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 AgSn2Li ةو فاز توپولوژی نانولای اپتیکی ،خواص الکترونی

 زهرا نوربخش، پورزهرا عسکری

 اصفهان، اصفهان، ایران دانشگاهگروه فیزیک، دانشکده علوم، 

 چکیده
ررسی قرار گرفته است. محاسبات براساس مورد ب AgSn2Liهای الکترونی، اپتیکی و فاز توپولوژی نانولایه در این مقاله ویژگی

تقریب شیب  و های موضعیاضافه اوربیتالروش امواج تخت بهبودیافته خطی بهصورت پتانسیل کامل بههبنظریه تابعی چگالی، 

ریب خطی ضمحاسبه شده است.  تقریبی این نانولایه با استفاده از این های الکترونچگالی حالتانجام شده است.  یافتهتعمیم

الکتریک، ضریب تانسور ثابت دی zzو  xxعناصر مورد بررسی قرار گرفته است. با استفاده از  AgSn2Liگرمای ویژه نانولایه 

تفاده از اس علاوه بر آن بااست.  محاسبه و مورد مطالعه قرار گرفته نانولایهاین بازتاب، جذب، شکست، خاموشی و انرژی اتلافی 

 نمودار ساختار نواری، فاز توپولوژی این نانولایه مطالعه شده است. 

 .های اپتیکیثابت ،AgSn2Li های تک لایهچگالی حالتنواری،  ساختارتابعی چگالی، فاز توپولوژی،  ةرینظ :کلیدواژگان

 مقدمه

های توپولوژیکی یکی از جدیدترین فاز عایقمطالعه    

. موضوعات مطرح در فیزیک ماده چگال است

 ماده از خاصی کوانتومی یهاحالت توپولوژی هایعایق

 و نارساناحجم  در کهصورتیبه دهند،می نشان را

ش کامل از خود نشان های رسانحالت هالبه و درسطوح

 جفت و زمان وارونی تقارن ترکیب از ناشی که ؛دهندمی

های رسانش ایجاد حالت باشد.می مدار اسپین شدگی

کامل در این دسته از مواد باعث شده که مطالعه احتمال 

از  تلفتوپولوژیکی در ترکیبات مخایجاد فاز عایق 

دارای  AgSn2Liانبوهه  اهمیت خاصی برخوردار شود.

 F-43mساختار مکعبی مرکز سطحی با گروه فضایی 
روی این  مطالعات نظری و تجربی اندکی .]4[ است

از خانواده  ترکیباین  ترکیب انجام شده است.

دلیل اهمیت این نوع هبوده لذا ب 4های هویسلرترکیب

                                                      
Zaskaripour@yahoo.com :نویسنده مسئول 

 این ترکیبات در یک جهت اسپینی رسانا و در جهت دیگر نارسانا هستند. 4

ترونیک و اهمیت و کاربرد  ها در اسپینترکیب

 هایمطالعه ویژگی ،بعدینارساناهای توپولوژیک سه

و احتمال ایجاد فاز عایق توپولوژیکی را در این زیکی یف

در سال  ]2 [شلین و همکاران .کنیمترکیب جستجو می

که  MX 2Liهایبا محاسبه ساختار نواری ترکیب 2242

دریافتند  ،است(X=Sb, Bi) و (M=Cu, Ag, Au)در آن 

 ند. ابعدیتوپولوژیک سه نارسانایها که این ترکیب

ای ساختارهایی هستند که با یک خلاء ساختارهای لایه

های انبوهه، برش مناسب و با ضخامت معینی از حالت

دلیل ضخامت کم، در هشوند. این ساختارها بداده می

های فیزیکی، برخی موارد منجر به تغییر ویژگی

ترابردی، مکانیکی، مغناطیسی، الکتریکی و اپتیکی 

علت تغییر اندازه گاف به) رساناها و نارساناهانیم

شد. علت این امر حساسیت این  خواهند نواری(

ها ها به ساختار سطح یا فصل مشترک سطحویژگی

ها را به مبحثی تبدیل کرده که باشد. این امر نانولایهمی
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هم از نظر عملی مورد توجه هستند.  و بنیادیهم از نظر 

ها، با برش انبوهه در جهات مختلف برای ایجاد نانولایه

های های همسایه حالتنیروهای داخلی در غیاب اتم

سطحی، تغییرات زیادی نسبت به نیروهای داخلی یاخته 

ای اولیه دارند و ممکن است تعادل ساختار لایه

در این حالت شرایط تعادلی  ایجادشده را از بین ببرند.

