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در فاز  (S2Na)ی الکترونی و اپتیکی سدیم سولفید هایژگیوبررسی 

 ساختاری اورتورومبیک

 زهره جاودانی ،پیمان امیری، امل عبداللهی، حمداله صالحی
 ، ایران، اهوازاهواز شهید چمران دانشگاهگروه فیزیک، دانشکده علوم، 

 34/17/3131 پذیرش:   33/14/3131ویرایش نهایی:    93/31/3134دریافت: 

 دهیچک

)سدیم سولفید( در فازساختاری اورتورومبیک موردبررسی قرارگرفته است.  S 2Naاپتیکی الکترونی و هایدر این مقاله ویژگی

حاسباتی کد ماستفاده از با پتانسیل کامل و با ة خطی شدتقویتمحاسبات در چارچوب نظریة تابعی چگالی و روش امواج تخت 

Wien2k اری یک گاف نودارای  لفید در فاز ساختاری اورتورومبیکسودهد که سدیمنشان میساختار نواری  نتایج .اندشدهانجام

سهم در نوار ظرفیت مربوط به اتم گوگرد و در نوار رسانش ، که بیشترین باشدولت میالکترون 411/9اندازة به مستقیم درنقطة

جذب  ب شکست، ضریب خاموشی، ضریبالکتریک، ضریآمده شامل تابع دیدستهای اپتیکی بهویژگی مربوط به اتم سدیم است.

جذب و خاموشی  ةنبیشی الکتریک که بیانگرمقدار بیشینة سهم موهومی تابع دیآمده دستبهنتایج باتوجه به طیف اتلاف هستند.  و

اب و شکست بازت ةالکتریک که نشانگر بیشینمقدار بیشینة سهم حقیقی تابع دی دهد وت رخ میولالکترون 1/1انرژی  ازایاست به

 .دنسازگاری خوبی دار های موجوددیگر دادهآمده با دستهشود. نتایج بولت مشاهده میالکترون 4/1های نزدیک به است در انرژی

 سولفیدتابعی چگالی، سدیم ة، ضریب خاموشی، تابع اتلاف انرژی، نظریگاف نواری:کلیدواژگان

 مقدمه
این ترکیب گزینة مناسبی برای منبع مولد نیرو در    

ل، ، دوربین دیجیتاتاپلپابزارهای الکترونیکی مانند 

 .]3[ های سوختی و تولید مواد شیمیایی آلی استسلول

ساختار مکعبی مرکز  در S2Naهای نتایج اولیة داده

وجهی توسط گوستاو لینبرگ و همکاران با استفاده از 

در سال  3(EMF)گیری میدان الکترومغناطیسی اندازه

. این ترکیب با تغییر فشار، دو ]9[ ندگزارش شد 9117

به  2CaFساختار  از GPa7فشار گذار فاز یکی در 

2PbCl و گذار فاز دیگری در GPa31 2 ازPbCl  به

In2Ni رسانایی باگافخواهد داشت. سدیم سولفید نیم 

باگروه  fccدر فاز اول ) های شبکهثابت مستقیم است.

                                                           
مسئول ةسندینو:salehi_h@scu.ac.ir 

1 Electromagnetic Field 

3m-mF) 1911/1aفضایی   ،فاز دوم آنگستروم 

),)اورتورومبیک با گروه فضایی pnma117/1a  

,391/4b   ,914/8c   و در فاز سومآنگستروم 

برابر  (mmc3p6/با گروه فضایی  شش وجهی)ساختار 

811/1c با  171/4 وa  1[ ستندآنگستروم ه[. 

 انجام محاسبات روش
چوب نظریة تابعی چگالی با محاسبات در چار   

های مختلف و با استفاده از کد تقریب

. با توجه به ]4[ گرفته استانجام  Wien2kمحاسباتی

رای تین ب-اتمی و طول پیوندها، شعاع مافینة کرشعاع 

و  au9/9(S)=MTRدهنده های تشکیلاتم
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au3/9(Na)=MTR های است. تقریب شدهنیمع

ند همبستگی بررسی شد-متفاوتی برای انرژی تبادلی

تقریب  آمده ازدستولی چون خواص الکترونی به

خوانی با نتایج تجربی هم 3(LDA)چگالی موضعی 

بهره  LDAاز تقریب  بهتری داشت در ادامة محاسبات

 گرفتیم. 

