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Abstract 
In this paper by using first principle method we address the variation of bulk plasmon frequencies of 

diamond crystal underlying hydrostatic pressure in the rang 0-100 GPa. Further, optical properties such as 

reflectivity coefficient is also calculated. Based on electronic structure, density of transition probability and 

electron energy loss function results show that by increasing the pressure to 100 GPa, plasmon excitation 

shifts to higher energies about 4 eV in the near ultra-violet regime along with increasing the electronic band 

gap. That is while enhancing the pressure would reduce the plasmon lifetimes via the formation of electron-

hole pair. Our finding shows that the modulation of all optical features such as collective plasmonic 

excitations are possible by manipulation and control of dielectric function by external probes such as 

mechanical pressure.    

Keywords: Time Dependent Density Function Theory (TDDFT), Plasmon excitation, Full Width at Half 

Maximum (FWHM), Electron Energy Loss Function (EELS), Reflection constant, Diamond  
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  چکیده
اي ایجاد شده در بلور الماس تغییرات بسامدهاي پلاسمونی انبوهه بررسی رفتار وتابعی چگالی به ۀدر این مقاله با استفاده از نظری

این، خصوصیت اپتیکی دیگري نظیر برپردازیم. علاوهگیگا پاسکال می 100تا  0 ةتحت اعمال فشارهاي هیدرواستاتیک در باز
که با افزایش  دهندنشان میژي ساختار الکترونی، چگالی احتمال گذار و طیف افت انر شود. نتایجمیضریب بازتاب نیز محاسبه 

الکترون ولت 4تا حدود  جایی برانگیختگی پلاسمونیهگیگا پاسکال علاوه بر باز شدن گاف انرژي، جاب 100فشار هیدرواستاتیک تا 
ها لاسمونطول عمر پایداري پ ،افتد. این در حالی است که با افزایش فشاربنفش نزدیک اتفاق میفرا هاي بالاتر در محدودةبه انرژي
ماس از جمله هاي اپتیکی الویژگیتمام در تغییر  دهد کهیابد. این مطالعه نشان میحفره، کاهش می-تولید زوج الکتروناز طریق 

مکانیکی هاي خارجی نظیر فشار الکتریک توسط محركکاري و کنترل تابع ديهاي دسته جمعی پلاسمونی از طریق دستتابش
  باشد.   امکان پذیر می

الکترون، ضریب ه در نیم ارتفاع، تابع افت انرژي زمان، برانگیختگی پلاسمونی، پهناي قلتابعی چگالی وابسته به ۀنظری: واژگانکلید

  بازتاب، الماس

  مقدمه
هاي پلاسمونی که از نوسانات دسته برانگیختگی   

میدان الکتریکی هاي ظرفیت در پاسخ بهجمعی الکترون
]، پاسخ مواد به امواج 1[ یرندگاعمالی سرچشمه می

الکتریک ديالکترومغناطیس را از طریق اثر گذاري بر 
کنترل  ذاتی، خصوصیات انعکاسی و استتارکنندگی،

انرژي پلاسمون به چگالی  ]. از آنجایی که2[ کنندمی
تواند دارد، بنابراین میهاي ظرفیت بستگی الکترون

]. مطالعات 1،3[ ساختار الکترونی ماده باشداز ی نمایش

                                                
 مسئول ةسندینو: t.morshedloo@gmail.com 

 ۀ ارتباط بین انرژي پلاسمون مشخصۀزیادي در زمین
و شده ماده و مشخصات فیزیکی و مکانیکی انجام 

عنوان مثال نشان داده شده است که اعمال فشار بر به
مستقیمی بین انرژي  ۀداشته و رابطانرژي پلاسمون اثر 

]. علاوه بر 1[ ود داردوجیانگ مدول  پلاسمون و
 هاي تجربی گوناگونی در زمینۀي، آزمایشکارهاي نظر

 تغییر انرژي پلاسمون با دما و فشار انجام شده است
کنند که افزایش ی تأیید میهاي تجربگیري. اندازه]4[

دهد در انرژي پلاسمون مشخصه را کاهش می دما،
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افزایش انرژي حالی که تحت اعمال فشارهاي بالا، 
ت اصلی . عل]1،5[ پلاسمون گزارش شده است

تغییرات انرژي پلاسمون توسط دما و فشار، از طریق 
 باشدلکترون ظرفیت قابل توضیح میتغییر در چگالی ا