ها نسبت به حالت انبوهه شود مکان اتمجدید باعث می

 ها از انبوهه، تعدادی ازتغییر کنند. هنگام برش نانولایه

شوند و پیوندهای اتمی در محل برش شکسته می

هایی با پیوندهای هایی موسوم به اوربیتالاوربیتال

توسط یک شوند که تنها ایجاد می ]9-5[ 2آویزان

پر هستند. در این حالت اند و نیمهالکترون اشغال شده

های برای ایجاد تعادل و کاهش انرژی آزاد حالت

ها از پیوندهای آویزان عناصر سطحی، الکترون

سمت پیوندهای آویزان عناصر ده بهالکترون

ا شوند تا با یک الکترون دیگر بخواه کشیده میالکترون

ی ولئد و طبق اصل طرد پااسپین مخالف جفت شون

تمامی اگر کنند. های پر را ایجاد میاوربیتال

های های پیوندهای آویزان نتوانند با الکترونالکترون

ها سطحی جفت شوند و نوار ظرفیت نانولایه

نانولایه ویژگی  ،داشته باشند پرهای نیمهاوربیتال

 هایدهد. همچنین در نانولایهرسانایی از خود نشان می

های های سطح تمامی حالتالکترون ،رسانانیم

 کنند و نوار ظرفیتشان کاملاًپیوندهای آویزان را پر می

سازند ای میگونهها را بهنانولایه . عمدتاً]1و9[ پر است

های سطحی را اتم ،های آنکه تعداد زیادی از اتم

بت ها نستشکیل دهند؛ زیرا مساحت زیاد سطح نانولایه

جمله ذخیره کردن  ها کاربردهای زیادی ازبه حجم آن

ها روی سطح جذب سطحی گاز )که در آن مولکول

                                                      
2. Dangling bond 

 هایی رویکاتالیز کردن )که در آن واکنششوند( یا می

 .]1و6[ دهد(، داردسطح کاتالیست روی می

های ویژگی با هدف مشخص کردندر این مقاله 

به  AgSn2Liساختاری و اپتیکی نانولایه  ،الکترونی

و نتایج را با حالت انبوهه  پردازیمانجام محاسبات می

 کنیم. مقایسه می آن

 روش انجام محاسبات
محاسبات این مقاله بر مبنای نظریه تابعی چگالی و    

انجام شده  2241نسخه  ]8[ افزار وینبا استفاده از نرم

صورت پتانسیل کامل با روش امواج تخت هاست که ب

به  ]3[ های موضعیضافه اوربیتالا بهبودیافته خطی به

پردازد. برای محاسبه شم می-حل دسته معادلات کان

استفاده  ]GGA ]42 تقریبانرژی تبادلی همبستگی از 

نظرگرفتن فاصله  شده است. در این محاسبات با در

ردن آودستهها در ساختار بلور و بترین همسایهنزدیک

شعاع کره تین، های مافینحداقل نشت بار از کره

محاسبه و  AgSn2Liهای نانولایه تین را برای اتممافین

 ایم.آورده 4نتایج در جدول

 .AgSn2Liهای نانولایه تین اتمشعاع کره مافین .1جدول

 (a.u)تین شعاع کره مافین نام اتم

Sn 13/2 

Ag 5/2 

Li 5/2 

KmaxMTR  وMAXG  5/8ترتیب برابر بهنانولایه 

(√𝑅𝑦 ∗ 𝑏𝑜ℎ𝑟 )( و√𝑅𝑦 )5/46 دست آمد، که در آن هب

MTR تین در بلور، مافین ترین شعاع کرةکوچکMAXK 

بردار  MAXGاندازه بیشینه بردار موج شبکه وارون و 

 موج قطع در بسط پتانسیل و چگالی بار در ناحیه بین

 822جایگاهی است. تعداد نقاط بهینه در فضای وارون 
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)یک شبکه ناپذیر( و نقطه کاهش 56)معادل 

31414 ) است.انتخاب شده  

 ،ایهای فیزیکی ساختار چندلایهبرای بررسی ویژگی

وجود خلاء مناسب الزامی است. ضخامت خلاء مناسب 

ها وابستگی زیادی به ضخامت لایه نازک و موقعیت اتم

 ای باشدگونهدرون لایه نازک ندارد. مقدار خلاء باید به

 ةهای نانولایهای این نانولایه با اتمکنش اتمکه از برهم

بوهر  22مجاور جلوگیری کند. برای این نانولایه خلاء 

ها یهلا تقریباًایم. از این میزان خلاء به بعد، را لحاظ کرده

یری بر ث. افزایش بیشتر مقدار خلاء تأکنش ندارندبرهم

 ولی برچگالی حالت های الکترونی ندارد و  کل انرژی

 (دلیل بزرگ شدن حجم ابریاختهبه)م محاسبات حج

 افزاید.می

 Li-Snمختلف  ةدارای دو نوع لای AgSn2Liنانولایه    

و  Sn-Liهای مختلف )با قرار دادن لایه است. Ag-Liو 

Ag-Li )(2،2،4در راستای ) نانولایه را ،روی سطح 

 4/49و  1/42را با ضخامت  هابرش داده و سپس آن

در ساخت این در همین راستا رشد دادیم. انگستروم 

شود که ای انتخاب میهای سطحینانولایه، حالت

منظور انرژی پایدارتری ایجاد کند. بدین  نانولایة

در هر دو حالت سطحی  AgSn2Li ةهمدوسی نانولای

اتمی  ةکه لایهنگاهی و مشاهده شدممکن محاسبه شد 

Sn-Li کمتر و  روی سطح آن قرار دارد مقدار انرژی

ن یکه ای یاختهدرنتیجه این نانولایه پایدارتر است. 