-مافینضرب شعاع کرة )حاصل maxkMTRپارامترهای 

ین بردار بزرگتر) maxGو  تین در عدد قطع بردار موج(

ریدبرگ 31-4با همگرایی  (در بسط فوریة چگالی بار

. همچنین تعداد نقاط ندانتخاب شد 39و  1ترتیب به 39

k  تعداد  ند.اشده انتخاب 7111در منطقة اول بریلوئن

است.  maxG ،3111=39امواج تخت تولیدشده برای 

های ظرفیت از حالتهمچنین برای جداسازی 

انتخاب  ریدبرگ را-1های مغزه، انرژی حالت

 شکل از های شبکه با استفادهثابت براینعلاوه.نمودیم

حسب انرژی)معادلة مورناگون(، حجم بهینه و حجم بر

 هها محاسبتقریب رهای ساختاری مربوط به همةپارامت

و در این محاسبات از مقادیر بهینه شده استفاده شده 

 است.

 ساختار نواری
توان اطلاعاتی درمورد ماهیت از ساختار نواری می   

ی رژبلور از لحاظ رسانا یا نارسانا بودن، اندازة گاف ان

اف آورد. گدست در صورت وجود و نوع آن را به

های ساختار نواری جنبهنواری یکی از سودمندترین 

های اپتیکی و است و به مقدار زیادی روی ویژگی

ساختار نواری ترکیب  3شکلگذارد. می الکتریکی تأثیر

S2Na از ساختاری اورتورومبیک نمایش را در ف

تراز فرمی با خط مشکی مشخص شکل دهد. در این می

ک یشکل این  باشد.شده و بر انرژی صفر منطبق می

دهد. مقدار می نشان مستقیم را در نقطةگاف نواری 

ید در لفسوشده برای ترکیب سدیم گاف نواری محاسبه

                                                           
1Local density approximation 

ر های مختلف دتقریب با فاز ساختاری اورتورومبیک

 است. شده آورده 3جدول

های مختلف در فاز گاف نواری محاسبه شده با تقریب .1جدول

 ساختاری اورتورومبیک.

 فاز ساختاری  (eV)شدهنواری محاسبهگاف 

PBE-

solGGA WCGGA GGA LDA 
 اورتورومبیک

973/9 931/9 938/9 431/9 

 
ساختار نواری ترکیب سدیم سولفید در فاز ساختاری  .1شکل

 .اورتورومبیک

های تجربی و نظری دیگری برای مقایسه با نتایج داده

 مقایسه نمود.آمده وجود ندارد، که بتوان با آن دستبه

 هاچگالی حالت
ها در هر گسترة سطح زیر منحنی چگالی حالت   

های مجاز حضور الکترون در انرژی معرف تعداد حالت

باشد. این تابع در فرآیندهای آن گسترة انرژی می

. های ترابردی بسیار مهم استویژه در پدیدهالکترونی به

 بلور علاوه برهای یک با استفاده از آن برای الکترون

توان سهم مربوط به محاسبة مقدار گاف نواری می

 ترکیب را کننده درهای شرکتهریک از اتم ربیتالوا

 چگالیشکل  1و  9هایشکلدرستی تعیین نمود. به
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های سدیم وگوگرد را نشان های الکترونی کل اتمحالت

