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   چکیده
 /3BaTiO/3SrTiOفروالکتریک  هاي اپتیکی سهدر این مقاله ویژگی

CaTiO3  ،از جمله ضریب شکست، ضریب خاموشی، ضریب جذب
ضریب بازتاب، تابع اتلاف و رسانندگی در پایدارترین فازشان به ترتیب 

) و اورتورومبیک m3m)، مکعبی (p4mmدر فازهاي رمبوهدرال (
)pbnm اند. محاسبات با استفاده از روش شبه هشد) محاسبه و بررسی

 ریۀ تابعی چگالی انجام شدهدر چارچوب نظ GGAپتانسیل با تقریب 
سازي، هاي شبکه پس از بهینهمقادیر به دست آمده براي ثابت است.

الکتریک استاتیک، ضریب شکست استاتیک و فرکانس ثابت دي
با  .ددارپلاسمایی توافق خوبی با نتایج تجربی و کارهاي تئوري دیگر 

ضریب جذب اپتیکی مناسب در بازه  الکتریک ودیر ثابت ديتوجه به مقا
eV12 -4، هاي خوبی محسوب الکتریکاین اکسیدهاي پروسکایت دي
و  هر سه ترکیب شفاف هستند eV13 بیشتر ازهاي انرژي در شوند.می

افتد. اتفاق می eV5ماکزیمم رسانندگی براي سه ترکیب در بازه انرژي 
دل براي سه -از طریق معادله گلاستون  Dهمچنین مقدار ضریب 

 ترکیب محاسبه شده است.
  
  کلیدي گانواژ
، 3BaTiO، 3SrTiO، اپتیکی هايویژگی، چگالی تابعی نظریه

3CaTiO. 
 

Abstract 
In this study, optical properties of Ba-
TiO3/SrTiO3/CaTiO3 compounds such as reflective 
index, extinction coefficient, absorption coefficient, 
reflectivity, energy loss spectrum and optical conduc-
tivity have been calculated and investigated in their 
stable phases, rhombohedral/ cubic/ orthohorombic 
phase with p4mm/m3m/pbnm space group respec-
tively. The calculations have been conducted with 
pseudo-potential by GGA approximation in the frame 
work of Density Functional Theory. The obtained 
results for constant lattice after optimization, static 
dielectric constant, reflective index and plasma fre-
quency have good accord with the experimental re-
sults and other theoretic studies. With respect to these 
quantities, perovskite oxides are good dielectrics. 
With respect to dielectic constants, and suitable opti-
cal absorbtion in the range of 4-12 eV, these perov-
skite oxides are good dielectrics. These compounds 
are transparent in energies above 13eV,and the max-
imum amount of conductivity occurs within 5eV. 
Also D coefficient calculated by Gladstone-Dale 
equation. 
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  مقدمه
هایی ، سرامیک)Provskiteاکسیدهاي پروسکایت (

هستند که به دلیل رفتار فروالکتریک، پیروالکتریک، 
الکتریک و کاتالیکی مورد توجه علاقمندان علمی و دي

اند. این قبیل مواد داراي کاربردهاي تکنولوژي قرار گرفته
و ها فراوانی از جمله استفاده به عنوان عایق تکنیکی
امواج، ها، سنسورهاي گرمایی، قطعات هادي خازن

ها، ترانسفورماتورها، قطعات الکتریکی و... فتوولتاییک
ترین این ترکیبات با ساختار سه ]. متداول3-1هستند [

 Aهستند که اتم  3ABO) اکسیدهاي ternaryتایی (
و  Ti،Nbمعمولا  Bو اتم  Ba،Ca،pb،S،Na،kمعمولا 

Z ] محدوده بزرگی  هاطور کلی، پروسکایت ]. به4است
ساختاري دماي پایین وابسته به ناپایداري هاي از آشفتگی

شان را به خود اختصاص شبکه نسبت به ساختار اصلی
الکتریک ]. این ترکیبات داراي ویژگی دي5دهند [می

هستند و معمولا با افزایش دما تحت چندین غیر عادي 
]. حجم این ترکیبات با افزایش 6گیرند [گذار فاز قرار می

