

 ي برا   هاچرخه   شدهنه ی به   مقدار   است،   شده  داده  نشان  6  شکل 
 يبرا   و   2000  برابر   6TiBr2Cs  و   6TiCl2Cs  ي ها ب ی ترک 
  است.  شده   برآورد   2500  مقدار   6TiI2Cs  ب ی ترک 

شده ی بررس   ي ساختارها   يبرا   یی نها   ی الکترون   جذب   ف ی ط 
  در   و   محاسبه   لنکزوس  ي ها چرخه   شده نه ی به   ر ی مقاد   ي ازا به 

  ی منحن   از   یی جا   ، جذب   لبه   است.   شده  داده   ش ی نما   7  شکل 
م  ماده   که   است  جذب  به  ط   کند ی شروع  شروع  آستانه   ف ی و 

  .شود ی م  ده ی جذب هم نام 
  

 
 و   داد  نسبت   ی ک ی اپت   گاف   به   توان ی م   را   جذب   لبه   ي انرژ 

 از  الکترون   کی   انتقال   ي برا   لازم   ي انرژ   با   معادل   آن   ي انرژ 
 يانرژ   است.   رسانش  ه ی لا  ن یتر ن یی پا   به  ت ی ظرف   هی لا  ن ی بالاتر 

 و   6TiCl2Cs،  6TiBr2Cs  يساختارها   ي برا   جذب   لبه 

6TiI2Cs   برآورد  ولت   الکترون   0/ 899  و   1/ 65  ،2/ 4  ب ی ترت   به 
 نی همچن   دارد.  ابقتمط   ي نوار   گاف   ری مقاد   با   که   است   شده 
 گری د   جی نتا   و   یشگاه ی آزما  ج ینتا   با  شده  محاسبه  یک ی اپت   گاف
 ، 39- 50[   دارد   ی خوب   نسبتاً  توافق   موجود،  ی محاسبات   ي ها روش

13 .[  
 حالت   ن ی اول   دهندة نشان   جذب   ف یط   در   نه ی ش ی ب   ن ی اول 
 اول  ی ختگ ی برانگ   به   مربوط   تنها  اول   نه یش ی ب   است.   خته ی برانگ 
 گری د  از   تا   ن ی چند   با   است   ممکن  ي بعد   ي ها نه ی ش ی ب   و   است 
 است   مشخص   7  شکل   از   ]. 28[   باشند  مرتبط   های ختگ ی برانگ 

 وجود   قله   نی چند   ،eV  5  تا   1  ن یب   ي انرژ   يها پنجره   در   که 
 به  مربوط  يانرژ   است.   ی الکترون   يها انتقال   به  مربوط  که   دارد 
 نوار  )ي نوار   نی (ب   انتقال  ل ی دل   به  که  اول  قله  سه  و   جذب  لبه 

 است.   شده  مشخص   7  شکل   در  است  رسانش   نوار   به  ت ی ظرف 
 ه ی ناح   سمت   به  جذب   نوار   لبه   ي ها قله   چه   هر   جذب   ف ی ط   در 

   است.   بهتر  ی ک ی اپت   خواص   دهنده نشان   باشد  قرمز  مادون 
 ي ها ت ی پروسکا   ي برا   شده   محاسبه   جذب   فی ط   سهی مقا  از 
 گرفت   جهی نت   توانی م   ، I) and Br (X=Cl,6TiX2Cs  دوگانه

 شروع  واقع   در  دارد.  ي بهتر   جذب   ید  دی هال   ي حاو   ب ی ترک   که 
 گری د  د ی هال   دو  به  نسبت   ي آشکارتر   قرمز  طیف   انتقال   جذب   لبه 

 و  6TiBr2Cs  به  نسبت   6TiI2Cs  موج   ي ها قله  ن ی همچن   دارد. 
6TiCl2Cs   هی ناح   سمت   به   ی توجه قابل   قرمز  طیف  انتقال   ک ی 

 است.  یک ی اپت   خواص  بهبود  دهندهنشان   که  دارند  قرمزمادون 
 فی ط   انتقال   ک ی   با  همراه   هاقله   Cl  د ی هال   شامل  ب ی ترک   در 
 ترف ی ضع   دهندهنشان  که   دارند   هم   يتر ن یی اپ   جذب   مقدار  ، ی آب 

 به  نسبت   ؛ ن ی بنابرا   . است   سامانه   نی ا   ی ک ی اپت   خواص   شدن 
 نشان  ي تر ف ی ضع   جذب   رفتار   ز ی ن   Br  د ی هال   ي حاو   ب ی ترک 

  . دهد ی م 
 کمتر  يها ي انرژ   در  که  د ی د  توانی م   وضوح  به  7  شکل  در 

 در  ؛ن یبنابرا   دارد،  يز ی ناچ   مقدار   جذب  بی ضر   گاف  يانرژ   از 
 یمرئ   ه ی ناح   در   جذب   هرچه   است.   شفاف   ط ی مح   محدوده،   ن ی ا 

 کرد.  خواهند  دای پ   ياد ی ز   بهبود  زی ن   ي نور   خواص   باشد؛   بهتر
 وجود  کوچکی   ند هرچ   جذب   ، ی مرئ   ی نواح   در   اگر   ن ی همچن 
 را  ماده  توانی م   ، باشد   کم   هم   بازتاب  ب ی ضر   و   باشد   داشته 

 بازتابش  ضد   و  دارد   ی کم   جذب   که  شفاف  هی لا  ک ی   عنوانبه 
 سه   هر   در   د. کر   استفاده   ي د ی خورش   ي ها سلول  سطح   در   است، 