ها شود چگالی حالتطور که مشاهده میهمان د.ندهمی

 توان گفت که این ترکیبدر تراز فرمی صفر است، می

 رسانا است.نیم

 
 .های کل اتم سدیم. چگالی حالت9شکل

 
 .های کل اتم گوگرد. چگالی حالت1شکل

های گوگرد در بازة دهند که سهم اتمنشان می 1شکل

 هایچگالی حالت شکلولت در تا صفر الکترون -4

د، و در باشمی های سدیمبیشتر از اتم رونی بسیارالکت

های ، سهم اتم9شکلولت طبق الکترون 31تا  9بازة 

گالی چشکل سدیم از اتم گوگرد بیشتر است. همچنین 

های سدیم در این الکترونی مربوط به اتمهای حالت

کند را در مقدار بیشتر از صفر قطع میسطح فرمی شکل 

کل بلور  ها در رسانشدهندة شرکت این اتمکه نشان

م در های سدیتوان گفت که اتمطور کلی میباشد. بهمی

 های فیزیکی کل ترکیبر نقش مهمی در ویژگیاین بلو

 کند.ایفا می

دهندة ترکیب های تشکیلهای جزئی اتمچگالی حالت

 است. رسم شده 1و  4هایشکلدر 

 
 .سولفیدترکیب سدیم sربیتال وهای ا. چگالی حالت4شکل

 
 سولفیدترکیب سدیم pربیتال وهای ا. چگالی حالت1شکل

ربیتال وکنید سهم امی مشاهده 4شکلگونه که از همان

s ت بیشتر اس اتم سدیم در نوار رسانش، از اتم گوگرد

در نوار  pربیتال وسهم ا بیشینه 1شکلو با توجه به 

 ظرفیت متعلق به اتم گوگرد است.

 چگالی ابرالکترونی
ها چگالی ابر الکترونی نحوة توزیع بار در اطراف اتم   

دهد. احتمال یافتن در هر ناحیة معین را نشان می

اشد. این بمتناسب با چگالی ابرالکترونی در آن ناحیه می

ای که چگالی ابرالکترونی تراکم ناحیهاحتمال در 

 وضیحتبیشتری داشته باشد، بیشتر خواهد بود. لازم به 

 یک ترکیب، بایستی صفحات است که برای بررسی در

 ها در هر ساختاره پیوند اتمک انتخاب شوند ایگونهبه
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 هایچگالی 1شکلخوبی مشخص شده باشد. در به

( و 131)م سولفید در صفحات ابرالکترونی ترکیب سدی

 .نداشده آورده LDAبا استفاده از تقریب  (113)

 
 الف()

 
 ب()

ب( ) و (131الف( )) چگالی ابرالکترونی در صفحة .6شکل

(113). 

ها و با توجه به میزان توزیع بار در اطراف اتم

را  اهتوان نوع پیوند بین آنالکترونگاتیوی آنها می

د یم و گوگرسدهای مشخص کرد. الکترونگاتیوی اتم

 1/9و  3/1ترتیب در حدود در مقیاس پائولینگ به

ها مقداری در باشد و اختلاف الکترونگاتیوی آنمی

نوع یونی است ها از پیوند بین آنلذا است.  7/3حدود 

ر است، سدیم بیشتجا که الکترونگاتیوی گوگرد ازو از آن

کند، خود جذب میهای بیشتری را در پیوند بهالکترون

شده از چگالی ابرالکترونی نیز های رسمدر شکل که

 قابل مشاهده است. 

دهندة قوی بودن پیوند و ها نشان تراکم زیاد بین اتم

 تری را نشانند ضعیفتراکم کمتر بین دو اتم پیو

گونه تفسیر کرد که پیوند توان اینمی دهد، کهمی

-دیمپیوند سسدیم نسبت به -گوگرد و سدیم-گوگرد

 که با واقعیت تری هستند،یوندهای ضعیفگوگرد، پ

 سازگاری خوبی دارد. 

 های اپتیکیویژگی

 الکتریک تابع دی
الکتریک مختلط تابع دی    گر خواص توصیف

ورت زیر صتوان آن را بهاپتیکی یک ترکیب است،که می

 .]1[ نوشت

3      1 2i       
الکتریک گاز الکترون تابع دی k,  که در آن

وابستگی بسامد و بردار موج قوی است، برای توصیف 

شود ه میکاربردپاسخ بلور به میدان الکترومغناطیسی به

و به ساختار نواری الکترونی بلور بستگی دارد. 