. بنابراین فهم اثر پارامترهاي فیزیکی روي انرژي ]1،5[
ساختار خصوصیات مربوط به ۀپلاسمون براي مطالع

انرژي ]. بررسی 1[ تواند مفید باشدالکترونی ماده می
هاي کاربردي مختلف علت زمینههمچنین بهپلاسمون 

 دستکاري نور همچون فوتوولتاییک توجه آن در عرصۀ
]. طیف سنجی 6[ خود جلب کرده استبسیاري را به

، توزیع انرژي EELSافت انرژي الکترونی یا 
هاي پراکنده شده حاصل از الکترون هايالکترون
صورت غیر الاستیک برخورد هدف بهکه به فرودي

گیري را اندازه انداند و انرژي خود را از دست دادهردهک
را  هاي پایین، خوددر انرژي انرژي اتلاف کند. اینمی
ي هاهاي دسته جمعی الکترونصورت برانگیختگیبه

]. 6[ دهدعبارتی پلاسمون نشان میو یا به ظرفیت ماده
همچنین سطح مقطع پرتوي الکترونی پراکنده شده در 

EELS الکتریک ديسمت موهومی عکس تابع با ق
طور مستقیم رابطه دارد و بنابراین براي بررسی به

بسیاري از خصوصیات الکترونی و اپتیکی ماده مناسب 
منظور ]. از این رو در این تحقیق به7،8،9[ باشدمی

انرژي پلاسمون از آن استفاده  دینامیک وۀ مطالع
   شود.می

هاي کربن ترین آلوتروپز معروفعنوان یکی االماس به
فشار  گونه و توانایی تحمل نارسانادلیل رفتار به

علت داشتن سختی زیاد، توجه استاتیکی بالا بههیدرو
] و 10[ خود جلب کرده استمحققین را به بسیاري از

مناسب جهت تولید طیف ۀ دلیل گاف بزرگش نمونبه
از طرفی ]. 6،11[ هاي پایین استپلاسمونی در انرژي

از آنجایی که خواص الکترونی مواد نظیر ساختار 
توان از طریق اعمال ها را میالکترونی و پیوند بین اتم

از این رو  ]،10ار هیدرواستاتیکی کنترل نمود [فش

و در نتیجه تغییر انرژي پلاسمونی الماس  بررسی
از  با اعمال فشارهاي بالا خواص الکترونی و اپتیکی آن

هاي بهره فرصتبسیار مفید و  تواندمی EELSطریق 
  ]. 6،10[ برداري بسیاري در اختیار تکنولوژي قرار دهد

ۀ تابعی چگالی وابسته نظری در این مقاله با استفاده از
خواص پلاسمونی و اپتیکی ۀ به مطالع TDDFTزمان به

شود و از طریق الماس تحت فشار پرداخته می
هاي انهسازي طیف افت انرژي الکترونی در تکشبیه

دست هپاشندگی پلاسمون ب ۀانتقالی مختلف، رابط
ها الکترونی و اپتیکی و تغییرات آن آید. سپس خواصمی

ترتیب شود. این تحقیق بهدر اثر اعمال فشار بررسی می
گردد. در بخش دوم جزئیات هاي ذیل ارائه میدر بخش

بخش سوم نتایج ارائه و روي محاسبات بیان و در 
گیرد. در پایان ث و استنتاج صورت میها بحیافته

  شود.گیري کلی بیان مینتیجه

  جزئیات محاسبه
تابعی  ۀمحاسبات اصول اولیه در چارچوب نظری   

کارگیري تقریب چگالی موضعی هو ب DFTچگالی 
LDA اساس رویۀتبادلی بر-عی همبستگیبراي تاب 

Perdew-Zunger  اسپرسو  کوآنتومتوسط کد(QE) 
پتانسیل ]. با وجود اینکه شبه12،13[ ودشانجام می

LDA مقدار تجربی تخمین  گاف نواري را کمتر از
با  EELS) ولی نتایج مربوط به طیف eV 3/4( زندمی

]. انرژي پلاسمون 6[ اي دارده توافق قابل ملاحظهتجرب
است  شده محاسبه نیز GGAبا تقریب  در فشار صفر

این  ولی] 4ارد [همخوانی د LDAکه تقریباً با نتایج 
بخشد. از آنجایی انرژي گاف را اندکی بهبود میتقریب 