بنابراین تغییر فاز بلورها با  کند؛فشار به راحتی تغییر نمی
]. بعضی از 4،7پذیر است [افزایش فشار به سختی امکان

 داراي هشت فاز است که  3BaTiOاین ساختارها مانند 
داراي گذار فاز مکعبی  0C 130 -123بلور آن در دماي 

)pm3m) به تتراگونال (p4mm است؛ که با کاهش (
) و نهایتا در 2Amm) به فاز اورتورومبیک (0C8 -5دما (

کند ) گذار میm3Rبه فاز رمبوهدرال ( 0C90 -66دماي 
داراي دو فاز مکعبی و  3SrTiOهمچنین بلور  ].8[

تتراگونال است. این ترکیب در دماي پایین داراي فاز 
از به ف k 105) و در دماي بالاتر از m3mمکعبی (

]. به علاوه نتایج آزمایشگاهی 9کند [تتراگونال گذار می
نشان   3CaTiOپراش نوترونی انجام شده روي بلور 

دهد که این ترکیب داراي چهار فاز است که در دماي می
) به pbnmپایین با افزایش دماي گذار فاز اورتورومبیک (

) به فاز k1720) و در دماي بالاتر (mcm/14تتراگونال (
 ].10کند [عبی گذار میمک

با وجود اینکه کارهاي متفاوتی روي خواص 
ها) برخی از این الکترونیکی (ساختار نواري و چگال حالت

انجام شده است؛ اما مطالعات مربوط به ها پروسکایت
خواص اپتیکی سه تایی این اکسیدها و مقایسه 

است. در این  آنها با یکدیگر مشاهده نشدههاي ویژگی

 /3BaTiO/3SrTiOمقاله پارامترهاي ساختاري سه بلور 
3CaTiO  در پایدارترین فازشان در دماي پایین بهینه

است و خواص اپتیکی این سه ترکیب بررسی  شده
در فاز رمبوهدرال داراي گاف  3BaTiOاند. بلور شده

  3SrTiO]، بلور eV7/2 ]11نواري غیرمستقیم با مقدار 
ف نواري مستقیم با مقدار در فاز مکعبی داراي گا

eV25/3 ]123 ] و بلورCaTiO  در فاز اورتورومبیک
] است. در این eV7/3 ]13داراي گاف مستقیم با مقدار 

نشان  Ba/Sr/Caسه بلور توزیع کروي بار اطراف اتم 
به  3TiOو  Ba/Sr/ Caدهنده پیوند یونی قوي بین اتم 

است. در این  O-2pو  3d -Tiدلیل هیبریداسیون 
ساختارها، همچنین نقش عمده در ناحیه ظرفیت برعهده 

ترین نوار رسانش است و در پایین Oاتم  2pاوربیتال 
نقش  Tiاتم  dو اوربیتال  Ba/Sr/Caاتم  dاوربیتال 

  ].4،8،14- 18[عمده را بر عهده دارند 
  

  روش و جزییات محاسبات
پارامترهاي ساختاري ترکیب  ،حاضر پژوهشدر 

)Ba/Sr/X: Ca( XTiO3 ؛ است محاسبه و بهینه شده
با به طور کامل،  ،3XTiOی خواص اپتیکتمام هچنین 

استفاده از روش نظریه تابعی چگالی محاسبه و بررسی 
اي محاسبات با براي حل این سیستم بس ذره است. شده

کنش  استفاده از روش شبه پتانسیل (براي توصیف برهم
بردن امواج تخت در چارچوب با به کار  یون)–الکترون

 ]17و [نظریه تابعی چگالی توسط کد محاسباتی اسپرس
هاي از شبه پتانسیل ،در این محاسبات انجام شده است.