ی با استفاده از طیف نمای ،الکتریکهای تابع دیبررسی

اپتیکی در تعیین ساختار نواری کل بسیار سودمند است. 

نواری این تابع، دارای دو سهم گذار بین نواری و درون

از گذارهای بین نواری غیرمستقیم که سهم  باشد.می

 ةکوچکی در خواص نوری مواد دارند و دربرگیرند

، باشدهای فونونی )جذب و گسیل( میپراکندگی

ا رالکتریک موهومی تابع دی و سهم کنیمنظر میصرف

های گذارهای ممکن از حالت ةبا در نظر گرفتن هم

نواری محاسبه شده به اشغال نشده در سهم دروناشغال

شود. حد می 0, های حجمی و سطحی پلاسمون

 و در حد دیگر k,0 کی روستاتیاستتار الکت

 شبکه و-الکترون، الکترون-های الکترونکنشبرهم

 ].1[ کندناخالصی در بلورها را توصیف می-الکترون
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الکتریک سهم موهومی تابع دی 2 با رابطة زیر ،

 :]1[ شودداده می

9       
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 هایحالتترتیب بهj و  i، ماتریس دو قطبی M که در آن

 iE وام i تابع توزیع فرمی برای حالت if، نهاییو اولیه 

انتگرال در محدودة  .است امi انرژی الکترون در حالت

 منطقة اول بریلوئن است.

های ماتریس گذار قطبی، که درایهدو عناصر گشتاور

های نوار ظرفیت مستقیم میان حالت ru vk  به نوار

رسانش  ruck،ندشویمزیر بیان  صورتبه هستند 

]1[: 

1   .c ck kM k u u   

که درآن 


میدان  ةکنندانیبپتانسیل برداری است که، 

انرژی متناظر با گذار برابر الکتریکی است. 

  vkckcv EEk   است. سهم حقیقی تابع

 از سهمتوان را می بسامدالکتریک وابسته به دی

ت دسکرونیگ به-موهومی با استفاده از رابطة کرامرز

 .]7[آورد

4 
 

 2

1 2 20

2
1 P d

  
  

  

  
 

  

ه ب ،کندبر مقدار انتگرال کوشی دلالت می pدر آن  که

این معنی که باید مقدار اصلی انتگرال در نقاط 

دانستن هر دو سهم موهومی و حقیقی  محاسبه شود.

پتیکی برای توابع ا بسامدالکتریک وابسته به تابع دی

مانند ضریب شکست و ضریب خاموشی ضروری 

اورتورومبیک هیچ کدام از  که درفاز آنجا از است.

هم برابر نیستند یعنیهای تانسور بامؤلفه

zzyyxx    .هر سه مؤلفه باید محاسبه شوند 

کنیم، سهم موهومی مشاهده می 7شکلگونه که از همان

ولت دارای تغییرات آرام الکترون 1/9تا قبل از انرژی

رژی است که انهای کم است که ناشی از جذب فوتون

 1/9شود اما بعد ازنواری میمنجر به گذارهای درون

ناگهانی افزایش صورت ولت سهم موهومی بهالکترون

آن  دنبالاست که بهیابد که این امر بیانگر جذبی می

 انرژی لازم برای E دهد.ری رخ مینواگذارهای میان 

اف گدهد که بیانگر عبور از گاف اپتیکی را نشان می

ترتیب، های بعدی بهقله اپتیکی است و نقاط متناظر با

گذارهای احتمالی بعدی را نشان  انرژی موردنیاز برای

 گاف اپتیکی این سیستم با استفاده از تقریب دهند.می

 4/9 ساختاری اورتورومبیک در فاز چگالی موضعی

ولت است که با مقدار گاف نواری ترکیب در الکترون

 .خوانی خوبی دارداین فاز ساختاری هم

 

الکتریک فار ساختاری . سهم موهومی تابع دی7شکل

 .اورتورومبیک

 ضریب شکست و خاموشی
ضریب خاموشی برای یک مادة ویژه، معیاری از    

میزان جذب پرتو الکترومغناطیس توسط آن ماده است. 