باشد د توجه میکه در این مطالعه انرژي پلاسمون مور
مشخصات ساختاري از  LDAو از طرفی محاسبات 

قبیل پارامتر شبکه، یانگ مدول و ... را در تطابق بهتري 
انتخاب شده  LDAاز این رو روش  ،دهدبا تجربه می
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پارامتر تعادلی شبکه در ساختار بدون فشار از  ت.اس
طریق تغییر پارامتر شبکه با در صد کم حول مقدار 

) و واهلش سلول و در نهایت 02/0تجربی (تا حدود 
دست آوردن هرسم نمودار انرژي برحسب حجم و ب

تعادلی  ۀپارامتر شبکنمودار محاسبه شده است.  کمینۀ
انرژي دست آمد. هب 15/3 بعد از انجام محاسبات الماس

در نظر  Ry 60سازي تخت بعد از بهینه-قطع امواج
ز قبیل خصوصیات الکترونی ا در محاسبۀ گرفته شد.

و جزئی  DOSهاي کلی ساختار نواري، چگالی حالت
PDOS  و چگالی احتمال گذار از یک نوار به نوار دیگر

(JDOS)، اول بریلوئن  احیۀگیري روي نانتگرال
 k کارگیري شبکه نقاطهپک و ب-نخورستروش مبه

 1از طریق رابطۀ  JDOSشود.انجام می 24×24×24
  ]:14[ گرددمی محاسبه

1 JDOS(ω) =

			∑ ∑ ஐ

(٢π)٣
∫݀٣ ሬ݇⃗ ሬ⃗ܧ൫ߜ ,ᇲ −ᇲ∈ఢ௩

ሬ⃗ܧ , − ℏ߱൯[݂൫ܧሬ⃗ ,൯ − ݂൫ܧሬ⃗ ,ᇲ൯] 
  

Ω  ،حجم سلول شبکهn  و n'متعلق ترتیب به
Ekሬ⃗باشند. نوارهاي ظرفیت و هدایت میبه ,n مقادیر ویژه

fቀEkሬ⃗همیلتونین و  ,nቁ باشد. طیف تابع توزیع فرمی می
از طریق کد  EELSافت انرژي الکترون 

TURBOEELS کوآنتوماي از کد مجموعهکه زیر 
شود. این کد بر اساس اسپرسو است محاسبه می

براي تئوري تابعی  Liouville-Lanczosرهیافت 
سازي زمان خطی شده، جهت شبیهچگالی وابسته به

طیف افت انرژيِ الکترونی و طیف پراکندگی غیر 
ة ]. نحو7ده است [طراحی ش Xالاستیک پرتوي 

این صورت است که در افت انرژي الکترون بهۀ محاسب

ሬ݇⃗، یک الکترون با بردار موج EELآزمایش    انرژيو 

E = ℏ22

2m
ها و طور غیرالاستیک با الکترونبه 

طوري که بردار کند بههدف برخورد میۀ هاي نموننیو
ሬ݇⃗موج و انرژي الکترون به   = ሬ݇⃗  − Qሬሬ⃗  وE =

E − ℏ݀߱ کند. تغییر میQሬሬ⃗  وℏ݀߱ ترتیب به
هستند. مشتق مرتبۀ شده به نمونه  تکانه و انرژي منتقل

  دوم سطح مقطع برخورد عبارت است از:

2                                    ௗ2ఙ
ௗஐௗఠ

= S(Qሬሬ⃗ ,߱) 

S(Qሬሬ⃗که  ,ω)  (بر واحد حجم) فاکتور ساختار دینامیکی
   Aهدف است و  ۀنمون

3                                    A = (4 πe
ொ2 )2 2

ସగ2ℏ4



   

 ترتیب بار و جرم الکترون هستند.به mو  e. باشدمی

اتلاف، فاکتور ساختار -ۀ افت و خیزاساس نظریبر
را  سیستمبار  چگالیدینامیکی که افت و خیزهاي 

 قسمت موهومی پذیرفتاري چگالیبه کندتوصیف می

χ(Qሬሬ⃗ بار ,Q'ሬሬሬ⃗ ,ω)  را  انرژي اتلاف شود ومیمربوط
 دهد.توضیح می 4ۀتوسط رابط

4                 S൫ ሬܳ⃗ ,߱൯ = − ℏ
గ
Qሬሬ⃗)߯݉ܫ ,Qሬሬ⃗ ,߱)  

Qሬሬ⃗)߯هاي قطب ,Qሬሬ⃗ هاي پلاسمون مربوط به بسامد (߱,
اي هستند. در جامدهاي ذرههاي تکو برانگیختگی