 است. هموار استفاده شدهبالا ساخته شده به روش 
شیب  تبادلی تقریب–همچنین براي انرژي همبستگی

 است. شده به کار برده ]GGA(PBE) ]18 تعمیم یافته
) 9F (Ti) ،4F(هاي محاسبات شبه اتمی روي اوربیتال

O) ،6p,5d,4f (Ba، )5p,4d,4f (Sr  و
Ca(4p,3d,4f) در این محاسبات  است. انجام شده

انرژي و ل واحد انتخاب ویاخته اولیه را به عنوان سل
در نظر  Ry 50 ظرفیت و مغزههاي جدایی بین الکترون

همگرایی بر مبناي در این محاسبات  است. گرفته شده
به ترتیب با  3BaTiO/Sr/Ca انرژي است که براي

-Ry11ۀ چرخه و با اختلاف انرژي از مرتب 17/18/22

ایم. رسیدهی به همگرای 7×10- 11و  9× 10- 11و  3×10
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توزیع نقاط از براي رسیدن به این همگرایی 
ایم ) استفاده کرده10/10/10( )/10/10/10)/(16/16/16(

 /Ba/Srترتیب براي  بهنقطه  405/312/56ل با ادکه مع
Ca براي بهینه مقادیر است. در منطقه اول بریلوئن 

 هايکار و تجربی مقادیر با مقایسه در شبکه پارامترهاي
 .است دهمآ 1 جدول در دیگران

  

  اپتیکی خواص
 موضوعاتترین مهم از یکی جامدات اپتیکی هايویژگی
 در فراوانی کاربردهاي و است پژوهش و تحقیق براي
 اصلی منشا درباره که زمانی مثال عنوان به ؛دارد صنعت

 مطالعه جامدات در هاالکترون برانگیختگی فرآیندهاي
 ابزارهاي از بسیاري در اپتیکی هايویژگی ،کنیممی

-الکترون مختلف هايکنشبرهم توصیف به الکترواپتیکی
 امواج به ماده پاسخ مشاهده براي پردازد.می فونون

 کنند.می بررسی را ماده ،الکتریکدي تابع الکترومغناطیسی
 ساختار تعیین براي اپتیکی نمایی طیف از استفاده با تابع این

 الکتریکدي تابع است. سودمند بسیار بلور کلی نواري
  ].23[ شودمی داده نشان زیربه صورت  که است مختلط

  
)1(                          �(�) = ��(�) + ���(�)  
  

)e(1w در دارد. فیزیکی مفهوم و است حقیقی قسمت 
 منتشر امواج است منفی e(1w( که ايناحیه در واقع
 سهم گیرد.می صورت اتلاف و جذب فرآیندهاي و شوندنمی

 از ناشی مستقیمبه طور  الکتریکدي تابع موهومی قسمت
 دست به کوبوگرین فرمول از و است نواري بین گذارهاي

 موهومی و حقیقی هايقسمت کرونیگ کرامز روابط آید.می
 رابطه نهایت در کند.می مربوط هم به را الکتریکدي تابع

 آیدمی دست هب الکتریکدي تابع موهومی قسمت براي زیر
]23:[   

  ��(�) = ������� ∑ |< ��� |�. �|��� >|��,�,�   × �(��� − ����ℎℎ − ℎ�)                           )2(  
  
 به νو c حجم، Ω خلاء، در الکتریکدي ثابت ε آن در که

 ��� و ��� .است رسانش و ظرفیت باند دهنده نشان ترتیب
  است. ظرفیت باند و رسانش باند ترتیب به موج توابع

 و حقیقی هايقسمت ترتیب به ب و الف -1 شکل
 هايانرژي در دهد.می نشان را الکتریکدي تابع موهومی
 نواري بین گذار نداشتن دلیل به گاف انرژي از کمتر

 بعضی در ماند.می ثابت تقریبا الکتریکدي تابع ،هاالکترون
 تابع نواري، بین گذار بیشینه دلیل به هاانرژي از
 يهامکان قله رسد.می مقدار ماکزیمم به الکتریکدي

 3XTiOپارامترهاي ساختاري بهینه شده و مقایسه آنها با نتایج دیگران براي  .1جدول 
 ترکیب

3XTiO 

 انجام کارهاي
 /0a(A ) 0b(A ) 0C(A 3) 0(A0V )3A ρ(g (  شده

BaTiO3 
 

 حاضر کار
  

 ]19[ تجربی
  

  ]8[ تئوري

9939/3 
86/89= � 

001/4 
85/89= � 

0506/4 
76/89= �  

- 
 
 
- 
 

- 
 
 
- 
 

321/64 
 
 
 
