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 خواص الکترونی و اپتیکی کلکوژنیدهای چهارتایی ةمطالع

Te) Se, Sn; VI=S, Cd; IV=Ge, (II=Zn, 4VI-IV-II-2Cu  با

 mBJ-GGAو  GGAهای استفاده از تقریب

 آزاده بیرانوند  راضیه مؤمنی فیلی،، مهرداد دادستانی

 ، ایرانآبادگروه فیزیک، دانشکده علوم، دانشگاه لرستان، خرم

 چکیده
 هایتابعی چگالی، ویژگی ةساخته خطی با پتانسیل کامل در چارچوب نظریدر این مطالعه، با استفاده از روش امواج تخت به

 در ساختار حالت پایه Te) Se, Sn; VI=S, Cd; IV=Ge, (II=Zn,4VI-IV-II-2Cuالکترونی و اپتیکی کلکوژنیدهای چهارتایی 

موهومی  و های حقیقیهای اپتیکی با محاسبه قسمتاند. ویژگیی تجربی موجود مقایسه شدههادست آمده با دادهو نتایج بهبررسی 

ضمن  است. ( بررسی شدهRPAای )الکتریک، طیف اتلاف انرژی الکترون و ضریب جذب با استفاده از تقریب فاز کاتورهتابع دی

الکتریک دی ثابت کتریک و اتلاف انرژی الکترون، مقادیرالحقیقی و موهومی تابع دی قسمت هایتحلیل ساختارهای اصلی در طیف

ها ذب پهن آنج ترین ویژگی این ترکیبات، ضریب جذب بالا و طیفبرجسته .استاتیک برای این ترکیبات محاسبه شده است

رکیبات واری تن در بررسی خواص الکترونی، ساختار. های خورشیدی استکارگیری در سلولهباشد که پارامتر مناسبی جهت بمی

روی گاف این  همبستگی بر-ثیر تابعی تبادلیأو تمحاسبه  mBJ-GGAو  PBE-GGA، EV-GGAبا استفاده از سه تقریب 

 دارد. موجود توافق بهتری با نتایج تجربی mBJ-GGA، انرژی گاف از روش GGAدر مقایسه با  ترکیبات بررسی شده است.

 GGA ،mBJتابعی چگالی، خواص الکترونی و اپتیکی،  ةظری، نکلکوژنیدهای چهارتایی :کلیدواژگان

 مقدمه
نخستین  4VI-IV-II-2Iکلکوژنیدهای چهارتایی 

[ از طریق 1[ و پامپلین ]2بار توسط گودمن ]

III-I-تایی های سهای کاتیونی در دستگاههجانشینی

2VI  مطرح شدند. این کلکوژنیدها که از ترکیب عناصر

ترکیبات شوند، راج میاستخ IVAمجاور گروه 

رای علت داشتن پتانسیل لازم برسانایی هستند که بهنیم

های خورشیدی، اپتیک غیرخطی، کاربرد در جاذب

عنوان مواد فوتوکاتالیست، یند تجزیه نوری آب بهآفر

رد ترموالکتریک و همچنین کاربصنایع اسپینترونیک و 

                                                 
  :ایمیل نویسنده مسئولdadsetani.m@lu.ac.ir 

ی حت از نارساناهای توپولوژی وعنوان دسته جدیدی به

خاطر خواص مغناطواپتیکی و فرویک چندگانه هنگام به

 خود جلبای را بهن با منگنز توجه گستردهآلیاژ شد

ی فوتوولتایی نیز، اخیراً ها[. در زمینه میدان3،3اند ]کرده

عنوان ، بهCuرساناهای چهارتایی برپایه نیم خانوادة

های جایگزینی برای مواد جاذب فیلم نازک سلول

در  CdTeو  2Cu(In,Ga)Se(CIGS)یدی خورش

رغم بازدهی بالای [. علی3اند ]کانون توجه قرار گرفته

، عناصر آنها CIGSو  CdTeهای خورشیدی سلول

زمین کمیاب هستند. لذا  ةدر پوست Teو  In ،Gaمانند 
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از جمله  Cu ةترکیبات چهارتایی برپای

(CZTS)4ZnSnS2Cu ،(CZTSe)4ZnSnSe2Cu و 

(CCTS)4CdSnS2Cu علت داشتن خواص اپتیکی به

ولت و الکترون 5/2مناسب )انرژی گافی در حدود 

( و همچنین cm 321-1ضریب جذب بالا از مرتبه 

توانند جایگزین مناسبی برای نسل جدیدی فراوانی می

های خورشیدی آینده باشند. تاکنون برای این از سلول

ست ا کلکوژنیدها چندین ساختار بلوری پیشنهاد شده

شود خواص فیزیکی آنها در مقایسه که این امر باعث می

[. 5] تایی تغییرپذیرتر باشدبا ترکیبات دوتایی و سه

و  های ساختاری بیشترگرچه از سوی دیگر، پیکربندی

ات تر این ترکیبخواص ساختاری و الکترونی پیچیده

 ة، مطالعتایی متناظرشاننسبت به ترکیبات دوتایی و سه

ن را دشوارتر شاجمله تعیین ساختار بلوریآنها از

ی هایاتیوندلیل زیاد شدن تعداد کخواهد کرد. زیرا به

 (I, II, IV)اند یکدیگر نزدیککه در جدول تناوبی به

ها و درنتیجه امکان تشخیص نادرست این کاتیون

های متبلور شده نیز وجود تشخیص نادرست فاز نمونه

های مورد نیز به روشخواهد داشت. دلیل این امر 

های گردد. در بیشتر روشبررسی این کلکوژنیدها برمی

برای  xتجربی مورد بررسی، از پراکندگی مرسوم پرتو 

شود و لذا تشخیص ساختارهای بلوری استفاده می

های برای کاتیون xمشابه بودن فاکتور پراکندگی پرتو 

کل شم های اتمی را باهم، امکان تشخیص لایهنزدیک به

های آید روشنظر میکند. بنابراین بهمواجه می

محاسباتی در بررسی این ترکیبات بسیار کارآمد باشند. 

طور که اشاره رغم کاربرد گسترده، همانمتأسفانه علی

این ترکیبات در حال توسعه و  دلیل پیچیدگیشد به

همچنین فقدان اطلاعات موجود در زمینه خواص 

بررسی کاملی از آنها صورت  ،شانفیزیکی بنیادی

رو با توجه به اهمیت این ترکیبات، نگرفته است. ازاین

در کار حاضر یک بررسی جامع و کامل بر روی خواص 

ساختار نواری،  ةالکترونی و اپتیکی آنها با محاسب

الکتریک، طیف های حقیقی و موهومی تابع دیقسمت

ها صورت اتلاف انرژی الکترون و ضریب جذب آن

 گرفته است. 