ر آسانی عبوبه پرتو الکترومغناطیس از درون مادهاگر 

کند، ماده ضریب خاموشی پایینی دارد. برعکس اگر 

دارای ضریب سختی درون ماده نفوذ کند، پرتو به

های موضعی ضریب ست. بیشینها خاموشی بالا

خاموشی  k  حقیقی تابع  سهممتناظر با صفرهای
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) شکست الکتریک است. ضریبدی )n   به

 .]1[ شودهای اتمی میکروسکوپی مربوط میکنشبرهم
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 3شکلالکتریک، در سهم حقیقی تابع دی 8شکلدر 

ب منحنی ضری 31شکلشکست و در منحنی ضریب

ها شکلاین به خاموشی رسم شده است. با نگاهی 

ک الکتریتوان به تشابه نتایج حاصل از تابع دیمی

صورت که ضریب شکست رفتاری مشابه اینبرد. بهپی

و ضریب خاموشی رفتاری مانند سهم  با سهم حقیقی

که  ،دهندالکتریک از خود نشان میموهومی تابع دی

جه به روابطی که این کمیات از آنها البته این امر باتو

 کنند، دور از انتظار نبود. پیروی می

 
ساختاری  زالکتریک فا. سهم حقیقی تابع دی8شکل

 .اورتورومبیک

 
 .ساختاری اورتورومبیک. ضریب شکست فاز 3شکل

 
 .فاز ساختاری اورتورومبیکخاموشی . ضریب 31شکل

جر در انرژی صفر من کیالکتریدجذر سهم حقیقی تابع 

 .شودیمبه ضریب شکست استاتیک 

7    1
0n


  

نتایج محاسبة ضریب شکست استاتیک، با  9در جدول

است.  دهشارائهالکتریک استفاده از سهم حقیقی تابع دی

برای  هآمددستبههای نتایج تجربی برای مقایسه با داده

ن که بتوان با آ ،فاز ساختاری اورتورومبیک وجود ندارد

 .مقایسه نمود

 . ضریب شکست استاتیک در فاز ساختاری اورتورومبیک9جدول
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 ضریب بازتاب و جذب
 Rیکی از پارامترهای مهم اپتیکی ضریب انعکاس    

است که انرژی انعکاس یافته از قسمت فصل مشترک 
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از آن  یکند و با رابطة زیر که بخشجامد را توصیف می

 .]3و8[ گرددضریب شکست است محاسبه می
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بسته به فوتون فرودی است. در ضریب انعکاس وا

ضریب بازتاب وضریب جذب نشان  39و 33هایشکل

 اند.داده شده

 
 .ضریب بازتاب فاز ساختاری اورتورومبیکنمایش . 33شکل

 

 
 .ضریب جذب فاز ساختاری اورتورومبیک نمایش .39شکل

ترکیب در هر سه راستا  در فاز ساختاری اورتورومبیک

همین دلیل ضریب بازتابندگی در ناهمسانگرد است به

هر سه راستا نمایش داده شده است و ضریب بازتاب 

است. کمینة میزان x و y بیشتر از راستای  zدر راستای 

 پس عکس موارد ذکر بازتابندگی بیانگر جذب است،

شده برای ضریب بازتاب، برای ضریب جذب صادق 

 .است

 ریب اتلافض

های مهم برای بررسی ضریب اتلاف یکی از کمیت   

میکروسکوپی و ماکروسکوپی جامدات  هایویژگی

در  Eباشد. این تابع متناسب با احتمال اتلاف انرژی می

واحد طول برای الکترون در حال عبور از محیط است. 