 یتوجه   قابل  طور  به   ی مرئ   نور   ه ی ناح   در  جذب   محدوده   ب ی ترک 
 .م ی هست   هی ناح   ن ی ا  در   قله   چند   وجود   شاهد   و   ابدی می   شی افزا 

-1  مرتبه  از   ترکیب  سه  هر   براي   ی مرئ   محدوده  در   جذب   مقدار 

cm  510  .است  
 بازتابش   ب ی ضر   و   جذب   ب ی ضر   فرابنفش   ی نواح   در   اگر 

  .متفاوت  لنکزوس هاي  تعدادچرخه   يازا   به  جذب ف یط   .6 شکل 
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 موج  حفاظ  عنوانبه   تواند ی م   ماده  باشد،  بالا  نسبتاً
 هاشکل   مشاهده  از   .د شو   استفاده   فرابنفش  ی س ی الکترومغناط 

 قرار  محدوده  ن ی ا  در   هاقله   نی تر ي قو   که   است   آشکار   کاملاً 
 نیزم   سطح   در   د ی خورش   نور   از   ی افت ی در   ي انرژ   مقدار   دارند. 

 قرمز،  مادون   نور   درصد   7  و   46  ، 47  با  برابر   ب ی ترت   به   باً ی تقر 

 یمنحن   ری ز   سطح  بررسی   با  ].57[   است   فرابنفش  و  ی مرئ 
 یمنحن   ری ز  سطح   که  کنیم می   مشاهدهشده  بررسی   ترکیبات 

 دو  هر  در  باتی ترک   ریسا   از  شتر ی ب  6TiI2Cs  ب ی ترک   يبرا   جذب 
 دوباره  ؛ ن ی بنابرا   . است   شده   ی اب ی ارز   فرابنفش   و   ی مرئ   محدوده 

 دو  به   نسبت   6TiI2Cs  ب یترک   که   گرفت   جه ی نت   توان می 
 البته  . است   کارآمدتر   ي د ی خورش   سلول   ي برا   گر ی د   ب ی ترک 
 ی نواح   در   آن   جذب   ی حن ن م   ریز   سطح   ز ین   6TiBr2Cs  ب ی ترک 
 آن،  ي نوار   گاف   به   باتوجه   و   است   اد یز   نسبتاً   فرابنفش  و   ی مرئ 
 دارد،  قرار  ی اتصال   چند   ي د ی خورش   ي ها سلول  محدوده  در  که 

 نی ا   کل   در   . است   ي د ی خورش   ي ها پنل   نوع   ن ی ا  ي برا   مناسب 
 بی ضر   را ی ز   .دهند ی م   نشان  خود  از  را  ی توجه   قابل  جذب  مواد

 کی   توجه  قابل  جذب   نیا   .ابد ی ی م   شی افزا   سرعت به   جذب 
  است.  رساناهامه ی ن   از  دسته   نی ا  ي برا  فرد منحصربه   ی ژگ ی و 

  
  گیري نتیجه 

 که  یافتیمدر   ساکنابتدابه   محاسبات  از   استفاده   با 
 خواص  ، I) or Br (X=Cl,6TiX2Cs  یدي هال   هاي یت پروسکا 
 یمرئ   نور  جاذب  مواد  عنوانبه   را   ی جالب   اپتیکی   و   ی الکترون 

 که  شد  مشخص   .دهند ی م   ارائه  یکفتوولتائ   يکاربردها   ي برا 
 جذب  ی مرئ   محدوده  ر د   را   ها فوتون   توانند ی م   هایت پروسکا   ین ا 

 گاف  دارند.   cm510- 1  مرتبه   از   ی مناسب   جذب   یب ضر   و   کنند 
 ي پهنا   محدوده  در  6TiI2Cs  یبترک   ي برا   شده  محاسبه   یکی اپت 

 خورشیدي   ي ها سلول   ي برا   ) eV  6 /1 -9 /0(   ینه به   نوار 
 یبترک   یکی اپت   گاف   اگرچه   است.   ي وند یپ تک   پروسکایتی 

6TiBr2Cs   ی شاکل   ینهبه   نوار   يپهنا   محدوده   از   بالاتر   کمی   - 
  چند   خورشیدي   ي ها سلول   در   آن   از   توان می   اما   ست، ا   یسرکوئ 

 ترکیب  در   کرد.  استفاده  پروسکایتی   یکپارچه   ی اتصال 
6TiCl2Cs   یابد،ی م   کاهش  ی اندک   اپتیکی   عملکرد  اگرچه  ،نیز 
 ي ها پروسکایت   مقاله،  ینا   در  .شود ی م   یدارترپا  سامانه  اما

 ینا   . دهند ی م   نشان   را  یخوب   جذب   رفتارشده  بررسی 
 یديهال   هاي یت پروسکا   کاربرد   ، مناسب   جذب   پارامترهاي

 .دهد ی م   نشان  یدي خورش   ي هاسلول   يبرا   را  Ti  بر  ی مبتن 
 یمبتن   منظم   جاي ی ته   ي دارا   دوگانه   هاي یت پروسکا   ؛ ن ی بنابرا

 یعشا   یداري ناپا   مسائل   م ه   و   سرب   یآلودگ   هم   توانندی م   Ti  بر 
  ي حاو   یبریدي ه   هاي یت پروسکا   به   مربوط   ی آل   یون کات   در 

   . کنند   برطرف را   سرب 
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