 جزئیات محاسباتی 
ته ساخمحاسبات با استفاده از روش امواج تخت به

در چارچوب  (FP-LAPW)خطی با پتانسیل کامل 

( و با استفاده از کد DFTتابعی چگالی ) ةنظری

بینی . پیشانجام شده است WIEN2k [6]محاسباتی 

 هایبرانگیز در روشگاف نواری دقیق، مبحثی جدال

هش، باشد. در این پژوتابعی چگالی می ةنظریمبتنی بر 

در ارتباط با محاسبات ساختار الکترونی این 

بستگی از هم-ها، برای محاسبة پتانسیل تبادلیکلکوژنید

-ورکب-یافته با تابعی پردوشیب تعمیم هایتقریب

وسکو -، تابعی انگل [7] (PBE-GGAانزرهوف )

(EV-GGA) [8 ]15با شاخص  ة)نسخindex= که 

 LSDAهمبستگی  ةو جمل GGAشامل بخش تبادلی 

جانسون -و همچنین تابعی اصلاح شده بکاست( 

(mBJ-GGA) [3استفاده کرده ]ای ایم. این امر زمینه

ست ها فراهم آورده ابرای مقایسه میزان تأثیر این تقریب

که مقایسه با نتایج تجربی دلالت بر موفقیت بیشتر روش 

mBJ-GGA ام محاسبات، تعیین دارد. برای انج

پارامترهای اولیه ضروری است. برای این منظور، در 

تعداد توابع پایه در ناحیه بین جایگاهی این محاسبات 

-شعاع کوچکترین کره موفین، maxRK (R=8با مقدار 

برای بسط تابع موج  ، بردار موج قطعmaxKتین و 

( استجایگاهی برحسب امواج تخت در ناحیه بین

رونی و پتانسیل های الکتاست. چگالی محدود شده

حسب توابع هماهنگ تین، بر-داخل کرات موفین

جایگاهی و در ناحیه بین 10maxl=کروی با شعاع قطع 

ج اند. بردار موبا استفاده از بسط فوریه محاسبه شده

 maxG=21چگالی بار و پتانسیل، قطع برای بسط فوریه
1-Bohr تعداد نقاط اختیار شده است .k  در منطقه اول
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تعداد  .اندبریلوئن برمبنای همگرایی انرژی انتخاب شده

و  4CdGeS2Cuنقاط انتخابی برای ترکیبات 

4ZnGeS2Cu ،511  نقطه  2111و برای سایر ترکیبات

 ةها در ناحیباشد. تعداد این نقاط با توجه به تقارنمی

ر بالا دناپذیر بریلوئن برای دو ترکیب ذکر شده کاهش

ترکیبات شامل کادمیم  سایر ، برای51و  218رتیب تبه

نقطه  233ترکیبات شامل روی معادل سایر و برای  258

 5111به  kخواص اپتیکی تعداد نقاط  ةاست. در مطالع

یم که برای ترکیبات شامل کادم نقطه افزایش یافته است

نقطه و برای ترکیبات  633، معادل 4CdGeS2Cuجز به

 براساس بندیشبکه نقطه است. 657شامل روی معادل 

 ةدر این روش ناحی. باشد[ می21] روش تتراهدرون

ای شود به گونههایی تقسیم میبریلوئن به چهاروجهی

 kها یکی از نقاط که در هر رأس این چهاروجهی

درون  kیابی، مقادیر گزینش شده قرار دارند. با درون

است روش آن  ها تعیین شده و نتیجه اینچهاروجهی

 kکه در نواحی حساس )حوالی سطح فرمی( که تعداد 

تر های بیشتری انتخاب شده است، محاسبات نیز دقیق

های خودسازگار بر همگرایی چرخهگیرد. انجام می

 انتخاب شده است. 1112/1مبنای بار تا دقت 

 نتایج و بحث 

 خواص ساختاری 
کلکوژنیدهای  طالعهسال از م 31با گذشت بیش از    

صورت ماهیت ساختار بلوری آنها هنوز بهچهارتایی 

دقیق مشخص نیست و برای برخی از این ترکیبات بین 

نتایج حاصل از مطالعات نظری و تجربی، و حتی در 

 کدیگر اختلافیهای تجربی با یمواردی بین بررسی

های طور کلی، بر اساس بررسیوجود دارد. اما به

های یبات از یاختهصورت گرفته، ساختارهای این ترک

( با منظم شدن WZ( یا ورتسایت )ZBروی ) بلند

ر شوند. این امستخراج میهای کاتیونی افلزات در مکان

ایجاد فراساختارهایی با یک ساختار تتراگونال موجب 

 شود. ساختارهای چهارگوشهیا اورتورومبیک می

های فضایی ( با گروهKS( و کستریت )STاستنیت )

I4̅2m  وI4̅ بلند روی با دو برابر کردن ، که از ساختار

آیند و دست میبه Cپارامتر شبکه در جهت محور 

استنیت -ورتسایت گوشههای راستهمچنین یاخته

(WSTو ورتسایت )-( کستریتWKS که )

رتیب تایی از یاخته ورتسایت هستند و بهفراساختاره

باشند، می Pcو  1Pmn2های فضایی دارای گروه

براساس مطالعات نظری و  ختارهایی هستند کهسا

عنوان ساختارهای حالت پایه برای این تجربی به

[. در میان ترکیبات 22،3ترکیبات گزارش شده است ]

در مورد ساختار حالت  مورد بررسی در این پژوهش،

 Zn ،4ZnMX2Cuترکیبات شامل  ةپای

(M=Ge,Sn;X=S,Se,Te)  میان پژوهشگران نظری و

های فاق نظر وجود ندارد. در حالی که بررسیتجربی ات

ساختار حالت پایه این  STدهند تجربی نشان می

ند کنگویی می[، مطالعات نظری پیش21ترکیبات است ]

این اختلاف [. 22از نظر انرژی پایدارتر است ] KSکه 

ها ناشی نظر از متفاوت بودن مکان اشغال کاتیون

 امل یک آرایهش STو  KSشود. هر دو ساختار می

ته در های قرار گرفها، با کاتیونمکعبی تنگچین از آنیون

نیمی از جاهای خالی تتراهدرال هستند. همچنین هر دو 

باشند. لذا این دو ساختار دارای دو واحد فرمولی می

ارتباط خیلی نزدیکی با هم دارند و ممکن است با هم 

یح توض اول در بخشطور که همان اشتباه گرفته شوند.

