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 متیل  هالید آلی هايخواص الکترونیکی و نوري پروسکایت ۀمطالع

  و کلرید برمیدسرب یدید،  و فورمامیدینیوم آمونیوم
  3، محمد حسین حکمت شعار،2،1، سعید شجاعی1علی مهدیزاده

  پلاسما، دانشکده فیزیک ، دانشگاه تبریز، تبریز، ایرانگروه فوتونیک و فناوري 1
 پژوهشکده فیزیک کاربردي و ستاره شناسی، دانشگاه تبریز، تبریز، ایران2

  گروه فیزیک، دانشکده علوم، دانشگاه صنعتی سهند، تبریز، ایران3
 

 05/04/1398 پذیرش:         24/02/1398 ویرایش نهایی:       24/05/1396دریافت: 

  چکیده
فاز مکعبی، (سنتز شده در دماي اتاق)، براي ساختارهاي متیل  هاي آلی، دردر این مقاله خواص الکترونیکی و نوري پروسکایت

 quantum espressoتابعی چگال و با استفاده از نرم افزار  ۀبراساس نظری و کلرید برمیدآمونیوم و فورمامیدینیوم سرب یدید، 

مورد  GGAو تقریب  PBEهایی با تابع پتانسیلالکترون ولت و شبه 408 1ي جنبشی قطعژاست. انر گرفتهمورد مطالعه قرار 
ت، ضریب طیف جذبی، رسانندگی اپتیکی، ضریب شکس ، ثابت شبکه، ساختار الکترونیکی،استفاده قرار گرفته است. در این راستا

 ایت و چگالی الکترونی،نهالکتریک با فرکانس بیاستاتیکی، تابع ديالکتریک الکترونی، ثابت دي ۀبازتاب، طیف انرژي از دست رفت
به نظرگرفتن تزویج اسپین مدار محاس براي مواد ذکر شده با درهاي الکترونی جزئی ، چگالی حالتکل یالکترون يهاحالت یچگال
الکترون ولت  6/1 ترتیب ازتغییر نوارممنوعه بهبروم و کلر شاهد ها در پروسکایت متیل آمونیوم، از ید بهاند. با تغییر هالوژنشده

هاي الکترون ولت (فرابنفش) بودیم. همچنین با بررسی چگالی حالات جزئی مشاهده کردیم که ویژگی 2/3(فروسرخ نزدیک) به 
بروم و کلر است. محاسبات انجام گرفته  ،ید 3P ,4P,5Pترتیب اتم سرب و به 6Pهاي اوربیتالها وابسته بهنمونه ۀالکترونی هم

کلر کاهش  الکتریک با تغییر هالیدها از ید به بروم ویت دينهاالکتریک نیز نشان داد که ثابت استاتیک و فرکانس بیبراي تابع دي
  هاي تجربی منتشر شده اخیر هستند.مده در توافق بسیار خوبی با دادهآدست ههاي بیابد. تمامی دادهمی

الکترونالکتریک، جذب، چگالی حالات تابعی چگالی، پروسکایت هالید آلی، تابع دي ۀنظری واژگان:کلید
  

  مقدمه
هالید آلی پتانسیل بالایی را براي مواد پروسکایت    

استفاده در ادوات اپتو الکترونیکی دارا هستند و طی 
 1 [اندگرفتههاي اخیر مورد توجه بسیاري قرار سال

 هايرسانا وقتی در سلولعنوان یک نیماین مواد به].
 2یلتوان تبد شوند داراي بازدةکار برده میخورشیدي به

                                                        
مسئول: یسندةنو s_shojaei@tabrizu.ac.ir  

1 Ecutoff 
2 PCE 

 مواد داراي طیف جذبی . این]2[ باشندبالایی می
همین باشند، بهمی مرئی و مادون قرمز نزدیک محدودة

عریض و تنظیم  ۀعلت دارا بودن نوار ممنوعدلیل و به
کردن هالیدها) در لیزرها و پذیر (با ترکیب

. ]3[ شکارسازهاي نوري کاربرد وسیعی دارندآ
سنتز در  ارزان بودن و ها واملح پذیري بالايتحرك

هاي هالید هاي پروسکایتپایین از دیگر مزیتدماهاي 

mailto:s_shojaei@tabrizu.ac.ir
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 3ABX فرمول کلی. این مواد داراي ]4[ باشدمی آلی
)3CH-متیل آمونیوم(کاتیون آلی  A، که ]5[ باشدمی