 صورت زیر است: نانولایه به

 
 .AgSn2Liیکه نانولایه  ةیاخت .1شکل

یکه نانولایه دارای ساختار مکعبی ساده و  ةیاخت   

است. ثابت شبکه این نانولایه در  P-4m2گروه فضایی 

 151/92برابر  zو در راستای  828/8برابر  yو  xراستای 

آنگستروم است.  1/42که ضخامت نانو لایه  بوهر است

) با ساختار  AgSn 2Liاین نانو لایه از دو واحد اتمی 

fcc .های نانولایه موقعیت اتم( تشکیل شده است

 صورت زیر است:هب
 .AgSn2Liهای نانولایه . موقعیت اتم2جدول

Z Y X  
43/2 2 2 

Sn1 
82/2 2 2 

2 5/2 5/2 Sn2 
231/2 5/2 2 

Ag1 
232/2 2 5/2 

2 2 2 Li1 
28/2 5/2 5/2 

Li2 
43/2 5/2 5/2 

232/2 5/2 2 
Li3 

231/2 2 5/2 

 یادز یتحساس دلیلبه اپتیک بخش در محاسبات   

ون وار یمورد محاسبه به تعداد نقاط در فضا هاییتکم

Kفاده با است منظور ین. بدیمداد یش، تعداد نقاط را افزا

 تعداد الکتریک،یثابت د یبخش موهوم ییاز همگرا

 4222برابر  AgSn2Li یهنانولا نقاط در فضای وارون

شده است. در  رفتهدر نظر گ( نقطه 495)معادل 

دار م یناسپ شدگیاثر جفت این بخش نیز محاسبات
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مربوط به آن را در حل  یللحاظ شده است و پتانس

دلیل شکست تقارن ایم. بهکرده کان شم وارد هایمعادله

 zz مؤلفة xx ةلفعلاوه بر مؤ ،z راستاینانولایه در 

 ایم.های اپتیکی را نیز در محاسبات آوردهثابت تانسور

 

 نتایج وبحث 

 خواص الکترونی

های الکترونی یک بلور چگونگی چگالی حالت   

دهد. حسب انرژی نشان میبر ها راتوزیع الکترون

هر یک از  سهم ،های الکترونی کلچگالی حالتنمودار 

های روی سطح در چگالی اتم سهمها و همچنین اتم

با  AgSn2Liدهنده نانولایه های الکترونی تشکیلحالت

محاسبه و نتایج حاصل از آن  GGA تقریباستفاده از 

آورده شده است. در این  1و  9 ،2های در شکل

 نمودارها صفر انرژی بر انرژی فرمی منطبق شده است.
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 با اسپین بالا و پایین. Agsn2Liهای الکترونی کل نانولایه نمودار چگالی حالت .2شکل
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 های الکترونی کل.در چگالی حالت gSnA2Liهای نانولایه اتم سهمنمودار  .3شکل



 ...خواص الکترونی، اپتیکی و فاز توپولوژی                                                                                 16   

 

مشخص است چگالی  2شکل همانطور که از 

کند پس های الکترونی انرژی فرمی را قطع میحالت

رسانا  ]1[ خود ، مشابه حالت انبوههAgSn2Liنانولایه 

های الکترونی است. تقارن کامل چگالی حالت

ه این دهد کهای با اسپین بالا و پایین، نشان میالکترون

بنابراین در ادامه چگالی بوده نانولایه غیرمغناطیسی 

های الکترونی نانولایه را در فاز غیرمغناطیسی حالت

 دهیم.مورد بررسی قرار می

ستیغ  AgSn2Liدر نانولایه  9شکل با توجه به نمودار   

 است. Agمربوط به اتم  -eV9/5تا  -1مربوط به انرژی 
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 AgSn.2Liهای الکترونی نانولایه های روی سطح در چگالی حالتاتم سهمنمودار  .4شکل
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های روی سطح نانولایه ، اتم1مطابق شکل   

AgSn2Li های الکترونی کمی در چگالی حالت سهم

 اطراف انرژی فرمی دارند. 