های تجربی از پراکندگی در بیشتر روش داده شد،

برای تشخیص ساختارهای بلوری  xمرسوم پرتو 

 شود و لذا مشابه بودن فاکتور پراکندگی پرتواستفاده می

x هم، امکان تشخیص  های نزدیک بهبرای کاتیون

که  کند. در حالیهای اتمی را با مشکل مواجه میلایه

 تی چنین مشکلی وجود ندارد.های محاسبادر روش
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خیر ا گرچه بایستی اشاره کنیم که در مطالعات تجربی

موافق با نتایج نظری، مشخص شده است که ساختار 

 و 4ZnSnS2Cu حالت پایه برای دو ترکیب

4ZnSnSe2Cu  ظمی ندلیل بیبه باشد کهمیکستریت

 ممکن است با ساختار Znو Cu هایدر اشغال کاتیون

در این مطالعه همسو با  .[23] اه گرفته شوداستنیت اشتب

 KSفاز  Znمطالعات نظری برای دسته ترکیبات شامل 

 عنوان فاز پایدار مورد بررسی قرار گرفته است.به

جز به Cdکلکوژنیدهای چهارتایی شامل 

4CdGeS2Cu در ساختار ،ST شوند و متبلور می

است  4CdGeS2Cu  ،WSTساختار حالت پایه برای 

 4CdGeTe2Cuفاز پایدار برای دو ترکیب  [.3،21،23]

گزارش شده  STصورت تجربی به 4CdSnTe2Cuو 

 طوربه ترکیباتکه پایداری این در حالی [23است ]

همین منظور پایداری این نظری بررسی نشده است. به

 ایم.دو ترکیب را از نظر کشسانی بررسی کرده

تقل مس یک بلور چهارگوشه دارای شش ثابت کشسانی

11C ،12C ،13C ،33C ،44C  66وC  است. برای تعیین این

ها، به شش معادله نیاز داریم بنابراین شش نوع ثابت

ای کنیم. سه تتغییر شکل به بلور چهارگوشه اعمال می

و  aها، متناظر با تغییر پارامترهای شبکه این تغییر شکل

c  )دو تغییر شکل، است )تغییر شکل چهارگوشه

 رایب میل است.و دیگری تغییر شکل تک وشهگراست

ازای درصدهای ها و بههر یک از این تغییر شکل

به شده و منحنی محاس بایستی انرژی کل ،مختلف

 رسم شود. کرنش حسبتغییرات انرژی بر

شه چهارگو یط پایداری کشسانی برای یک شبکهشرا 

 [ :25عبارتند از ]

>0 12C-11>0         ,    C12+C11C 
2                         >033C    >0,44C      >0,66C 

>0134C-33+2C12+C11= C ZZC 
 دهندهعبارت دیگر برآورده شدن این شرایط نشانبه

پایداری کشسانی یک ترکیب در ساختار چهارگوشه 

های انرژی کل برحسب خواهد بود. محاسبه منحنی

ای نه برمقادیر کمی های یاد شده و مشاهدهتغییر شکل

برای  STها، نشان از پایداری کشسانی فاز این منحنی

دارد. لذا در  4CdSnTe2Cuو  4CdGeTe2Cuدو 

عنوان فاز را به STتوان فاز تطابق با نتایج تجربی می

شسانی های کپایدار دو ترکیب فوق در نظر گرفت. ثابت

 2های اعمال شده، در جدولدست آمده از تغییر شکلبه

 است. آورده شده

VB (GPa ،)(، مدول حجمی GPaهای الاستیکی ). ثابت2جدول

( و ضریب GPa) VE(، مدول یانگ GPa) VGمدول برشی 

 .CdSnTe2Cuو  4CdGeTe2Cuبرای کلکوژنیدهای  Vپواسون 

4CdSnTe2Cu 4CdGeTe2Cu  ترکیبنام 

5/53 53 11C 
3/31 31 12C 

2/31 2/33 13C 

1/51 7/53 33C 

2/36 5/38 44C 

3/36 3/35 66C 

2/33 6/33 VB 

3/15 6/16 
VG 

8/63 1/65 
VE 

13/1 13/1 V 

 

 

                                                 
 Voigt 

شود، این مقادیر در شرایط طور که مشاهده میهمان

کنند. با صدق می 2پایداری بلور چهارگوشه در رابطه

توان مقادیر مدول ، می  [26]وویتاستفاده از تقریب 
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( و Eگ )(، مدول یانG(، مدول برشی )Bحجمی )

ه از ( را برای تقارن چهارگوشضریب پواسون )

به نمود. این محاس 1های کشسانی، طبق رابطهثابت

 اند.ذکر شده 2مقادیر نیز در جدول

                  13123311 2
9

2
2

9

1
CCCCBV   

1      664413123311 2
5

1
22

15

1
CCCCCCGV  

VV

VV
V

BG

GB
E

3

9


،  

  













VV

VV
V

GB

GB

31

32

2

1
 

بررسی خواص  های پایدار و در ادامهپس از بررسی فاز

ساختاری مربوط به این کلکوژنیدها، پارامترهای شبکه 

ما از آنجایی امتناظر با این ترکیبات بایستی بهینه شوند 

ارامترهای شبکه تمامی که در مطالعات نظری موجود پ

و  4CdGeTe2Cuاستثنای دو ترکیب ترکیبات به

4CdSnTe2Cu مجدد  محاسبه زشده است، ما ا محاسبه

این پارامترها اجتناب کرده و از نتایج مندرج در مقالات 

-12،22،3] ایممنتشر شده از این مطالعات استفاده کرده

قط ف ذکر شده [. پارامترهای شبکه برای دو ترکیب27

سال  11توسط یک گروه از محققین، آن هم در حدود 

[ و نتیجه 23صورت تجربی گزارش شده است ]پیش به

باشد. لذا ظری برای این دو ترکیب موجود نمین

ت. نشده اس محاسبهپارامترهای شبکه این دو ترکیب 

 ثابت شبکه این ترکیبات، نمودار تغییرات محاسبهبرای 

انرژی آنها برحسب حجم، با استفاده از معادله حالت 

نتایج مربوط به . است [ برازش شده11مورناگان ]

 1ه نتایج تجربی در جدولهمرامقادیر محاسبه شده به

 خلاصه شده است.

 

 

 

( محاسبه شده برای کلکوژنیدهای Åثابت شبکه تعادلی ) .1جدول

4CdGeTe2Cu و CdSnTe42Cu ،همراه با نتایج تجربی. 

(Å )c (Å )a=b 
 نام ترکیب

 نتایج حاضر   [23تجربی] نتایج حاضر [ 23تجربی]

31/22       33/21 21/6          15/6 4CdGeTe2Cu 

16/21       86/21 23/6          33/6 4CdSnTe2Cu 

مقایسه نتایج محاسباتی حاصل شده با مقادیر تجربی 

متناظر، برای این ترکیبات اختلاف اندکی را میان مقادیر 

دهد که این مطلب محاسباتی و تجربی نشان می

برای  GGAاین است که استفاده از تقریب  دهندهنشان

واص ساختاری همچون پارامتر شبکه محاسبه خ

پارامترهای  مقادیر تعادلی، انتخاب مناسبی است.