، برحسب جمع مؤلفۀ غیر Qሬሬ⃗ اي، تکانۀ انتقال یافتۀدوره
قرار  (BZ)ول بریلوئن ا کاهشی که در داخل منطقۀ

شود بیان می Gሬሬ⃗و یک بردار شبکه وارون  qሬ⃗گیرد می
Qሬሬ⃗ =qሬ⃗ +Gሬሬ⃗ سطح مقطع برخورد اغلب برحسب وارون .

  شود:تعریف می 5 صورتبهالکتریک ديماتریس 
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5        ϵି1 ቀ⃗ݍ + Gሬሬ⃗ ݍ⃗, + Gᇱሬሬሬሬ⃗ ;߱ቁ = G,Gᇲߜ +
4π2

หሬ⃗ ାGሬሬ⃗ ห
2 χ ቀ⃗ݍ + Gሬሬ⃗ ݍ⃗, + Gᇱሬሬሬሬ⃗ ;߱ቁ 

و منفی وارون الکتریک ديتابع  ،يکه عناصر قطر
Lقسمت موهومی آن  = −Im[ϵ̂ିଵ(⃗ݍ,߱)]،   تابع

 صدق 6 ۀ. این تابع اتلاف در رابطشوداتلاف نامیده می
 کند.می

6         ∫ Imൣϵି1൫Qሬሬ⃗ ,߱൯൧߱݀߱ = − గ
2 ߱

2ஶ
0 

߱که  = ඥ4π݁2݊  nپلاسماي درود و  بسامد ⁄݉
]. اثرات میدان 7،8باشد [متوسط چگالی الکترون می

و اثرات میدان موضعی  (CLFEs)موضعی بلور 
توزیع که مربوط به  (XCLFs)همبستگی -تبادلی

طور دقیق در ]، به15،16[ چگالی بار ناهمسانگرد است
 بر شود. علاوهدر نظر گرفته می TURBOEELSکد 

qሬ⃗در حد ک الکتریدياین تابع  →  ω)	ϵ̂(0,یعنی  0
آید دست میهب 7ۀاز رابط Rمحاسبه و ضریب انعکاس 

]2 :[  

7                                        R = (ଵି)2ା2

(ଵା)2ା2   

  عبارتند از:  κو  nکه 

8                  κ = ቄ1
2 [(ϵ12 + ϵ22)

1
2 − ϵ1]ቅ

1
2   

݊و                     = ቄ1
2 [(ϵ12 + ϵ22)

1
2 + ϵ1]ቅ

1
2  

ی کاف ،هاي هیدرواستاتیک مختلففشارجهت اعمال 
صد مختلف در که پارامتر تعادلی شبکه را با دراست 

 GPaسه بعد کاهش داده تا بلور الماس تحت فشارهاي 
اصل از فشارهاي ح تولید شود. 100و  50، 30، 10

دست آمده هکاهش حجم با نتایج تجربی دسترس پذیر ب
]. در این 17،18[ سازگاري دارد Xاز پراش پرتو 

باشد، گذار فاز فشار اعمالی که رژیم خطی می ةمحدود
رخ نداده و تقارن ساختار الماسی حفظ ساختاري 

 EELS تغییرات تابع افت انرژي الکترون ].17[ شودمی

لماس تحت فشارهاي مختلف او خصوصیات اپتیکی 
  شود.بررسی می

  نتایج و بحث
س در فشارهاي مختلف ساختار نواري الکترونی الما   

ساختار اثر اعمال فشار، نمودار محاسبه و جهت بررسی 
در  100و  GPa 0 ،50فشارهاي نواري الکترونی براي 

در اثر اعمال فشار  نمایش داده شده است. 1شکل
سمت جایی نوارها بهبر جابههیدرواستاتیک علاوه 

دهد. هاي بالاتر، افزایش گاف نواري نیز رخ میانرژي
بعد از روي نمودار  ۀطور دقیق در مرحلاین افزایش به