الکترونی  سهمضریب خطی گرمای ویژه دارای دو    

الکترونی در دماهای پایین و  سهمو فونونی است که 

فونونی در دماهای بالا حائز اهمیت است زیرا  سهم

فونونی متناسب با  سهمو  Tالکترونی متناسب با  سهم
3T  است. با استفاده از مقدارDOS  روی انرژی فرمی

توان ضریب خطی گرمای ویژه الکترونی را مطابق می

 :]9[ محاسبه کرد 4ةرابط

4 
 

ها روی چگالی حالت D(fE) وثابت بولتزمن  Bkکه در آن 

د دهنشان میانرژی فرمی است. نتایج حاصل از محاسبات 

ر های این نانولایه برابکه ضریب خطی گرمای ویژه الکترون

44/1 )2-K 1-(mJ mol  با حالت  یسهکه در مقاباشد می

. در است یافته یشافزا K 1-(mJ mol 69/2)-2()  انبوهه

های روی سطح در رسانندگی هر کدام از اتم سهم 2جدول

 Agو  Sn1نانولایه آورده شده است. طبق این نتایج اتم 

 در خواص ترابردی این نانولایه را دارند. سهمبیشترین 

 همسضریب خطی گرمای ویژه الکترونی کل نانولایه و  .2جدول

 های آن.هر کدام از اتم
 K1-(mJ.mol- نام اتم

2)γ 

Sn1 81/2 

Sn2 69/2 

Ag 58/2 

Li1 46/2 

Li2 48/2 

Li3 16/2 

 44/1 کل نانولایه

 ،Liو  Snهای نسبت به سایر اتم Li1و  Sn2های اتم 

ثیر کمی در ضریب خطی گرمای ویژه الکترونی تأ

 دارند.  

 ساختار نواری

 یهم افتادن تابع موج اتم یاز رو یساختار نوار   

م و تما شودیم یجادوارون ا یبلور در فضا یک هایاتم

 یاز ساختار نوار توانیرا م یالکترون هاییژگیو

 هااتم ینب یوندپ یهتوج یبرا یهنظر ینداد. بهتر یصتشخ

 تینوار پر را نوار ظرف یهنظر یناست. در ا ینوار نظریه

. در فلزات شکاف یندگویرا نوار رسانش م یخال نوارو 

و رسانش صفر است.  یتنوار ظرف ینب ینوار

کترون در ال ینکها یلدلهب یتخصوص ینبا ا هایییبترک

 به نوار رسانش یتاز نوار ظرف تواندیم سادگیهب هاآن

واد در م یهنظر ینمنتقل شود رسانا هستند. براساس ا

 دیاو رسانش ز یتنوار ظرف ینب یرسانا گاف انرژنا

 .گیردیاست و انتقال الکترون صورت نم

 هایبلور لازم است معادله یانرژ یرسم نوارها یبرا   

 یوارون برا یدر تمام نقاط فضارا شم -کان ایذرهتک

 اشغال یاز نوارها تعدادی و شده اشغال یتمام نوارها

در  ایذرهتک معادلات حل عمل در. کرد حل ،نشده

ه دست ینپس ا یستن پذیروارون امکان یتمام فضا

 یرواز نقاط شبکه وارون  یمعادلات در تعداد محدود

 .]5[ شوندیبلور حل م یتقارن یرهایمس

ن دسته از مواد وجود در آ ]42-25[ یفاز توپولوژیک   

 نزما یاسپین مدار و تقارن وارون شدگیدارد که جفت

 یکوانتوم یشوند که ترازها یبترک ایگونهبه ]26[

 یبدون حضور میدان مغناطیس ]21-92[ هال یاسپین

که نیازمند میدان  ]94[ هال ی)برخلاف ترازها

مربوط به  6Гحضور دارند. نقطه ( است یمغناطیس

،  8Г گونه و نقطه s هایبا تقارن هاکترونال یعتوز

گونه است.  p هایتقارن با هاالکترون یعمربوط به توز

 یبالا 6Г ی،معمول یمواد با نظم نوار یدر ساختار نوار

8Г شود ینظم وارونه م ینا یاما در موارد یردگیقرار م

 یتوضع ین. در ایردگیقرار م 6Гتراز  یبالا 8Гو تراز 

 ینارسانا یارسانا  یکدهد و یرخ م ینوار انرژ یوارون

 ،در موادی با این خاصیت. داشت یمخواه یتوپولوژ

2
2 ( )

3
B fK D E


 
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 ندمانها بدون اتلاف های سطح و لبهجابجایی الکترون

 یک رسانای کامل خواهد بود. 