محاسبه شده برای هر دو ترکیب بزرگتر از مقادیر 

باشند و تطابق خوبی میان آنها تجربی متناظر آنها می

رود، ثابت شبکه با طور که انتظار میهمانوجود دارد و 

کننده در شرکتهای افزایش عدد اتمی مربوط به اتم

یابد. یعنی شاهد پارامتر شبکه ترکیب افزایش می

نسبت به ترکیب  4CdSnTe2Cuبزرگتری برای ترکیب 

4CdGeTe2Cu .هستیم 

 خواص الکترونی
ساختار  ةبررسی خواص الکترونی شامل محاسب   

های الکترونی این ترکیبات نواری و طیف چگالی حالت

یک جسم جامد )یا اری الکترونی باشد. ساختار نومی

طور مختصر ساختار نواری( توصیف کننده به

های نواری های انرژی نوارهای مجاز و گافگستره

است و با رسم ویژه مقادیر در دسترس برای 

 kهای جسم جامد برحسب بردارهای موج الکترون

ای کاهش یافته، در طرح منطقه (nԑ(k))نوارهای انرژی 

ساختار نواری ترکیبات آید. در محاسبه دست میبه

و همچنین تابعی  PBE ،EVهای مورد نظر از تابعی

mBJ  استفاده شده است. ساختار نواری کلکوژنیدهای

4CdGeS2Cu ،4CdSnS2Cu  4وZnGeS2Cu  که هر
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، WSTای از ترکیباتی با ساختار ترتیب نمونهکدام به

ST  وKS آورده شده است. در مورد  2هستند در شکل

های علاوه بر نمونه KSو  STا ساختارهای ترکیباتی ب

ذکر شده، سایر ترکیبات نیز دارای ساختارهای نواری 

 مشابهی هستند.
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 الف                         ب                             ج       

( ب  4CdGeS2Cu( الف ساختار نواری کلکوژنیدهای .2شکل

4CdSnS2Cu  4( جZnGeS2Cu. 

ساختار  شود هر سهمشاهده می 2طور که در شکلمانه

راز رسانا هستند. در زیر تترکیبات مورد نظر، مشابه نیم

 .نواری وجود دارد ةچندین مؤلف فرمی این ساختارها،

دارای ساختار  WSTساختار  بالای تراز فرمی برای

که برای ترکیباتی با  ای است در حالیپیوسته

گونه که مشخص است نوار ، آنKSو  STساختارهای 

 2به شکل رسانش شامل یک تک نوار است. با توجه

هایی خواهیم بود. شاهد تبهگنیدر این ساختارها 

های مشاهده شده برای ترکیب تبگهنیعنوان نمونه به

4ZnGeS2Cu در  صورت است: به این 2مطابق شکل

، Γدر نقاط ولت الکترون -6/23تا  -23انرژی  ةمحدود

H ین در یک نقطه میان نقاطو همچنH   وN  دارای

 ایذکر شده شامل سهم عمده تبگهنی هستیم. محدوده

ها بار است. این تبهگنی Sهای اتم s3های از اوربیتال

الکترون ولت  -5/6تا  -5/7انرژی  ةدیگر در محدود

ای از شود اما در این بازه سهم عمدهتکرار می

های یم داشت. در بازهرا خواه Znاتم  d3های اوربیتال

تا سطح فرمی و همچنین از  -5/6انرژی بالاتر، یعنی از 

، فقط 2ولت در شکلالکترون 6تا محدوده  سطح فرمی

در بازه  را خواهیم داشت. Hو Γ هایی در نقاطتبگهنی

 هایای از اوربیتالتا سطح فرمی سهم عمده -5/6انرژی 

d3 های اتمCu  وp3 های اتمS در حالی  وجود دارد

 dو pهای هایی از اوربیتالسهم که در نوارهای بالاتر

 قابل مشاهده است. Geاتم  pو  Sهای اتم

ترین پارامتر در بررسی ساختار نواری، گاف انرژی مهم

جز کلکوژنیدهای این ترکیبات به است. در بین

4ZnGeTe2Cu ،4ZnSnTe2Cu  4وCdGeTe2Cu ،

 Γمستقیم در نقطه سایر ترکیبات دارای گاف نواری 

هستند. گاف نواری ترکیبات مذکور غیرمستقیم بوده و 

 Nنوار ظرفیت( و  ة)محل قرارگیری لب Γبین نقاط 

بل افتد. قانوار رسانش( اتفاق می ة)محل قرارگیری لب

نوع گاف  4ZnGeTe2Cuذکر است که در مورد ترکیب 

 EV)مستقیم( و  PBEمحاسبه شده با استفاده از تابعی 

کار متفاوت است که این اختلاف با به رمستقیم()غی

و مشخص شدن غیرمستقیم بودن  mBJبردن تابعی 

گاف رفع گردیده است. همچنین در مورد ترکیب 

4CdGeTe2Cu دست آمده با گاف غیرمستقیم به

، (Nو  Γ)بین نقاط  EVو  PBEهای استفاده از تابعی

ه ر کردبه گاف مستقیم تغیی mBJبا استفاده از تابعی 

مقادیر گاف تعیین شده برای تمامی ترکیبات با  است.

همراه یک نمونه از استفاده از هرسه تابعی و نیز به

آورده  3مقادیر محاسباتی و تجربی موجود در جدول

  ت.اس شده

نتایج زیر برداشت  3از مقایسه مقادیر موجود در جدول

 شود:می

نشان های مختلف مقادیر گاف با تابعی ةمقایس.2

، در مورد 4ZnGeTe2Cuاستثنای ترکیب دهد بهمی

 EVبه  PBEترتیب با تغییر تابعی از سایر ترکیبات به

E
n
e
rg

y
(e

V
)

-16

-14

-12

-10

-8

-6

-4

-2

0

2

4

6

 R    X  Z  M  

-16

-14

-12

-10

-8

-6

-4

-2

0

2

4

6

     HN     P
-16

-14

-12

-10

-8

-6

-4

-2

0

2

4

6



Ef



 25                                                    2331ن ستازم، 6، شمارة3ای، دورةذرههای بسمجلة پژوهش سیستم   

  

، مقادیر گاف نواری بهبود یافته و به mBJو سپس به 

ه شوند. با وجود اینکتر میمقادیر تجربی موجود نزدیک

با مقادیر  mBJفوق دلالت بر تطابق بیشتر روش  ةنتیج

های زیادی میان مقادیر د، اما هنوز تفاوتتجربی دار

محاسبه شده با این تابعی و مقادیر تجربی وجود دارد. 