پهناي . شودهاي الکترونی تعیین میحالتچگالی 
یابد. علت این نوارها نیز در اثر اعمال فشار، افزایش می

ها در اثر شانی اوربیتالتوان افزایش همپوتغییرات را می
کاهش حجم (افزایش فشار) و در نتیجه افزایش انرژي 

دلیل پایداري طور کلی بهبهها بیان کرد. جنبشی الکترون
در فشارهاي مورد مطالعه،  سیستمتقارن ساختار بلوري 

اتفاق نوارهاي الکترونی و شکل تقارن تغییري در 
همبسته هاي نمودار چگالی حالت 2. شکلافتدنمی

JDOS هاي چگالی حالت آن ۀو نمودار ضمیم
 دهد.الکترونی در فشارهاي مختلف را نمایش می

JDOS  که چگالی احتمال گذار در هر انرژي را نشان
طور مستقیم با گذارهاي بین نواري در ارتباط بهدهد می
 فشار الماس تحت JDOSاول نمودار  ۀباشد. قلمی

GPa 0  درeV 8/5 که این قله با اعمال دهد رخ می
طوري که شود بهجا میهاي بالاتر جابهفشار به انرژي

گیرد.میقرار  eV 19/6 در انرژي GPa 100در فشار 
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  در ضمیمه آن DOSهاي الکترونی و نمودار چگالی حالت JDOSته هاي همبسنمودار چگالی حالت .2شکل

توان در تغییر ساختار نوار جایی را میهبعلت این جا
طور که در الکترونی در اثر فشار جستجو کرد. همان

هاي ي مشاهده شد با افزایش فشار نوارساختار نوار
 شوندجا میهاي بالاتر جابهظرفیت و هدایت به انرژي

نمودار ضمیمه که چگالی  بر آن با توجه به وهو علا
هاي الکترونی را تحت فشارهاي مختلف نشان حالت

یابد، دهد، گاف انرژي با افزایش فشار افزایش میمی
بنابراین انرژي لازم براي گذار بین نواري افزایش 

در فشار صفر به  eV21/4یابد. گاف انرژي از می
eV63/4  در فشارGPa100 مقدار  یابد.می افزایش

 1بزرگی گاف نواري در فشارهاي مختلف در جدول
بهتر چگالی  ۀبراي مقایسجمع آوري شده است. 
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نمودارهاي هاي الکترونی در فشارهاي مختلف، حالت
هاي نوار ظرفیت در بالاترین نقطه بر هم چگالی حالت

  . اندمنطبق شده

و پهناي  (Energy Gap)مقدار بزرگی گاف نواري الکترونی  .1جدول
در  EELSبر مبناي نمودار  (FWHM)قله پلاسمونی در نیم ماکزیمم 

  فشارهاي مختلف

FWHM[eV]  Energy Gap[eV]   P[GPa]  
23/14  12/4  0  
38/14  26/4  10  
81/14  35/4  30  
96/14  45/4  50  
41/15  63/4  100  

  

جا کردن قله، ارتفاع ، اعمال فشار ضمن جابهJDOSدر 
از کاهش احتمال دهد که حاکی اهش میقله را نیز ک

باشد. با توجه گذار بین نواري با افزایش فشار می
در یک انرژي معین نسبت به بالاترین  DOSنمودار به

هاي نوار نوار ظرفیت اشغال شده، چگالی حالت ۀنقط
تواند یابد، این میهدایت با افزایش فشار کاهش می
فشار باشد.  زایشعلتی براي کاهش احتمال گذار با اف

اول را نشان ۀ که گذارهاي مرتب JDOSشروع قله اول 
دهد و رخ می eV 32/5، در  GPa٠دهد در فشار می

 GPa 100در فشار  eV 75/5با افزایش فشار به 
ϵ2رسد. بنابراین از آنجایی که می ∝

JDOS
ఠ2 باشد می

در فشار  eV 32/5]، جذب نور با انرژي کمتر از 19[
GPa دهد و با افزایش فشار آستانه انرژي رخ نمی ٠

یابد که با افزایش گاف الکترونی جذب، افزایش می
هاي جذب ناشی هاي بعدي، انرژيهمخوانی دارد. قله

دهند که با از گذارهاي بین نواري بعدي را نشان می
شوند. این جا میهاي بالاتر جابهافزایش فشار به انرژي

جایی ساختار نواري اي از جابهجایی، نتیجهجابه
 باشد. در نمودارهاي بالاتر میالکترونی به انرژي