 

0192/6 
 
 
 

827/5 
 

SrTiO3 
 

  حاضر کار
  ]20[ تجربی
 ]16[ تئوري

9074/3  
91/3  
92/3 

- 
 
-  

-  
- 

526/59 118/5 
 
 

CaTiO3 
 

  حاضر کار
 ]15[ تجربی
  ]21[ تئوري
 ]22[ تئوري

4034/5  
406/5  
36/5  
38/5 

4212/5  
492/5  
45/5  
44/5 

6495/7  
664/7  
62/7  
64/7  

0788/224  
- 

595/222  
725/233 

92/0  
- 
- 
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الف  -1با توجه به شکل  یقیحق کیالکترينمودار تابع د
و  eV3/22 ،41/3برابر  بیبه ترت BaTiO3/Sr/ Ca يبرا
 در حال کاهش تا بیش کی يانرژ شیاست و با افزا 53/3

eV5/5 يهاشهی. رشودیم دهید (ω) 1ε یکیزیمفهوم ف 
  دارند. 

 کیالکتريتابع د یقیکه قسمت حق يدر واقع، در بازه انرژ
با  نیبنابرا شود؛یمنتشر نم یسیاست موج الکترومغناط یمنف

الکترون ولت  11تا  5 يالف در بازه انرژ -1توجه به شکل 
و  ردیگیجذب و اتلاف در هر سه ماده صورت م يندهایفرآ

ترین مهماست.   هیناح نیدر ا يقو ینشان دهنده بازتابندگ
 الکتریکدي تابع است. (0)�� فرکانس حد (�)�� مقدار
 استاتیکی الکتریکدي ثابت صفر، فرکانس ازاي به حقیقی
 ثابت مقادیر دارد. بستگی نواري گاف به که شودمی نامیده
 -1 شکل به توجه با ترکیب سه براي استاتیک الکتریکدي
  است. دهآم 2 جدول در الف

 خوبی مطابقت دیگران کارهاي با شده محاسبه مقادیر
 بیشتر اپتیکی چگالی دهنده نشان تربزرگ (0)�� دارد.
 اپتیکی کاربردهاي هافروالکتریک این دهدمی نشان و است
 بیشترین دیگر ماده دو به نسبت تیتانات باریم دارند.اي ویژه
 تابع به توجه با دارد. را ایستا الکتریکدي ثابت مقدار
 حدود هايانرژي در )ب -1 (شکل موهومی الکتریکدي
eV5/1 به و آغاز اپتیکی هايانتقال ماده سه هر براي 
 قله اولین که شوندمی مربوط اپتیکی هايانتقال هب (�)�� در برجسته هايقله شوند.می شناخته جذب لبه عنوان
 به ظرفیت نوار در هاحالت تریننزدیک از اپتیکی انتقال
  دهد.می نشان را هدایت نوار در هاحالت ترین پایین
 دامنه براي گذار بیشینه ب -1 شکل به توجه با
 /3BaTiO/Sr ترکیب سه هر براي موهومی الکتریکدي
Ca هايانرژي در ترتیب به eV 76/4، 12/5 رخ 78/4 و 

-3d هاياوربیتال بین الکترونی گذار به اساسا که دهدمی
Ti و رسانش نوار O-2p وجود و است مرتبط ظرفیت نوار 
 گذار از ناشی eV 22-20 ناحیه در ضعیف خیلی پیک

 O-2s و رسانش نوار 3d-Ti هاياوربیتال بین الکترون
 با هاترکیب این براي آمده دست به نتایج است. ظرفیت نوار

-7[ است سازگار خوبی به هاآن روي شده انجام مطالعات
8،22،25-26[.  
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 بخش ب) ،الکتریکدي ثابت حقیقی بخش الف) .1 شکل
  فرودي فوتون انرژي حسب بر الکتریکدي ثابت موهومی

  