ب بایست از تقریتر گاف انرژی میدقیق ةببرای محاس

GW [13که مناسب ] ترین شیوه برای محاسبه گاف

نواری است، استفاده کرد. این روش که در آن اثرات 

 excitingهایی نظیر ای لحاظ شده است در کدذرهبس

، 4ZnGeTe2Cuباشد. در مورد ترکیب [ موجود می13]

کمتر از گاف  mBJگاف نواری محاسبه شده با تابعی 

است. اثرات تغییر تابعی بر  EVدست آمده با تابعی به

 4CdGeS2Cu عنوان نمونه برای ترکیبروی گاف، به

 نشان داده شده است. 1شکلدر 

 به شده برای ترکیبمقدار گاف انرژی محاس .1

4CdGeS2Cuکار رفته، از نظر از نوع تابعی به، صرف

ترکیبات بیشتر است. زیرا ساختار حالت پایه این  سایر

 WZاست و ترکیبات استخراج شده از  WSTترکیب 

 ZBگاف نواری بزرگتری از ترکیبات استخراج شده از 

 دارند. 

در ( Cdیا  Zn) IIبا ثابت ماندن کاتیون گروه  .3

از  IVبا آنیون متناظر، با تغییر کاتیون گروه  ترکیباتی

Ge  بهSnیابد. موارد استثنا ، گاف نواری کاهش می

باشند. در دو ترکیب ترکیبات تلوریدی می

4CdGeTe2Cu  4وCdSnTe2Cu  با سه تابعی( و(

 4ZnSnTe2Cuو  4ZnGeTe2Cuهمچنین دو ترکیب 

تیون گروه چهار از کا ة(، با افزایش اندازmBJ)با تابعی 

 ژرمانیوم به قلع، گاف انرژی افزایش یافته است.

متناظر، با  IVو  IIهای گروه در ترکیباتی با کاتیون .3

یعنی با افزایش  Teو سپس به  Seبه  Sآنیون از  تغییر

، مقدار 51و سپس به  33به  26عدد اتمی کالکوژن از 

 mBJ یابد. مبنای مقایسه تابعیگاف انرژی کاهش می

 . باشدتصویر بهتری از گاف می است که ارائه دهنده
 

( محاسبه شده برای eVمقایسه گاف انرژی ) .3جدول

کلکوژنیدهای چهارتایی با نتایج تجربی موجود و محاسبات 

 .دیگران
 نام ترکیب mBJ EV PBE تجربی کار دیگران

53/1 

[22] 
- 22/2 73/1 33/1 4ZnGeS2Cu 

15/1 

[15] 
- 5/1 33/1 115/1 

4ZnGeSe2Cu 

28/1- 

[16] 
- 

25/1 

(ind) 

31/1 

(ind) 
113/1 4ZnGeTe2Cu 

18/1 

[18] 

5/2  

[17] 
62/1 35/1 13/1 

4ZnSnS2Cu 

11/1 

[18] 

3/2  

[13] 
18/1 28/1 113/1 

4ZnSnSe2Cu 

- - 
11/1 

(ind) 

12/1 

(ind) 

12/1- 
(ind) 4ZnSnTe2Cu 

- 
1-3/2 

[31] 
33/2 13/2 58/1 

4CdGeS2Cu 

127122/1 

[11] 

11/2 

[21] 
32/1 16/1 12/1 4CdGeSe2Cu 

- - 21/1 
23/1- 

(ind) 

35/1- 
(ind) 4CdGeTe2Cu 

133/1 

[16] 

37/2 

[21] 
63/1 61/1 23/1 4CdSnS2Cu 

111383/1 

[11] 

36/1 

[21] 
31/1 26/1 1 4CdSnSe2Cu 

- - 38/1 26/1 1 
4CdSnTe2Cu 
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 ب                        الف         ج                       

ب(  PBEبا تقریب الف(  4CdGeS2Cu: ساختار نواری 1شکل

EV  )جmBJ . 

ا توان بدلایل اصلی تغییرات ذکر شده در بالا را می

بررسی طیف چگالی حالت ترکیبات و با توجه به سهم 

ت نوارهای رسانش و ظرفی های سازندهاوربیتال ةعمد

 توجیه کرد.

، انرژی ةها در هر گسترسطح زیر منحنی چگالی حالت

های مجاز حضور الکترون در آن بازه بیانگر تعداد حالت

های کلی و جزیی چگالی حالت 3در شکلاست.  انرژی

( برای PBE-GGA) یافتهدر تقریب شیب تعمیم

عنوان نمونه رسم شده ، به4ZnGeS2Cuکلکوژنید 

 های مشابهی هستند. ت دارای طیفسایر ترکیبااست. 

های الکترونی، به این نتیجه از بررسی چگالی حالت

رسیم که در تمام این ترکیبات بالاترین نوار ظرفیت می

های اتم pهای مس واتم  dهایشامل سهم اوربیتال

نوار رسانش شامل  ترین( و پایینS,Se,Te) کلکوژن

 کلکوژنهای اتم pو  IVاتم گروه  sهای سهم اوربیتال

 است.

 

 

 
 

 

 الف

 ب

همراه ساختار نواری و : الف( طیف چگالی حالت کلی به3شکل

 .4GeSZn2Cuب( طیف چگالی حالت جزیی ترکیب 

 

تغییرات گاف نواری ترکیبات، با تغییر اندازه کاتیون 

در ترکیباتی با کاتیون گروه  VIو آنیون گروه  IVگروه 

II ابل صورت زیر قتثنا( بهجز برای موارد اسان )بهیکس

 توجیه است:
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های در ترکیبات شامل آنیون Snبا  Geجایگزینی 

، IVطور متناظر افزایش اندازه کاتیون گروه به یکسان و

های گروه بین اتم s-pسبب تضعیف نیروی دافعه تراز 

VI (S,Se,Teو )  گروهIV (Ge,Sn شده و لذا پایین )