ار ساخت نانولایه،این  یفاز توپولوژ یبررس یبرا   

 یرو pو  s یتوزیع الکترونها چگونگی ن وآ ینوار

نشان داده  5 و نتایج آن در شکل یبررس یانرژ ینوارها

 شده است.
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 .GGA تقریببا استفاده از روی نوارهای انرژی  AgSn2Li نانولایه sب(و  pالف( هاینالکترو یعتوز .5شکل
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 یژانر یهنانولا ینا یساختار نوار ینکهبا توجه به ا   

مشابه حالت  بنابراین است را قطع کرده یفرم

 یزانم یدارد؛ ول یرسانندگ خاصیت ]1 [اشانبوهه

 انرژی توسط شده که به تعداد نقاط قطع یرسانندگ

حضور  رینیشتاست. ب یافته یشدارد، افزا یبستگ یفرم

 تا -5در بازه  AgSn2Li یهنانولا برای هاالکترون

eV1- حضور الکترون در  ینکمتر یناست. همچن

 کهیطورهاست ب -eV5تا  -1و  -eV9تا  -1 هایبازه

 یندارد و گاف نوار وجود یالکترون هیچ هابازه یندر ا

 8Гبالاتر از نقطه  6Гنقطه  5. با توجه به شکل یمدار

مشابه حالت  یهنانولا ینقرار گرفته است پس ا

 یمعمول ینظم نوار یدارا تقریب این در ]1[ اشانبوهه

 )∆=8Г-6Г( ∆ ]49[ ینوار یاست. قدرت وارونگ

     است. eV 253/2برابر  یهنانولا ینا یبرا

 خواص اپتیکی
توسط  ییسمواد به تابش الکترومغناط یکیپاسخ اپت   

 یکیاپت هاییژگیو و شودیم یانب الکتریکیثابت د

 هایداده یلو تحل یه. در تجزدهدیمواد را نشان م

تفاده اس  یگکرامرز کرون یلاتمختلط، از تبد یکیاپت

 دهدیامکان را م ینبه ما ا یلاتتبد ینچون ا شودیم

 یکمک بخش موهومرا به ینور اسخپ یقیکه بخش حق

و برعکس. ثابت  یمکن ییندر تمام بسامدها تع

است و  یادیز یزیکیاطلاعات ف یحاو الکتریکید

ع از جمله تاب یگرد هایثابت توانیپس از محاسبه آن م

 یبضر ،بازتاب یبجذب، ضر یب، ضریافت انرژ

تار ثابت به ساخ ینرا محاسبه کرد. ا یشکست و خاموش

 ریاخ هایدارد. در دهه یبلور بستگ یالکترون رینوا

 یبرا یربتج یلهوس ترینعنوان مهمهب یکیاپت نمایییفط

ابت از ث یناست. ا یافتهگسترش  یساختار نوار یینتع

 نواری ینو ب نواریدرون یمربوط به گذارها بخشدو 

 هب مربوط بخش فقط رساناها در. استهشد یلتشک

مربوط به  بخش. استمهم  نواریدرون گذارهای

 و یمگذار مستق خود به دو بخش نواری ینب یگذارها

 .شودمی یمتقس یرمستقیمغ

 ینوار ینب یمربوط به گذارها بخشمحاسبه  یبرا  

( 2ε(ω)) الکتریکیثابت د یدر بخش موهوم یممستق

 به شده اشغال هایممکن از حالت یتمام گذارها یدبا

 یقیبخش حق ع کرد.جم هم با را نشده اشغال هایحالت

ت دسهب یرز از دو رابطه الکتریکیثابت د یو موهوم

 :آیدیم

2 
 

9 

 

    

1 
 

5 
 

و  |kc<عملگر تکانه،  p ی،فرکانس فوتون فرود ωکه 

>kv| ا ب یتنوار رسانش و ظرف هایتابع موج الکترون

انتگرال است.  یمقدار اصل Pاند و  kبردار موج 

 92عملگر تکانه در مرجع یسکامل عناصر ماتر ییاتجز

 یشرط لازم برا 1ε (ω)هاییشهر .استآورده شده

 یشرط کاف یدر ماده هستند ول یحجم هایپلاسمون

 یدر نقاط همچنین. است اتلاف تابع وجود هاآن یبرا

و  شوندیاست امواج منتشر نم یمنف  1ε (ω)که

 .گیردیجذب و اتلاف صورت م یندهایفرآ

 k0 [ε(ω,0)] در حد ε(ω,k) الکتریکید ثابت

 ،ω0 و در حد یو سطح یحجم هایپلاسمون

[ε(0,k)] هایکنشبرهم یکیاستتار الکترواستات 

شبکه در بلورها را -الکترون و الکترون-الکترون

 یانگرب الکتریکیثابت د یقی. بخش حقکندیم یفتوص

1 2( ) ( ) ( )i      

'

2
3

2 2 2
( )

2
k k

nn

Ve
d k c p v

m



 
 

 

( )k k ck vkv p c E E   

'

2'

1 '2 2

0

( )2
( ) P d





 
   

  



 


p i
x


 