 3XTiOبا نتایج دیگران براي ها اپتیکی و مقایسه آنهاي ویژگی .2جدول 
 پلاسما فرکانس

ω(p) eV  
 شکست ضریب
  n(ω=0) استاتیک

 الکتریکدي ثابت
  ε(ω=0) استاتیک

 انجام کارهاي
  شده

  ترکیب
3XTiO  

28/11  
 -  

12/2  
17/2  

47/4  
47/4  

  حاضر کار
  ]8[ تئوري

Ba 
3TiO  

97/11 
- 
-  

07/2 
- 
-  

28/4  
92/4  
75/4  

  حاضر کار
  ]27[ تجربی
  ]16[ تئوري

Sr 
TiO3  

20/10 
-  

96/1  
-  

84/3  
40/9  

  حاضر کار
  ]21[ تئوري

Ca 
3TiO  

 الف

 ب
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 ضریب و شکست ضریب ترتیب به ب و الف -2 شکل
 الکتریکدي تابع از تواندمی که دهدمی نشان را خاموشی
  ].22[ شود محاسبه زیر روابط مطابق

  n (�) = �√�  �[�� � (�) + ��� (�)]�� +��(�)���                                                                 (3) k (�) = 1√2 �[�� � (�) + ��� (�)]�� − ��(�)��� (4)   
  

 2براي سه ترکیب در جدول  ضریب شکست استاتیک
شده توسط  دست آمده با مقادیر گزارش است. مقادیر به آمده

هاي ضریب شکست بزرگ در انرژي دیگران سازگاري دارند.
الف  - 2با توجه به شکل پایین ناشی از گاف نواري بالا است. 

داراي کمترین الکترون ولت  12تا  8در بازه  ضریب شکست
این در  الف)- 3(شکل  طیف اتلاف انرژي. از طرفی مقدار است

ها داراي بیشترین مقدار است که این فرایند با گذارالکترونبازه 
بخش  از باند ظرفیت به باندهاي خالی رسانش ارتباط دارد.

دهند نشان می )ωk( موهومی ضریب شکست که آن را با
بینیم که می ب- 2 با توجه به شکل ضریب خاموشی است.

ي بخش با نمودارها خاموشی شباهت زیادي ضریبنمودار 
الکتریک دارد. همچنین مشخص است که موهومی ثابت دي

کمتر از گاف هاي طیف مربوط به ضریب خاموشی در انرژي
این طیف براي سه  شود.صفر می براي هر سه ترکیب نواري

 42/5و  eV 13/5به از ترتیب در  BaTiO3/Sr/ Caترکیب 
با  3BaTiO/Sr/ Caترکیب  داراي ماکزیمم است. 5/5و 

توان نتیجه گرفت الف و ب می - 2 مقایسه نمودارهاي شکل
 |ω(n(|ولت  الکترون 13 هاي تقریبا بیشتر ازانرژي که در
«|)ωk(|  با استفاده از رابطه  شفاف هستند. ترکیبهر سه

�دل (- گلاوستون = 1 + توان با استفاده از ) می���
 را محاسبه Dضریب شکست و چگالی جرمی مقدار ضریب 

براي سه  Dمقدار ضریب  2و  1با توجه به جدول  ].27[کرد 
و  209/0، 199/0به ترتیب برابر با  BaTiO3/Sr/ Caترکیب 

با نتیجه کار لی و آید. مقدار محاسبه شده به دست می 034/1
]، کاملا هم خوانی دارد. با ضرائب محاسبه شده و 8[همکاران 

 شکست ضریب که داد نشان توانمی رابطه یاد شده به خوبی
 فازهاي در جرمی چگالی کاهش با نحوي چه به ترکیب هر

 یک طول واحد بر جذب یابد.می کاهش ترکیب هر مختلف
 ماده از خاصیتی گویند.می جذب ضریب را اپتیکی محیط
 لبه دهد.می نشان را ماده توسط نور جذب میزان که است

 موج جذب به شروع ماده که است نمودار از جایی جذب
 از بیش هافوتون انرژي اگر یعنی؛ کندمی الکترومغناطیس

 با ضرایب این شود.می جذب ماده توسط، باشد مقدار این
 جذب ضریب ].22،23[ شود محاسبه زیر روابط از استفاده
 داده نشان الف -3 شکل در  (�)� فرکانس به وابسته
 صفر به جذب ضریب eV12 از بالاتر طیف در است. شده
 سه این براي شود.می دیده طیف این در قله دو رسد.می