گاف را در پی خواهد آمدن کمینه نوار رسانش و کاهش 

)با ثابت ماندن  Seبا  Sداشت. از طرف دیگر جانشینی 

دهد. در ( نیز گاف نواری را کاهش میIV کاتیون گروه

تغییرات حاصل در این مورد، بالا رفتن نوار ظرفیت نیز 

 گی بینشد باشد زیرا با این جایگزینی هیبریدسهیم می

لت بزرگ ع، بهVIآنیون گروه  pو  Cu 3dهای حالت

بالا در مورد  ةنتیجآنیون کمتر خواهد شد.  ةشدن انداز

 قابل ةنکت نیز برقرار است. Teبا  Seجانشین شدن 

 Znهای توجه دیگر این است که در این ترکیبات، اتم

اثر کمی روی گاف نواری دارند زیرا در  Cdو 

 های انرژی واقع در زیر نوار ظرفیت و یا بالایگستره

و از  3ایگزیده هستند. با توجه به شکلنوار رسانش ج

و  GGAمقایسه ساختار نواری به دست آمده از روش 

mBJ توان گفت که پتانسیل میmBJ جاییباعث جابه 

های بالای سطح فرمی در نوار رسانش شده و حالت

شود که با تجربه جایی به نتایجی منجر میاین جابه

 sهای حالتجایی مربوط به سازگارتر است. این جابه

 است.  کلکوژنهای اتم pو  IVاتم گروه 

 خواص اپتیکی

ابع ت ةتوان با محاسبهای اپتیکی مواد را میویژگی   

ریک با الکتتابع دی الکتریک توصیف نمود. بررسیدی

استفاده از طیف نمایی اپتیکی در مطالعه ساختار نواری 

 فمواد بسیار سودمند است. در این بخش به تحلیل طی

، 4VI-IV-II-2Cu الکتریک ترکیباتتابع دی

پردازیم. این تابع که برای توصیف پاسخ بلور به می

 شود، دارای دومیدان الکترومغناطیسی به کار برده می

و از دو بخش  نواری استبین نواری وسهم گذار درون

گذارهای  .شودحقیقی و موهومی تشکیل می

های آزاد ی حاملنواری متناظر با سهم الکتروندرون

 هستند و لذا اهمیت خاصی در مواد رسانا مثل فلزات و

ند، رسانا هستترکیبات مورد نظر نیم فلزات دارند.شبه

نواری )مستقیم و های بینبنابراین بایستی سهم

 در این مطالعه فقط غیرمستقیم( در نظر گرفته شوند.

که  ،های مستقیمنواری ناشی از انتقالگذارهای بین سهم

های ممکن از بندی روی تمام انتقالشامل یک جمع

باشند، با های پر نشده میهای پر شده به حالتحالت

اند ( محاسبه شدهRPAای )استفاده از تقریب فاز کاتوره

نواری غیرمستقیم ناشی از [. گذارهای بین32]

های فونونی هستند و سهم کوچکی )در پراکندگی

 الکتریک خواهندولت( در تابع دیحدود میلی الکترون

ای برای نشان دادن سهم عنوان نمونهبه[. 31] داشت

توان به بررسی خواص اپتیکی کوچک این گذارها می

[ اشاره 33ش ]توسط اریکسون و همکاران 2SnIترکیب 

مورد استفاده برای قسمت موهومی تابع  ةرابط. نمود

یکی ، با لحاظ کردن گذارهای اپتω(2ԑ(الکتریک دی

 [:32] باشدصورت زیر میمستقیم، به
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های الکترون در حالت ⟨𝑐𝑘|و  ⟨𝑣𝑘|که در این رابطه 

 ckو  vkو ،kردار موج ظرفیت و رسانش با ب نوار

 ها هستند. قسمتترتیب انرژی متناظر با این حالتبه

 یز با استفاده از رابطةن ω(1ԑ(الکتریک حقیقی تابع دی

 شود:[ محاسبه می33کرونیک ]-کرامرز
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 باشد.ت اصلی انتگرال میقسم pکه در آن 

های حقیقی و موهومی تابع با دانستن قسمت

های اپتیکی از جمله ضریب الکتریک، سایر کمیتدی

[. تابع 33] جذب و طیف اتلاف نیز قابل حصول هستند
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الکتریک یک تانسور تقارنی مرتبه دوم است و در دی

 ،ω(xxԑ ،)ω(xyԑ(مستقل  ةحالت کلی دارای شش مؤلف

)ω(xzԑ، )ω(yyԑ ،)ω(yzԑ  و)ω(zzԑ باشد. بعضی می

صفر  توانندهای بلوری میها بسته به تقارناز این مؤلفه

باشند. ترکیبات مورد مطالعه دارای ساختار تقارنی 

گوشه هستند. تقارن چهارگوشه که چهارگوشه یا راست

شود، دارای یک محور تقارن تک محوری نیز نامیده می

شود. در نشان داده می zبا  اپتیکی است که معمولاً

تاهای های اپتیکی در راسترکیباتی با این تقارن ویژگی

x  وy  یکسان، اما متفاوت با جهتz  است. ساختارهای

علت وجود سه صفحه تقارنی، دارای سه گوشه بهراست

 هستند. ω(zzԑ(و  yyԑ)ω(xxԑ ،)ω(مؤلفه مستقل 

ک ریالکتحقیقی تابع دی های قسمتطیف 3در شکل

)ω(1ԑ  مربوط به ترکیبات

(VI=S,Se,Te)4CdGeVI2Cu با استفاده از دو ،

طور که در همان آورده شده است. mBJو  PBEتابعی 

م بینیشود، میها نیز دیده میبالا اشاره شد و در طیف

گوشه برای ساختار علت تقارن راستبه ω(1ԑ(که تابع 

WST  دارای سه مؤلفه و برای ساختارهایST  وKS 

با تقارن چهارگوشه دارای دو مؤلفه است. عدم انطباق 

ها در طیف مربوطه، دلالت بر کامل این مؤلفه

ها در این طیف ناهمسانگردی ترکیبات مورد نظر دارد.

پس از مشاهده چندین قله، شاهد صفر شدن مقدار 

)ω(1ԑ (های تابع)ریشه صفر هستیم. این مقادیرω(1ԑ) ،

برای  ستند و یک شرط لازمدارای مفهوم فیزیکی ه

 یقآیند. تفسیر دقشمار میایجاد نوسانات پلاسمونی به

همراه طیف اتلاف انرژی نوسانات پلاسمونی به

 گیرد. الکترون صورت می

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 الف                            ب                           

کتریک برای کلکوژنیدهای الهای حقیقی تابع دیقسمت: 3شکل

 PBE با تقریب الف(، 4CdGeVI2Cu(VI=S,Se,Te) چهارتایی

 .mBJ ب(

ها در انرژی ریشه mBJبایستی توجه کرد که در تقریب 

اند. دنباله قرار گرفته GGAبالاتری نسبت به تقریب 

طیف ترکیبات نیز شامل یک کمینه و افزایش آهسته 

لاتر است. در های باطیف به سمت صفر، در انرژی

یعنی  منفی استافتد تابع ای که کمینه اتفاق میمنطقه

شوند. در این نواحی که امواج در این نواحی منتشر نمی

نامند، فرآیندهای جذب و آنها را نواحی غیرمجاز می

را خواهیم داشت و بلور شفافیت خود را از  اتلاف

 دهد. از طرف دیگر، از مقایسه اثرات جانشینیدست می

 و سپس به Se به S آنیونی یعنی افزایش سایز آنیون از

Te ،نظر از نوع شود که صرفدر هر دو شکل دیده می

سمت ها بهبلوری، ساختارهای اصلی طیفساختار 

 هایشوند یعنی ریشهتر منتقل میهای پایینانرژی

ین که اافتد تر اتفاق میهای پاییندر انرژی ω(1ԑ( تابع

. گرددین آمدن نوارهای رسانش برمیتغییرات به پای

و انتقال  هاکاهش شدت قله mBJهمچنین اثر پتانسیل 

های بالاتر است. سمت انرژیها بهساختار اصلی طیف
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قط های تقریباً مشابهی دارند و فسایر ترکیبات نیز طیف