+)3NH فورمامیدینیوم  و+
2)2CH(NH(  وB کاتیون ،

 ,Cl, -Br, -I-هاي ها هم هالوژنXو  )Pb+2(فلزي 
مولکولی دو ساختار مورد شکل یک ساختار  باشند.می

  دهد.بحث در این مقاله را نشان می

  
 و کلرید برمیدمتیل آمونیوم سرب یدید،  :الف .1شکل

)3(MAPbX و کلرید برمیدیدید،  : فورمامیدینیوم سربب  
)3(FAPbX 

  نتایج و بحث
  هاي ساختار نواريویژگی

ساختار نواري براي فاز مکعبی با در نظر گرفتن    
جفت شدگی و بدون  1مدار-جفت شدگی اسپین

براي دو ساختار متیل آمونیوم  2در شکل مدار-اسپین
سرب یدید و فورمامیدینیوم سرب یدید نشان داده شده 

براي تمامی ساختارها  1طور کامل در جدولاست و به
تقالات حالت ان 2شکلگزارش شده است. با توجه به

را   Rو Mوضوح یک گاف مستقیم در نقاط پایه به
مستقیم بودن گاف یک ویژگی دهد. طبیعت نشان می

نورتابی  و 2ثیرگذار براي جذب، رسانندگی الکتریکیأت
ممنوعه بدون در نظر  با تحلیل نوار است. 3الکتریکی

که نوار  مشخص شد،مدار -شدگی اسپینجفتگرفتن 
رسانش در هر شش ساختار متیل آمونیوم و 

ترتیب داراي انحطاط ، بهبرمیدفورمامیدینیوم یدید، 
گانه هستند و در حالت در نظر گانه و دوسه نواري

                                                        
1 SOC 
2 Photoconductivity 

ۀ این انحطاط نواري در دو نقط SOCکنش گرفتن برهم
R وM وضوح دیده به 2باشد که در شکلدوگانه می

ده ذکر ش ۀمستقیم در این دو نقطشود. با وجود گاف می
فاز  آلی درها در مواد پروسکایت بیشترین انتقال حامل

 2. در شکل]6[ پذیردانجام می مکعبی از این دو نقطه
هاي سیاه نشان داده شده است. این انتقالات با دایره

گردد، در ساختار مشاهده می 1طور که در جدولهمان
و  با تغییر ید به بروم متیل آمونیوم و فورمامیدینیوم

به  الکترون ولت 6/1ترتیب از سپس کلر میزان گاف به
 01/2الکترون ولت به  26/1الکترون ولت و از  4/2

 یابد، همچنین ثابت شبکه ازولت افزایش میالکترون

یابد، که تغییر می آنگستروم 71/5به  آنگستروم 34/6
 است.، داراي تفاوت اندکی ]7[ حالت تجربینسبت به

غییرات اینکه تتوان چنین نتیجه گرفت که با توجه بهمی
ترتیب براي ید، بروم و کلر ها، که بهشعاع یونی هالوژن

باشد، در واقع ید می آنگستروم 67/1، 82/1، 06/2
داراي شعاع  علت وجود شعاع یونی زیادتر متعاقباً به

باشد، پس در نتیجه نوار ظرفیت اندرکنشی زیادي می
شود و این هاي بالاتر انتقال داده میسمت انرژيبه

موجب کاهش باند گپ در این ساختار نسبت به 
باشد. و کلرید می برمیدساختار 

3 Electroluminescence 
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در  با( دیدیسرب  ومینیدیفورمام يساختار نوار :ب ،)مدار-جفت شدگی اسپیندر نظر گرفتن  بدون( دیدیسرب  ومینیدیفورمام يساختار نوار :الف .2شکل
 لیمت يوارساختار ن :ت، )مدار-شدگی اسپینجفتدر نظر گرفتن  (بدون دیدیسرب  ومینموا لیمت يساختار نوار :پ ،)مدار-جفت شدگی اسپیننظر گرفتن 

  .)مدار-جفت شدگی اسپین(با در نظر گرفتن  دیدیسرب  ومینموا

مدار و ثابت شبکه (تجربی و تئوري)-اسپینشدگی مدار و بدون جفت-محاسبۀ ساختار نواري (جفت شدگی اسپین .1جدول
  

  
  
  
  
  