  است. دوم قله از بلندتر اول قله ترکیب
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تغییرات ضریب ، ب) تغییرات ضریب شکستالف)  .2 شکل
  خاموشی بر حسب انرژي فوتون فرودي

  
 α(�) = √��� �[�� � (�) + ��� (�)]�� − ��(�)��� 

)5(  �(�) = (���)��(�)�(���)��(�)�                                   )6(  
  
 در ترتیب به 3BaTiO/Sr/ Ca براي ماکزیمم واقع در

 در شود.می دیدهالکترون ولت  73/5 و 46/5 و 17/5
 براي جذب ضریب شفاف) (ناحیه گاف از کمتر هايانرژي
ب طیف ضریب  - 3در شکل  دارد. ناچیزي مقدار ماده سه هر

 نشان داده شده 3BaTiO/Sr/Ca بازتاب براي سه ترکیب

 ب

 الف
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کند دامنه یا شدت موج ضریب بازتاب مشخص میاست. 
 ب - 3به شکل  بازتابیده نسبت به موج پیشامد است. با توجه

 الکترون 11تا  5هاي توان نتیجه گرفت که در بازه انرژيمی
که  ولت براي هر سه ماده بازتاب داراي بیشترین مقدار است

که تابع  ییهايچون در انرژ ؛ظار نیستچندان هم دور از انت
کمتر از صفر دارد، نور در داخل بلور منتشر  يمقدار کیالکتريد
با نمودار  ریتعب نیدامنه است. ا نیشتریب يو بازتاب دارا شودینم

دارد. همان طور که در شکل  یخوانکاملا هم کیالکتريتابع د
 ببازتا فیاز گاف ط شتریب يانرژ يبرا شود،یب مشاهده م - 3

 يهايانرژ ياست و برا یدگیپاش يدارا بیمربوط به سه ترک
  .شودیبازتاب کوچک م بیضر eV12از  شتریب
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بر  بازتابجذب، ب) تغییرات ضریب تغییرات ضریب الف)  .3 شکل

  حسب انرژي فوتون فرودي
  

الف تابع اتلاف انرژي الکترون نشان داده  - 4در شکل 
متناسب با احتمال اتلاف انرژي در واحد  L(ω) است. شده

در شکل  ت.طول براي یک الکترون در حال عبور از محیط اس
رسانندگی  است. ب رسانندگی اپتیکی نشان داده شده - 4

دهد که داراي یک نواري را نشان می اپتیکی گذارهاي بین
مقدار آستانه است و مقدار آن برابر گاف نواري است. تابع اتلاف 

L(ω)  و رسانندگی اپتیکیσ(ω)  با استفاده از روابط زیر
  ].23-24شوند [محاسبه می

  

)7(            �(�) = �� � ���(�)� = �� (�)�� � (�)����� (�) 

)8(                                 �(�) = � ���� �� (�)   
جایی که تابع اتلاف بیشینه مقدار خود را دارد، شدت گذار 

تر تابع اتلاف نشانگر تعداد کمینه است؛ به بیان سادهبین نواري 
هایی است که از نوار ظرفیت به نوار رسانش منتقل الکترون

ترین قله در تابع اتلاف به عنوان قله شاخص شود.می
جمعی هاي شود که بیانگر برانگیختگیپلاسمونی شناخته می
آن است و فرکانس منطبق با در بلور چگالی بار الکترونی 

  شود.فرکانس پلاسما نامیده می
سه بیشترین اتلاف انرژي براي  الف - 4با توجه به شکل 

آمده است که در واقع همان انرژي مربوط  2ترکیب در جدول 
پلاسمونی در هاي وجود قلهحجمی است. هاي به پلاسمون

زیرا در این نقاط  ؛نقاط داده شده چندان هم دور از انتظار نیست
الکتریک مقادیر بسیار یقی و موهومی تابع ديحقهاي قسمت

. موقعیت پیک اصلی در تابع اتلاف مطابق با یکی کوچکی دارند
الکتریک است و در این هاي قسمت حقیقی تابع دياز ریشه

 براي بنابراینافتد؛ نقطه افت شدید تابع بازتابش اتفاق می
BaTiO3/Sr/ Ca 28/11هاي به ترتیب در فرکانس ،