 ...خواص الکترونی، اپتیکی و فاز توپولوژی                                                                                 82   

 

 که صورت یناست. بد و اتلاف در جسم یپراکندگ

را به هنگام  الکترومغناطیس موج شده پراکنده یانرژ

 یقیبخش حق هایینه. کمدهدینشان م یطعبور از مح

 هایهبیشین و هافوتون یمحل نابود الکتریکیثابت د

 .دهدیرا نشان م یکیاپت یآن محل گذارها

 یالکترون روش توانمند یاتلاف انرژ سنجیطیف   

 یرمف انرژی بالای شده حالات اشغال یلوتحل یهدر تجز

بردارنده  در یفط یننانومتر است. ا یرز ییجز یکبا تفک

 یتظرف هایالکترون یدسته جمع یکتحر

 نوار در نشده اشغال حالات داخل به( ها)پلاسمون

 هایتکم تریناز مهم یکی تابع اتلاف. است رسانش

 خرد مقیاسو  بزرگ مقیاسخواص  یمنظور بررسهب

متناسب با احتمال اتلاف . تابع اتلاف باشدیجامدات م

الکترون در حال  یک یدر واحد طول، برا E یانرژ

الکترون  یک یاست )کاهش انرژ یطعبور از مح

(. دهدیرا نشان م محیط از عبور هنگام پرسرعت به

 یاتلاف انرژ عو تاب الکتریکیثابت د ینرابطه ب

 است: یرصورت زهب

6 
 

1 
 

ثابت  یموهوم بخشبا  یتابع اتلاف انرژ یعنی

 .عکس دارد ةرابط الکتریکید

شناخته  یپلاسمون یغعنوان ستهب یغست ترینشاخص   

بار  یچگال یجمع هاییختگیبرانگ یانگرکه ب شودیم

مربوط به  1ε 0=متناظر با یغدر بلور است. ست یالکترون

تابع اتلاف هرکدام  هایاست. قله یپلاسمون حجم

 شینهیکه تابع اتلاف ب ییگذار است.جا یکمربوط به 

 .است ینهکم ینوار ینب ذارمقدار خود را دارد، شدت گ

 هاییرونالکت تعداد نشانگر اتلاف تابع تر،ساده یانب به

. شوندیبه نوار رسانش منتقل م یتاست که از نوار ظرف

 نیامکان ا یتظرف یةلا هایالکترون یانرژ یشبا افزا

 یبه بعد هرچه انرژ یانرژ یکانتقال وجود دارد اما از 

ت صور یانتقال یمده یشرا افزا یسموج الکترومغناط

 ایبر هاالکترون یازمورد ن یانرژ ینمأت یراز گیردینم

به رسانش شرط لازم است، اما  یتانتقال از نوار ظرف

 یمدل الکترون آزاد، انرژ یست. براساسن یکاف

 :آیدیدست مهب یرز ةاز رابط هاپلاسمون

8 
 

گال   nآن که در  جرم  0m وآزاد  های الکترون یچ

 هستند.الکترون 

 یبرا ضر یکیاپت یطمح یکبر واحد طول  جذب   

 جذب یزاناز ماده است که م یتی. خاصگویندیجذب م

از  ییجذب جا ة. لبدهدینور توسط ماده را نشان م

نمودار است که ماده شروع به جذب موج 

 بیش اهفوتون یاگر انرژ یعنی. کندیم یسالکترومغناط

 .شودیمقدار باشد توسط ماده جذب م یناز ا

 است که در آن ایبازتاب مربوط به محدوده بیشینه

 0<1ε زتاب با یشتریب هایفوتون ینواح ینباشد. در ا

 .شوندیم

تابع  کی الکتریکیمانند ثابت د یزشکست ن ضریب  

 :آیدیدست مهب یرمختلط بوده و از رابطه ز

3 
 

 یبضر یبخش موهوم k(ω)و حقیقی بخش  n(ω)که 

 ،یخاموش یب. ضرهستند( یخاموش یبشکست )ضر

ت. اس یسالکترومغناط یجذب پرتو یزاناز م یسنجش

از داخل ماده عبور  یراحتهب یساگر موج الکترومغناط

 ختیس به ییاگر پرتو و کمی دارد یخاموش یبکند ضر

 یبزرگ یب خاموشیضر یداخل ماده نفوذ کند ماده دارا

 :]9-5و99[ است
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42 

 

44 

 

تانسور ثابت  zzو  xx مؤلفهبخش حقیقی و موهومی    

 بتقریالکتریک برحسب انرژی و با استفاده از دی

GGA  رسم شده است. 6در شکل 
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 .GGA تقریببا استفاده از برحسب انرژی  AgSn2Li نانولایه الکتریکتانسور ثابت دی zzو  xx مؤلفهبخش حقیقی و موهومی  .6شکل
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( 1ε(ω)) الکتریکیتانسور ثابت د یقیبخش حق   