هاي الکترونیکی کاتیون آلی و ویژگی
  6PbXاندرکنش آن با چند وجهی 

چگالی الکترونی در صفحات مختلف ۀ با محاسب   
مشاهده شد، که هیچ پیوند کوالانسی بین کاتیون آلی و 

. در واقع کاتیون 3وجود ندارد شکل 6PbXچند وجهی 
نیروي ضعیف واندروالسی در مرکز فاز مکعبی آلی با 

این ساختار پروسکایت هالید آلی قرار گرفته است و به
راحتی در جهات مختلف تواند بهعلت کاتیون آلی می

  . ذکر این ]8[در مرکز فاز مکعبی چرخش داشته باشد 
  

  
  
  
  
  
  
  

هاي متیل آمونیوم و نکته الزامی است که کاتیون
توانند در یک جهت خاص بدون فورمامیدینیوم نمی

کاهش تقارن دستگاه داراي موقعیت ثابتی شوند، که این 
ها در اندرکنش کاتیون آلی و چند وجهی نظمیبی

6PbX شودوضوح دیده مینیز به 4در شکل 

(X=I,Br,Cl). مشاهده  3طور که از شکلهمان
 3CHبیشتر از  3NHعلت اینکه شعاع یونی شود، بهمی
باشد، اثرات اندرکنشی آن با چند وجهی معدنی می

6PbX .توجه شود که اثرات اندرکنشی  بیشتر است
کاتیون آلی با چند وجهی معدنی در صفحات مختلف 

وضوح نشان به 4طور که در شکلهمان متفاوت است.

Band Gap (ev)  Lattice Parameter 
(A ˚)  

Hybrid Organic 
Perovskite 

(HOP)  
soc cal.  exp.  Cal.  Exp.  Cal.    

593/0  60/1  614/1  33/6  35/6  3MAPbI  

976/0  42/2  077/2  95/5  976/5  3MAPbBr  

386/1  16/3  511/2  66/5  71/5  3MAPbCl  

135/0  ------  264/1  36/6  40/6  3FAPbI  

486/0  ------  665/1  99/5  05/6  3FAPbBr  

942/0  -------  019/2  60/5  69/5  3FAPbCl  
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نظمی در داده شده است، وجود کاتیون آلی موجب بی
 نظمیبر بیشود و این خود دلیلی طول پیوندها می

م هاي هالید آلی متیل امونیودستگاه مکعبی پروسکایت
باشد و دستگاه مکعبی پروسکایت و فورمامیدینیوم می

مکعبی یک دستگاه شبهسازي بههالید آلی را بعد از بهینه
  کندتبدیل می

) و DOS(هاي الکترونی کل چگالی حالت
  )PDOS(هاي الکترونی جزئی چگالی حالت

براي هر شش ساختار  1حالات الکترونی کلچگالی    
و  برمیدمتیل آمونیوم و فورمامیدینیوم سرب یدید، 

نشان داده شده  5کلرید را محاسبه شدند. نتایج در شکل
الات حاست. با بررسی این نتایج مشاهده شد، که تراکم 

ي متشکل از متیل هادر نزدیکی گاف براي ساختار
فورمامیدینیوم بیشتر ساختارهاي آمونیوم نسبت به

شود که یید ساختار نواري مشاهده میأباشد. در تمی
مونیوم و فورمامیدنیوم، آبراي هر دو نوع ساختار متیل 

د ها از یچگالی حالات در نوار ظرفیت با تغییر هالوژن
به بروم و کلر در انرژي انتقال قرمز پیدا کرده است. 

قسمت که در  SOCکنش برهمۀ همچنین با محاسب
نشان داده شده است، در این حالت چگالی ت 6شکل

حالات الکترونی نوار رسانش انتقال قرمز پیدا کرده 
ثیر زیاد این اتم أاست و دلیل آن وجود اتم سرب و ت

در رسانندگی و نوار رسانش در دستگاه پروسکایت 
باشد، که باعث کاهش اندازه نوار ممنوعه هالید می

هاي هر یک از نکه اوربیتالآشود. براي دانستن می
ها چقدر در نوار رسانش دهنده ساختارهاي تشکیلاتم

 2و ظرفیت سهم دارند چگالی حالات الکترونی جزئی
 6ش ساختار محاسبه شدند، که در شکلرا براي هر ش

                                                        
1 Density of States 
2 Partial Density of States 

ا در حالت ب برمیدبراي ساختار فورمامیدینیوم سرب 
و بدون در نظر گرفتن آن  مدار-جفت شدگی اسپین