و مکان  ω(1ԑ(های تابع ها، ریشهدر آنها مکان وقوع قله

 .ستمتفاوت ا هاوقوع کمینه

ها در بررسی طیف قسمت ترین کمیتیکی از مهم

اتیک الکتریک استالکتریک، ثابت دیحقیقی تابع دی

ԑ(0) کننده استتار الکترواستاتیکیاست که توصیف ،

 شبکه و-الکترون، الکترون-های الکترونشکنبرهم

 5باشد و از رابطهناخالصی در بلورها می-الکترون

 آید:دست میبه

5 

 

II-2Cu- الکتریک استاتیک ترکیباتثابت دی مقادیر

4VI-IV همراه جذر این مقادیر که مشخص کننده به

باشد، با استفاده از دو تابعی ( میnضریب شکست )

PBE  وmBJ ذکر لازم به .آورده شده است 3در جدول

گونه هیچ 4eCdGeS2Cuجز برای ترکیب بهاست که 

 ربرای سایمنظور مقایسه نتیجه نظری و تجربی به

 4eCdGeS2Cuترکیبات وجود ندارد. در مورد ترکیب 

الکتریک استاتیک را [ ثابت دی11لی و همکاران ]

 اند.گزارش کرده 31/23های محاسباتی براساس روش

الکتریک دیده طور که از مقایسه مقادیر ثابت دیهمان

، Teو سپس به  Seبه  Sشود، با تغییر آنیون از می

کار رفته( در هر دو دسته وع تابعی بهاز ن نظر)صرف

متناظر(  IV)با کاتیون گروه  Cdیا  Znترکیب شامل 

جه یابد. این نتیالکتریک افزایش میمقادیر ثابت دی

مورد انتظار است، چون روند تغییرات ثابت 

الکتریک با آستانه گذارهای اپتیکی، یعنی روند دی

ده مچنین مشاهتغییرات گاف نسبت عکس دارد. ه

کمتر از مقادیر  mBJدست آمده از شود که نتایج بهمی

GGA دست آمدن گاف در تقریباست که با بیشتر به 

mBJ  نسبت بهGGA در توافق است. با توجه به رابطه ،

وق الکتریک و ضریب شکست نتایج فمستقیم ثابت دی

 برای ضریب شکست نیز برقرار است.

ه ریب شکست محاسبالکتریک استاتیک و ضثابت دی .3جدول

و  PBEبا دو تقریب  4VI-IV-II-2Cuشده برای کلکوژنیدهای 

mBJ. 

 

های قسمت موهومی تابع شاهد طیف 5ر شکلد

، برای ترکیبات ω(2ԑ(الکتریک دی

(VI=S,Se,Te)4CdGeVI2Cu  با دو تابعیPBE  و

mBJ هستیم. 

ها، منطبق بر نقاط بحرانی های موجود در این طیفقله

( هستند و JDOSهای توأم )های چگالی حالتطیف

ده هنواری برعنقش اصلی را در گذارهای اپتیکی بین

دارای قله است بیشترین  ω(2ԑ(دارند. در نواحی که 

در اینجا نیز اثرات جانشینی  گیرد.صورت می جذب

است. اولین تغییرات سریع  ω(1ԑ( آنیونی همانند تابع

الکتریک )گاف در منحنی قسمت موهومی تابع دی

ده از سبه شاپتیکی(، متناسب با مقدار گاف انرژی محا

عنوان نمونه مقدار گاف اپتیکی ساختار نواری است. به

با تابعی  4CdGeS2Cuمحاسبه شده برای ترکیب 

n(0) ԑ(0) 
 نام ترکیب

mBJ PBE mBJ PBE 
73/1 33/3 38/7 22/22 4ZnGeS2Cu 
15/3 13/3 55/21 35/26 4ZnGeSe2Cu 
75/3 58/3 13/23 33/11 4ZnGeTe2Cu 
83/1 31/3 38/8 28/25 4ZnSnS2Cu 
33/3 11/3 52/22 66/27 4ZnSnSe2Cu 
62/3 35/3 13/23 82/23 4ZnSnTe2Cu 
55/1 33/1 33/6 33/8 4CdGeS2Cu 
15/3 51/3 31/3 37/11 4CdGeSe2Cu 
31/3 31/8 11/25 12/63 4CdGeTe2Cu 
76/1 31/3 61/7 68/22 4CdSnS2Cu 
11/3 23/3 21/3 57/27 4CdSnSe2Cu 
31/3 13/3 13/22 88/27 4CdSnTe2Cu 

(0)
3

[ (0) (0) (0)]xx yy zz  
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GGA-PBE  در راستایx ،y  وz ترتیببه eV71/1 ،

eV 81/1  وeV 83/1 باشد که با گاف انرژی محاسبه می

شده از ساختار نواری تقریباً سازگاری دارد. ملاحظه 

با  ω(2ԑ(شود که اولین تغییرات سریع در منحنی می

های ، در انرژیGGA تقریب نسبت به mBJتقریب 

 mBJدر تقریب دهد که با افزایش گافبالاتری رخ می

نسبت   mBJدر توافق است. همچنین در تقریب

با کاهش درمقدار در  هاترین قلهشاخص، GGAبه

 های بالاتری قرار گرفته است.انرژی
 

 

 

 

 

 

 

 

 )الف(                      )ب(                      

الکتریک برای کلکوژنیدهای های موهومی تابع دیقسمت .5شکل

 PBEبا تقریب الف(، 4CdGeVI2Cu(VI=S,Se,Te) چهارتایی

 .mBJب(

 

منظور بررسی بیشتر خواص اپتیکی این در ادامه به

کلکوژنیدهای چهارتایی، تابع اتلاف انرژی الکترون 

(EELSکه یکی از مهم )ن منظور تعییها بهیتترین کم

خواص ماکروسکوپی و میکروسکوپی جامدات 

نشان داده شده است. این تابع  6باشد، در شکلمی

در واحد طول برای  Eمتناسب با احتمال اتلاف انرژی 

 لکترون در حال عبور از محیط است.یک ا
 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 
 )الف(        )ب(                                             

طیف اتلاف انرژی الکترون برای کلکوژنیدهای چهارتایی  .6شکل

(VI=S,Se,Te)4CdGeVI2Cu )با تقریب الف ،PBE  )بmBJ 

. 

ی عنوان قله پلاسمونترین قله در طیف اتلاف بهشاخص

شود که بیانگر نوسانات دسته جمعی چگالی شناخته می

ر این های بیشینه دانرژی قلهبار الکترونی در بلور است. 