میزان بازتاب سه ترکیب بایستی الکترون ولت  2/10 و97/11
ب تایید بسیار خوبی بر  - 3به سرعت کاهش یابد که شکل 

بالاتر از فرکانس هاي در انرژينتایج به دست آمده دارد. 
  .رسدپلاسما اتلاف انرژي به مقدار صفر می

 است. ب، رسانندگی اپتیکی نشان داده شده - 4در شکل 
دهد که نواري را نشان می گذارهاي بینرسانندگی اپتیکی 

داراي یک مقدار آستانه است و مقدار آن برابر گاف نواري است. 
یابیم ب در می - 4از بررسی نمودار رسانندگی اپتیکی در شکل 

که به دلیل وجود گاف نواري در این سه ماده الکترون در 
ه الکترون ولت توانایی برانگیختگی ب 6/1کمتر از هاي انرژي

از این ترازهاي رسانش را ندارد؛ ولی اگر انرژي فوتون فرودي 
نشده نوار  هایی به حالت اشغالمقدار بیشتر شود، برانگیختگی

ابتدا، شود. با افزایش فوتون فرودي، رسانش مشاهده می
یابد و سپس کاهش و دوباره افزایش رسانندگی افزایش می

ت. ماکزیمم رسانندگی جذب اسهاي دهنده لبهیابد که نشانمی
، 8/4هاي به ترتیب به ازاي انرژي 3BaTiO/Sr/ Caبراي 

  است.الکترون ولت  81/4و  16/5
  
  

 الف

 ب
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  گیريبحث و نتیجه
فروالکتریک  هاي اپتیکی سهدر این مقاله ویژگی

3BaTiO/3SrTiO/ 3CaTiO  در پایدارترین فازشان به
 ) وm3m)، مکعبی (p4mmترتیب در فازهاي رمبوهدرال (

) محاسبه و بررسی شد. این سه ترکیب pbnmاورتورومبیک (
شده از ستون دوم جدول تناوبی، به ترتیب با افزایش  انتخاب

به دست نتایج عدد اتمی داراي خواص تقریبا مشابهی هستند. 
آمده براي پارامترهاي شبکه بهینه شده، ضریب شکست و ثابت 

ه جربی و نظري ببا نتایج تالکتریک استاتیک به طور کامل دي
مشاهده  دیگر قابل مقایسه است.هاي دست آمده از روش

فرآیندهاي  الکترون ولت 11تا  5 که در بازه انرژي شودمی
دهنده  گیرد و نشانجذب و اتلاف در هر سه ماده صورت می

الکتریک بازتابندگی قوي در این ناحیه است. با توجه به تابع دي
ه دو ماده دیگر بیشترین مقدار حقیقی باریم تیتانات نسبت ب

 12تا  8ضریب شکست در بازه  الکتریک ایستا را دارد.ثابت دي
در هر سه ماده داراي کمترین مقدار است و در الکترون ولت 

) |)ω(n| «|)ωk(|(الکترون ولت  13تقریبا بیشتر از هاي انرژي
 /3BaTiO/3SrTiOسه بلور  هر سه ترکیب شفاف هستند.

CaTiO3 28/11تر از هاي بزرگبه ترتیب در فرکانس ،
نمودار  کنند.عنوان فلز رفتار می بهالکترون ولت  2/10و 97/11

دهد که به دلیل وجود گاف نواري رسانندگی اپتیکی نشان می
الکترون  6/1کمتر از هاي الکترون در انرژي در این سه ماده

. مقدار اردولت توانایی برانگیختگی به ترازهاي رسانش را ند
براي سه ترکیب دل - با استفاده از معادله گلاوستون Dضریب 

3BaTiO/Sr/ Ca  034/1و  209/0، 199/0به ترتیب برابر با 

است. مطالعات انجام شده روي خواص اپتیکی  به دست آمده
آمده در  این سه ترکیب توسط دیگران محدود به منابع گرد

  است. 2جدول 
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 فوتون انرژي حسب بر رسانندگی ب) ،اتلاف تابع الف) .4 شکل

  فرودي
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