هاي با بررسی چگالی حالت نشان داده شده است.
د، وشها مشاهده میالکترونی جزئی براي تمامی ساختار

ترتیب از طور عمده بهبه 3ترین نوار ظرفیتکه بالا
ید، بروم  3p,4p,5p هاي پیوندي و ضد پیوندياوربیتال
نوار  تریناتم سرب تشکیل یافته و پایین 6s و کلر و
اتم سرب که یک  6Pه از اوربیتال طور عمدبه 4رسانش

ها را دارد، هالوژنp هاي پیوند ضعیف با اوربیتال
هاي تشکیل شده است. با بررسی چگالی حالت

هاي آلی متیل آمونیوم و الکترونی جزئی براي کاتیون
اي در نوار فورمامیدینیوم مشاهده شد، که نقش عمده

برانی جنند فقط یک نقش کرسانش و ظرفیت ایفا نمی
  .]9[ براي نوار ظرفیت را دارا هستند

3 VBM 
4 CBM 
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فورمامیدینیوم، که  :متیل آمونیوم ب :الفساختارهاي، براي  6PbXوجهی لکول آلی و چند ومچگالی الکترونی در صفحات مختلف نسبت به ۀمحاسب .3شکل

 .باشدلکول آلی با یک نیروي ضعیف در اندرکنش با هالیدها میوها وجود ندارد و ملکول آلی و هالیدودهد که هیچ پیوند کوالانسی بین موضوح نشان میبه

 

هاي می در زنجیرهظنباعث کاهش تقارن کل دستگاه و بی 6PbX یوم و فورمامیدینیوم با چند وجهیلکول آلی متیل آمونواندرکنش ضعیف ما بین م .4شکل
6PbX 6نظمی در چند وجهی وضوح این بیشده است، که بهPbX شوددیده می )X=I, Br, Cl.(
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براي ساختارهاي، الف: متیل آمونیوم سرب یدید، برمید و کلرید ب: فورمامیدینیوم سرب یدید، برمید و  )DOS(هاي الکترونی کل چگالی حالت .5شکل
 .کلرید

-شدگی اسپینجفتو بدون در نظر گرفتن  مدار-شدگی اسپینجفت(با در نظر گرفتن  برمیدچگالی حالات جزئی براي ساختار فورمامیدینیوم سرب  .6شکل 
ثبت مچگالی حالات جزئی کاتیون یک بار  :پت جزئی انیون یک بار منفی بروم، چگالی حالا :سرب، ب لی حالات جزئی کاتیون دوبار مثبتچگا: )، الفمدار

 .برمیدمجموع چگالی حالات جزئی ساختار متیل آمونیوم سرب  :فورمامیدینیوم، ت
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  کیالکتريتابع د
دست  قسمت موهومی و حقیقی و طیف انرژي از   

ه محاسبه براي هر شش ساختار ذکر شد 5رفته الکترونی
نشان  2الف و جدول8الف و 7شد، که نتایج در شکل

داده شده است. مشاهدات نشان داد که با تغییر 
ها با بروم و سپس کلر در ساختارها از ید بههالوژن

ا کاهش ب الکتریک و متقابلاً کاهش ثابت استاتیک دي
نهایت مواجه هاي بیالکتریک در فرکانسثابت دي

اهش کشوند. این نتیجه دلالت براین نکته دارد که می
نهایت باعث هاي بیدر فرکانس الکتریکديثابت 

شود یمد موا نیدر ا یتونیاکسا پیوندي افزایش انرژي
خوانی خوبی دارد. که با نتایج تجربی گزارش شده هم

زایش روم و کلر با افطور کلی با تغییر هالوژن ید به ببه
. براي ]10[شویم انرژي پیوندي اکسایتونی مواجه می

زیر استفاده  ۀالکتریک از رابطدي وردن تابعآدست هب
  :]11[ شودمی

(߱)ߝ       =
ଵ଺గ
ఆேೖ

∑ |ఝೖೡ|௩ො|ఝೖ೎|మ

(ாೖ೎ିாೖೡ)మ(ாೖ೎ିாೖೡିఠି௜ƞ)௞,௩,௖  1                  

௞ܰ  ොݒاول بریلوئن و ۀها در منطقKpointتعداد   
یک ضریب مناسب براي  ƞعملگر سرعت و 

هاي اشغال نشده حالتترتیب براي به v,cشدگی و پهن
ۀ طیف انرژي از براي محاسب .باشندو اشغال شده می