 .شودهای حجمی تعریف میطیف با انرژی پلاسمون

هایی واقع های پلاسمونی در طیف اتلاف، در مکانقله

در  ω(2ԑ( و 1ԑ)ω(های هر دو تابع شوند که دامنهمی

گونه که بنابراین آن ها، کوچک است.آن انرژی

ازای ها بیشینه شاخصی بهرود در شکلانتظارمی

ها کنیم زیرا در این مکانمشاهده نمی ω(1ԑ( هایریشه

 هایقابل توجه است. با مقایسه طیف ω(2ԑ( دامنه تابع

شود که مشاهده می، mBJ و PBE هایحاصل از تابعی

های های حجمی در انرژیپلاسمون mBJ در تابعی

 .شوندبالاتری واقع می
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آورده  7طیف ضریب جذب ترکیبات نمونه نیز در شکل

کمیت یکی از معیارهای ارزیابی در  . اینشده است

 استفاده از مواد فوتوالکتریکی است. 

های بیشتر از گاف ازای انرژیهای جذب بهطیف

نواری دارای پاشندگی هستند. با علت گذارهای بینبه

شود که این ترکیبات دارای ها دیده میتوجه به شکل

( و cm 321-2 یک ضریب جذب خیلی بالا )از مرتبه

ی از توانند یکیک طیف جذب پهن هستند. بنابراین می

لم عنوان لایه جاذب فیهای مناسب برای استفاده بهگزینه

 های خورشیدی باشند.نازک سلول

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
             

 )ب(                                      )الف(            

وژنیدهای چهارتایی طیف ضریب جذب برای کلک .7شکل

(VI=S,Se,Te)4CdGeVI2Cu ،)با تقریب الف PBE )ب mBJ. 

ضر با حا ای بین نتایج محاسباتی کاردر پایان مقایسه

و  4ZnSnS2Cuنتایج تجربی که تنها برای دو ترکیب 

4ZnSnSe2Cu دسترس هستند، خواهیم داشت در. 

های محاسباتی قسمت موهومی تابع طیف بدین منظور

های حاصل همراه طیفدو ترکیب به این ریکالکتدی

 3و  8های [، در شکل35،36ها ]از نتایج تجربی آن

 آورده شده است.

های محاسباتی با دو بیان شد طیف طور که قبلاًهمان

 تجربی هایطیف اند.محاسبه شده mBJو  PBEتابعی 

ها و با های نازک آندو ترکیب از بررسی فیلم هر

 ةدمحدو اند.سنجی تعین شدهبیضی استفاده از روش

تا  4ZnSnS2Cu ،73/1 مورد بررسی برای ترکیب طیفی

 4ZnSnSe2Cu ،5/1ولت و برای ترکیب الکترون 5/6

باشد. ضمن اینکه بایستی اشاره ولت میالکترون 3تا 

 های محاسباتیبهتر، طیف منظور مقایسهبه کنیم که

رای سفانه بمتأ اند.جا شدههای بالاتر جابهسمت انرژیبه

سه تجربی برای مقای گونه نتیجهسایر ترکیبات هیچ

 .وجود ندارد

شود در مورد هر مشاهده میها گونه که از شکلهمان

دو ترکیب و صرف نظر از نوع تابعی بکار رفته، 

، ω(2ԑ(تجربی تابع  هایساختارهای موجود در طیف

ای متفاوت، دامنه در طیف محاسباتی ما گرچه با

های موجود ها و شانهطوری که قلهاند. بهبازتولید شده

نیز ما های محاسباتی های تجربی در طیفدر طیف

. تفاوت دامنه و همچنین وجود ساختارهای وجود دارند

لوری های بتجربی، به تشکیل نقص هایتر در طیفپهن

گردد. های نازک برمیجاها در فیلمو احتمال وجود تهی

ها در تابعی دو ترکیب، کاهش شدت قله در مورد هر

mBJ  نسبت به تابعیPBE  مشخص است. همچنین

 مورد دو در جاییبایستی اشاره کنیم که میزان جابه

رفته، با توجه به اختلاف گاف محاسبه شده  کارتابعی به

 ها، متفاوت است. با این تابعی
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mBJ. 

دو ترکیب نتایج  شود در مورد هرگونه که دیده میهمان

حاصل از دو تابعی تفاوت چندانی با یکدیگر ندارد و 

ها به تفاوت بارزترین اختلاف قابل مشاهده درشکل

 هایتوان گفت که طیفگردد. در کل میها برمیدامنه

 جربیت هایمحاسباتی ما انطباق نسبتاً خوبی با طیف

متناظر، دارد. ضمن اینکه بایستی اشاره کنیم که این 

بهتر است. یعنی  4ZnSnSe2Cuانطباق درمورد ترکیب 

با تغییر آنیون از سولفور به سلنیم انطباق بهتری میان 

یجه شود و این نتنتایج تجربی و محاسباتی حاصل می

تواند به پیشگویی میزان انطباق نتایج حاصل از می

 ،با نتایج تجربی (4ZnSnTe2Cuریم )ترکیب شامل تلو

ر، تجربی متناظ ةنتیجحتی با وجود دردست نداشتن 

طوری که طبق روند قابل مشاهده برای کمک کند. به

، انتظار انطباق بهتری را برای Seو  Sترکیبات شامل 

 خواهیم داشت. Teترکیب شامل 

 گیرینتیجه

و در چارچوب  FP-LAPWکارگیری روش هبا ب

ابعی چگالی، خواص الکترونی و اپتیکی ت ةنظری

 بررسی شد. 4VI-IV-II-2Cuکلکوژنیدهای چهارتایی 

 mBJخواص الکترونی استفاده از تقریب  برای محاسبه

علت نزدیکی مقدار گاف محاسبه شده با مقدار به

 EVو  PBEتجربی متناظر، نسبت به دو تابعی 

تر است. ولی از آنجایی که مقادیر تجربی مناسب

د وخواص اپتیکی برای اکثر ترکیبات مورد بررسی موج

ه از طور قطع تعیین کنیم که استفادتوانیم بهنیست، نمی

تر کدام تابعی برای محاسبه خواص اپتیکی مناسب

ه در این محاسبات ما حاکی از آن است کاست. 

 Te و سپس Seبه  Sاز  لکوژنکترکیبات با تغییر اتم 

مقدار ، IVو  IIهای گروه ندر حین ثابت ماندن کاتیو

الکتریک استاتیک افزایش گاف کاهش و ثابت دی

ترین قله موجود در قسمت یابد. همچنین شاخصمی

 لاف انرژی الکترونالکتریک، طیف اتموهومی تابع دی

جا های کمتر جابهسمت انرژیو ضریب جذب به

بررسی نتایج محاسباتی با نتایج تجربی موجود شود. می

و  های تجربیانطباق نسبتاً خوبی را میان طیفنیز، 

محاسباتی نشان داد. مهمترین نتیجه حاصل از بررسی 

ها، ضریب جذب بالا و طیف جذب پهن این این طیف

 (الف) 

 (الف)
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ترکیبات بود که این مشخصه، استفاده از ترکیبات مورد 

 ازد.سبررسی را در کاربردهای فوتوولتایی مناسب می
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