عنوان قلة ضریب اتلاف به شکلشاخص قله در 

های شود که بیانگر برانگیختگیمی پلاسمونی شناخته

ی در حال عبور است. در هاالکترونحجمی چگالی بار 

یک بلور امکان حضور چند قلة پلاسمونی وجود دارد، 

 آن متناظر با پلاسمون حجمی است ومقدار بیشینة 

جود و شود.پلاسما نامیده می بسامد منطبق با آن بسامد

ن دور از انتظار های پلاسمونی در این نقاط، چنداقله

های موهومی و حقیقی سهمنیست، زیرا در این نقاط 

الکتریک بسیار کوچک هستند، بنابراین در این تابع دی

های مربوط به تابع اتلاف انرژی ها منحنیانرژی

هایی مواجه خواهند شد. رابطة بین تابع الکترون با قله

 زیر است صورتبهو تابع اتلاف انرژی  کیالکترید

]1[. 
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1 2
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هم که تابع اتلاف انرژی با س گر این استاین رابطه بیان

 به این ،نسبت عکس دارد کیالکتریدموهومی تابع 

، دباشیمیی که تابع اتلاف دارای قله هابازهمعنا که در 

یار مقادیر بس کیالکتریدسهم حقیقی و موهومی تابع 

 .کوچکی دارند
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 .تابع اتلاف انرژی فازساختاری اورتورومبیک. 31شکل

ن اتابع اتلاف برای هر این فاز ساختاری نش 31در شکل

انرژی پلاسمون  ،شکلبا توجه به این  داده شده است.

ولت است. بنابر الکترون 8/34حجمی موردنظر برابر 

اطلاعات موجود تاکنون دادة تجربی وجود نداشته که 

ا نتایج ام ،آمده را با آن مقایسه کرد دستبتوان نتیجة به

با مفاهیم اولیه سازگاری دارد، چرا که در  آمدهدستبه

ک الکتریهای حقیقی و موهومی تابع دیاین انرژی سهم

 بسیار ناچیز هستند.

 یریگجهینت
های الکترونی و اپتیکی سدیم در این مقاله ویژگی   

امواج تخت تقویت  ، با استفاده از روشS2Na سولفید

در چارچوب نظریة تابعی  شدة خطی با پتانسیل کامل

 ساختار نواری بیانگر شکلاست.  چگالی بررسی شده

. باشندوجود یک گاف نواری مستقیم در ترکیب می

 آمده از سهم موهومی تابع دستاپتیکی به گاف

 آمده از منحنی ساختاردست الکتریک با نتایج بهدی

های سهم موهومی شکلجه به دارد. باتو نواری مطابقت

 1/1 ةشود در بازالکتریک مشاهده میتابع دی

است که معادل مقدار  قلهولت، منحنی دارای الکترون

های جذب و ضریب خاموشی است و در منحنی بیشینه

یک که الکترسهم حقیقی تابع دی شکل ةبزرگترین قل

های رژیانترین بازتاب و شکست است در بیانگر بیش

در فاز  شود.ولت مشاهده میالکترون 1/4نزدیک به 

ازای تورومبیک بلور ناهمسانگرد است بهساختاری اور

ذب ج راستایی که ثابت شبکه کوچکتر است مقدار

 آمد.دست بیشتر و مقدار شکست کمتر به

 گزاریسپاس
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Abstract 

In this paper, the electronic and optical properties of Na2S in the orthorhombic structural phase 

have been investigated. Calculations were performed by using wien2k package which is based on 

density functional theory and FP-LAPW method. The results of band structure show that band 

gap is about 2.405eV. The orbitals of S and N atoms have the most contribution in valance and 

conduction band, respectively. The optical properties such as the dielectric function, refractive 

index, extinction coefficient, absorption coefficient and Energy Loss function have been 

calculated. The maximum of imaginary part of the dielectric function occurs in 5.5 eV and this 

point shows the maximum of absorption and extinctions. On the other hand, the maximum of the 

real part of dielectric function occurs in 5.4 eV and this point shows the maximum of reflectance 

and energy refractive. The results are in good agreement with other available data. 

Key Words: Band gap, Extinction index, Energy loss function, Density functional theory, Na2S 
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