 گیریم: بهره می 2ۀاز رابط دست رفته الکترون

௠௠ܫ                                       2 ቄ ଵ
ఌ(ఠ)

ቅ =
ఌ೔

ఌೝమାఌ೔మ
  

௜ߝالکتریک و تابع دي  (߱)ߝکه در این رابطه  ௥ߝ  و 
ریک الکتحقیقی تابع ديترتیب قسمت موهومی و به

را  الکتریکهستند. براي اینکه متوجه شویم تابع دي

                                                        
5 Electron Energy Loss Spectrum 

را در محور موهومی  دقیق محاسبه کردیم، این تابع
 3فرمولفرکانس با استفاده از تبدیلات لاندون با توجه به

  .]12[ محاسبه کردیم

: ∫ ఠ ,ఌ೔(ఠ ,)
ఠ,మାఠమ ݀߱

,ஶ
଴ (߱݅)ߝ  = 1 + ଶ

గ
 3               

نتایج این محاسبات براي هر شش ساختار متیل آمونیوم 
و کلرید در  برمیدو فورمامیدینیوم سرب یدید، 

قسمت ب نشان داده شده است. با توجه به8شکل
شود الف، مشاهده می7موهومی تابع دي الکتریک شکل

که اولین پیک در این طیف مربوط به اولین گذر و گاف 
 اي که اولیندر نقطه باشد. در واقع درستاپتیکی می

پیک طیف موهومی اتفاق افتاده انتظار اولین طول موج 
  .اولین پیک در طیف جذبی را داریمجذب شده و 

 خواص اپتیکی

تانسور  6گرین وود-فرمول کوبواز ما با استفاده    
محاسبه کردیم  4ۀپذیرفتاري الکتریکی را مطابق با رابط

، و از روي این مشخصه ضریب جذب و قسمت ]13[
 Optical)حقیقی و موهومی رسانندگی اپتیکی 

Conductivity) ]14[براي طیفی از 6و5، را (روابط (
همچنین ، وردیمآدست ههاي مختلف بانرژي

هاي از قبیل ضریب شکست و ضریب بازتاب ویژگی
هاي مختلف براساس محاسبات را براي طیفی از انرژي

براي هر شش ساختار  ،)8و7الکتریک (روابطديتابع 
 و برمیدفورمامیدینیوم و متیل آمونیوم سرب یدید، 

، که نتایج آن در ]15[ شدندکلرید محاسبه 
  .نشان داده شده است) 10و9(شکل

6 Kubo-Greenwood 
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௜ܺ௝(߱) =

 − ௘మħర

௠మఌ°௩ఠమ∑
௙(ா೘)ି௙(ா೙)

ா೘೙ିħఠି௜௰
௡௠௜ߨ ௠௡ߨ

௝
௡௠  4          

          

ام این بخش از ماتریس دوقطبی بین  ௡௠ iߨ 4ۀدر رابط
  fپهن شدگی Γ حجم ساختار، vاست،  m و nحالت 

  تابع فرمی است.

α(ω) =
(߱)ܺ°ߝܸ 5                                              

(߱)ߪ =
                                     6    (߱)ܺ°ߝ߱݅− 

݊(߱) = ටோ௘ఌ(ఠ)ାඥோ௘మఌ(ఠ)ାூ௠మఌ(ఠ)
ଶ

 
7                   

ܴ(࣓) =
(ଵି௡)మା௞(ఠ)మ

(ଵା௡)మା௞(ఠ)మ
8                                          

 2ب وپ) و جدول الف، 9،10شکل (بهبا توجه 
شود که در طیف جذبی، براي اولین طول مشاهده می

موج جذب شده در ساختارهاي فورمامیدینیوم یک 
نسبت به ساختارهاي متیل آمونیوم وجود  7انتقال قرمز

ها در دو ساختار آلی دارد، همچنین با تغییر هالوژن
را  NIRتوان کل طیف مرئی و مادون قرمز نزدیک می

  پوشش داد.