شده است  نشان داده eV8فوتون کمتر از  یانرژ برای

. کندبه یک میل می 1ε(ω) ی،انرژ ینبالاتر از ا یراز

 یکاستات الکتریکیثابت د zzو  xx مؤلفه

((01
xxεیه((نانولا AgSn2Li 6/92و  -1/922 یببه ترت 

تانسور ثابت  zzو  xx مؤلفه یقیبخش حق یشینهاست. ب

اتفاق  eV4و  eV8/2 یدر انرژ یبترتبه الکتریکید

و  نواریدرون یگذار الکترون ترینیش. بافتدیم

صفر است.  یانرژ یکیدر نزد zz یدر راستا نواریینب

 eV 2/2تانسور در بازه صفر تا  ینا zzو  xx هایمؤلفه

 eV 6/9 یانرژ از. بعد منفی است eV 1/2تا  5/4و 

 یکالکتریتانسور ثابت د مؤلفههر دو  یقیبخش حق

صفر بخش  یدر انرژ 6مطابق نمودار  است. یمنف

2)0( الکتریکیتانسور د zzو  xx مؤلفه یموهوم
xxε 

است. با استفاده  1/4و  6/5132برابر  AgSn2Li یهنانولا

 کیشکست استات یبضر توانیم 1ε)0(و  یرمقاد یناز ا

دست آورد. هب 42را با استفاده از فرمول یهنانولا ینا

 ک،یشکست استات یبضر رتانسو zzو  xx هایمؤلفه

(0)xxnآیدیدست مهب 11/5و  83/54برابر  یبترت، به .

 eV9 یتانسور تا انرژ ینا xx مؤلفه یانرژ یشبا افزا

 و مجدداً یشافزا یکم eV5/9یکاهش سپس تا انرژ

 zz مؤلفه. یابدیکاهش م eV1بالاتر از  هاییانرژ یبرا

2(ω) تانسور، ینا
zzε، مانند  باًیکم تقر هاییدر انرژ

از صفر شروع و با  1ε(ω)و  کندیعمل م xx مؤلفه

 یو بعد از انرژ یابدیم یشفوتون افزا یانرژ یشافزا

eV1/4  شاهد کاهش(ω)2ε هر  ییرات. روند تغیمهست

است.  یکسان eV1/2 یتانسور بعد از انرژ ینا مؤلفهدو 

 eV یدر انرژ 2ε(ω)تانسور  zz مؤلفهمقدار  یشینهب

ل در شک.افتدیصفر اتفاق م یآن در انرژ xx مؤلفهو 1/4

های اپتیکی این نانولایه را با استفاده از نمودار ثابت 1

 ایم.آورده GGA تقریب
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با برحسب انرژی  AgSn2Li نانولایه خاموشی e)شکست و  d) ،جذب c) ،ضریب بازتاب b) ،انرژی اتلافی a)تانسور  zz و xx مؤلفه. 7شکل

.GGA تقریباستفاده از 
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 xx هایمؤلفه کنیدیشاهده مم 1که از شکلطور همان

 باًیرفتار تقر یهنانولا ینا یاتلاف یتانسور انرژ zzو 

از مقدار صفر  یهنانولا یاتلاف یدارند. انرژ یکسانی

 یاتلاف انرژ یزانم یانرژ یششروع شده و با افزا

روع به ش یشینهبه ب یدنو پس از رس افزایش هاالکترون

در  یغشش ست یدارا یهنانولااین . کندیم کاهش

 4/12و  eV2/2، 3/6، 1/49، 6/41، 6/22 هاییانرژ

 یرژدر ان یغست ترینبزرگ هایغست ینا یناست. در ب

eV1/49 یبعد از انرژ یهاست. نانولا eV12 یدارا 

تانسور  zzو  xx هایمؤلفه اتلاف صفر است. یانرژ

 ترتیببه AgSn2Li یهنانولا یکبازتاب استات یبضر

هر دو  eV5/4 یدرصد است. بعد از انرژ 18و  36

 نیهستند با ا یکسانیروند  یتانسور دارا ینا مؤلفه

ت به نسب ترییقو بندگیبازتا یکم zz مؤلفهتفاوت که 

بازتاب کاهش  یبضر یانرژ یشبا افزا .دارد xx مؤلفه

صفر  eV22 نرژیبعد از ا یبازتابندگ کهیطورهب یابدیم

جذب  یبتانسور ضر zzو  xx هایمؤلفه و است

 51/2و  42621 ترتیببه AgSn2Li یهنانولا یکاستات

 یهجذب نانولا یبضر تانسور zzو  xxهایمؤلفهاست. 