 

                                                        
7 Red Shifted 
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و  رمیدبالکتریک براي ساختارهاي متیل آمونیوم و فورمامیدینیوم سرب یدید، اولین طول موج جذب شده، ثابت استاتیک و فرکانس بینهایت تابع دي .2جدول
 .کلرید

ઽஶ(ࢋ࢚ࢉ) ઽ૙ (ࢋ࢚ࢉ)     α (nm) Hybrid Organic 
Perovskite 

(HOP) 
460/0  691/8  665  3MAPbI  

32/0  5/6  540  3MAPbBr  

17/0  12/5  420  3MAPbCl  

51/0  59/8  730  3FAPbI  

443/0  34/6  590  3FAPbBr  

42/0  73/4  480  3FAPbCl  

  
کتریک ب: الالکتریک، الف: ساختارهاي متیل آمونیوم و فورمامیدینیوم سرب یدید، برمید و کلرید، قسمت حقیقی تابع ديقسمت موهومی تابع دي .7شکل

 .ساختارهاي متیل آمونیوم و فورمامیدینیوم سرب یدید، برمید و کلرید

  
ر وطیف انرژي ازدست رفته الکترونی، الف: ساختارهاي متیل آمونیوم و فورمامیدینیوم سرب یدید، برمید و کلرید، تابع دي الکتریک بر روي مح .8شکل

 .I ,Br ,Clها برابر است با Xکه  3FAPbXب)  3MAPbX موهومی فرکانس. ب:
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نیوم و متیل آمو پ: برمیدمتیل آمونیوم و فورمامیدینیوم سرب  ب:متیل آمونیوم و فورمامیدینیوم سرب یدید  :طیف جذبی براي ساختارهاي، الف .9شکل
متیل آمونیوم و  :چ برمیدمتیل امونیوم و فورمامیدینیوم سرب  ث:متیل آمونیوم و فورمامیدینیوم سرب یدید  ت: فورمامیدینیوم سرب کلرید، ضریب شکست،

 رید.فورمامیدینیوم سرب کل
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یل آمونیوم و مت پ: برمیدمتیل آمونیوم و فورمامیدینیوم سرب  :متیل امونیوم و فورمامیدینیوم سرب یدید ب :ضریب شکست براي ساختارهاي، الف .10شکل

متیل آمونیوم و  :چ دبرمیمتیل امونیوم و فورمامیدینیوم سرب  ث:متیل آمونیوم و فورمامیدینیوم سرب یدید  ت: فورمامیدینیوم سرب کلرید، رسانندگی اپتیکی،
 .فورمامیدینیوم سرب کلرید
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  گیري نتیجه
در این مقاله براساس محاسبات تابعی چگال، با    

 ]quantum-espresso ]18-16 استفاده از نرم افزار
تحلیلی کامل و دقیق از خواص الکترونیکی و اپتیکی 

بر  دو دسته از مواد پروسکایت هالید آلی ارائه شد.
دست آمده که توافق خوبی با نتایج هاساس نتایج ب

شود که مواد اند معلوم میتجربی گزارش شده داشته
رساناي پروسکایت هالید آلی کاندیداي مناسبی براي نیم

ناهاي مرسوم در ادوات رساجایگزینی نیم
هاي اپتوالکترونیکی هستند. این مواد همچنین در سلول

و در  ]19[ 20%توان تبدیل بالاي  ةخورشیدي با بازد
LED نوید مواد ]20[ 9/4%بالاي  توان تبدیل ةبازدها با ،

رکیب دهند. همچنین با تبسیار پر کیفیت و پربازده را می
طیف توان بهی میراحتها در این مواد بهکردن هالوژن

مرئی و مادون قرمز نزدیک  جذبی دلخواه در محدودة
، یعنی در مواد متشکل از ید اولین ]21[ دست یافت

فروسرخ نزدیک ة طول موج جذب شده در محدود
ود شترکیب اضافه میباشد و هنگامی که بروم بهمی

اولین طول موج جذب شده به محدودة نور سبز حرکت 
اولین  م و یدترکیب برواضافه کردن کلر بهکند و با می

سمت طیف فرابنفش منتقل طول موج جذب شده به
ن تواها میشود در واقع با تغییر و ترکیب هالوژنمی

اندازه دلخواه رساند. توجه شود اندازه نوار ممنوعه را به
نش ککه با مطالعات نشان داد، در نظر گرفتن اثر برهم

شد در  باند ممنوعه اندازة کاهش مدار باعث-اسپین
اشد و چون بواقع این اثر بیشتر تحت تأثیر اتم سرب می

ر را در نوار رسانش دارا هست، ثیاتم سرب بیشترین تأ
همین دلیل کاهش اندازة نوار ممنوعه با انتقال به

 هاي کمتر است.انرژيترین نوار رسانش بهپایین
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