و ناحیه فروسرخ طیف موج  کم هاییفقط در انرژ

ر جذب د هایانرژ یر. در سااندمتفاوت الکترومغناطیس

است. حداکثر مقدار جذب  یکسان یباًتقر راستاهر دو 

( ev2 یرکم )ز هاییدر انرژ AgSn2Li یهدر نانولا

را  یهنانولا (ev2) کمتر از یینپا هاییاست. در انرژ

تایج نبا توجه به  کار برد.هجاذب ب یهعنوان لاهب توانیم

 یکم بازتابندگ هاییدر انرژ یهگفت که نانولا توانیم

دارند و در  یعبور کم یجهو جذب بالا و در نت

به  یتمام پرتو فرود (ev22) بیشتر از  بالا هاییانرژ

. کندیبدون جذب و بازتاب از آن عبور م یهنانولا

جذب  eV12بالاتر از  نرژیدر بازه ا AgSn2Li یهنانولا

 یبتانسور ضر zzو  xx هایمؤلفه دارد. یزیناچ

مطابق  AgSn2Li یه(، نانولا0n(ω)) یک،شکست استات

های مؤلفهو  11/5و  1/52برابر  d-1نمودار شکل با 

 68/51برابر  42تانسور با استفاده از رابطه این  تئوری

 یبشاهد کاهش ضر یانرژ یش. با افزااست 425/2و

 یبتانسور ضر xx مؤلفه یشینه. بیمشکست هست

و  صفر ی( در انرژیکیشکست اپت هایشکست )محل

دو  ییراتاست. روند تغ eV2/2 یآن در انرژ zz مؤلفه

است.  یکسان eV6/2 یتانسور بعد از انرژ ینا مؤلفه

و  eV2/9تا  2/2و  eV2/2در بازه صفر تا  zz مؤلفه

تا  2/9و  eV2/2تا  2/2ر بازه دتانسور  ینا xx مؤلفه

eV5  دارد. تریکم ارمقد یگرد مؤلفهنسبت به 

 کیاستات یخاموش یبتانسور ضر  zzو  xxهایمؤلفه

بعد از  یانرژ یشافزا با. هستند 42/2و  2/55ترتیببه

آن  xx مؤلفهو  یشافزا یهنانولا zz مؤلفهصفر  یانرژ

ادامه  eV 5/4انرژی تا فقط هاتفاوت ین. ایابدیکاهش م

صورت  یکبه  مؤلفههر دو  هایانرژ یندارد و پس از ا

 یاربس یهنانولا zzو  xx مؤلفه دو. تفاوت کنندیرفتار م

 است. یزناچ

 گیرینتیجه
ن ابتدا به ساک هایبا استفاده از روش تحقیق یندر ا   

شم -و حل معادلات کان یچگال یتابع یهبر نظر یمبتن

با  AgSn2Li نانولایه یو فاز توپولوژ یخواص الکترون

 گرفتنبا در نظر  ینو همچن GGA تقریباستفاده از 

 نیقرار گرفت. ا یمدار مورد بررس ینبرهم کنش اسپ

طح س هایاتم سهماست.  یرمغناطیسیغ یرسانا نانولایه

 نیهمچن. شد بررسیآن  یدر خواص الکترون یهنانولا

 هینانولا ینکل ا یالکترون یژهو یگرما یخط یبضر

این  ینظم نوار .باشدیم 44/1 (K 1-mJ mol-2) برابر

گرفت و مشابه حالت  رقرا بررسی مورد نانولایه

 ینظم نوار ینبوده و دارا یتوپولوژ رسانای اشانبوهه

 eV 253/2 ی آننوار ی. قدرت وارونگاست یمعمول

های اپتیکی نانولایه را مورد بررسی قرار ویژگی است.

و در محدوده طیف  کم هاییدر انرژ یهنانولادادیم و 

 جهیو جذب بالا و در نت یبازتابندگ مرئی و فروسرخ
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 ةو در محدود بالا هاییدارد و در انرژ یعبور کم

و  بدون جذب یهبه نانولا یتمام پرتو فرود فرابنفش
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Electronic, optical properties and topological phase of 

Li2AgSn nanolayer 

Zahra Askarypour, Zahra Nourbakhsh 
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Abstract 

In this paper, the electronic properties and topological phase of Li2AgSn nanolayer are investigated. The 

calculation is done based on the density functional theory within generalized gradient approximation 

(GGA) using full potential Linearized Augmented Plane Waves plus local orbitals. The electron density of 

states of this nanolayer is calculated using GGA approximation. The linear electron specific heat coefficient 

of Li2AgSn nanolayer is calculated. The xx and zz compounds of dielectric constant, reflection, absorption, 

refraction, extinction coefficients and energy loss function of this nanolayer are investigated. The 

topological phase and band order of this nanolayer are investigated by using the band structure. 

Keyboards: Density Functional Theory, Topological Phase, Band Structure, Thin Film, Optical 

Constants. 
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