JDOS هاي برانگیختگیۀ بررسی و محاسبتوان بهمی
اي بین نواري توسط تابش فوتون پرداخت. اما ذرهتک

، توزیع EELSطیف سنجی افت انرژي الکترونی 
هاي نة حاصل از الکتروپراکنده شدهاي انرژي الکترون

کنش صورت غیر الاستیک برهمفرودي که با هدف به
دهد اند را ارائه میکرده و انرژي خود را از دست داده

بررسی  سیستمو از طریق آن خواص اپتوالکتریک 
هاي پایین خود را شود. این تابع اتلاف در انرژيمی
ها یا صورت برانگیختگی دسته جمعی الکترونبه

عاتی در مورد امواج طولی چگالی پلاسمون نشان و اطلا
]. 10،20[ دهدبار با بردار موج محدود ارائه می

(بسامدهاي پلاسمون) الماس  EELSپراکندگی تابع 
هاي انتقالی حسب تکانهبر Im[ϵି1(q,߱)]−یعنی 

Γدر مسیر  −X  در فشارهاي مختلف از طریق محاسبۀ
اي دست آمده و نتایج براي فشارههبالکتریک ديتابع 

 ۀقل نمایش داده شده است. 3در شکل GPa 100و  0
 نی در شکل با فلش مشخص شده است.پلاسمو

اثر افزایش فشار، قله  شود درطور که مشاهده میهمان
بیشتري از  ةهاي بالاتر انتقال یافته و در گستربه انرژي

q دهد. از آنجایی که انتقال یافته) رخ می ۀ(تکان
چگالی  اد، انرژي پلاسمون بااساس مدل الکترون آزبر

بنابراین با  ]،10،20[ هاي بار متناسب استحامل
افزایش فشار در اثر کاهش حجم بلور، یک افزایش 

انرژي قله  شود و در نتیجهچگالی بار در بلور القاء می
 ]. علاوه بر تغییر انرژي قلۀ2[ یابدپلاسمون افزایش می

قله نیز تغییر یش فشار، پهناي پلاسمونی در اثر افزا
یابد. شود افزایش میمشاهده می طور کهکند و همانمی
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   . GPa 100و  0حسب انرژي هاي مختلف در فشار و بر Г-Xهاي مختلف در راستاي تقارنی qالماس براي  EELSتابع افت انرژي  .3شکل     

پلاسمونی، در  ۀجهت مشاهده و تعیین دقیق انرژي قل
 حسب انرژي برايرا بر EELS تابع 4نمودار شکل

تغییر انرژي ة رسم و نحو Åିଵ 01/0 = qانتقالی ۀتکان
شکل، نمایش  ۀحسب فشار در ضمیمپلاسمون بر ۀقل

پلاسمونی در  ۀپهناي قلپهنا یعنی نیمداده شده است. 
اساس این نمودار در فشارهاي بر (FWHM) بیشینه نیم

ت. ارائه شده اس 1گیري و در جدولمختلف اندازه
طور که بیان شد با افزایش فشار، انرژي پلاسمون همان

این  ولی در عین حال یابدو پهناي قله افزایش می
فرابنفش نزدیک باقی  ةها در محدودبرانگیختگی

مانند. این افزایش پهناي قله، دلالت بر کاهش طول می
را افزایش عمر پلاسمون دارد که علت آن

در اثر افزایش فشار  حفره-هاي الکترونبرانگیختگی
مربوط  EELS]. در نمودار 1،10،20[ اندپیشنهاد کرده

با  eV6/36اصلی در  به فشار صفر، علاوه بر قلۀ
و دو شانه  eV22دیگري در  ۀ، قلeV2/14پهناي نیم

در  شود.الکترون ولت مشاهده می 32و  28در 
با  eV2/33اصلی در  ۀقل هاي تجربیگیرياندازه

گزارش  eV22تر در کوچک ۀ] و قلeV13 ]4پهناي نیم
شدگی نتایج تجربی علت پهنشده است ولی دو شانه به

دو ]. 6[ شودتجربی مشاهده نمی EELSدر نمودار 
صورت نظري انرژي پلاسمون الماس مطالعه دیگر به

 ،اند. در مدل الکترون آزاددر فشار صفر را محاسبه کرده
با پتانسیل  DFT ۀو در محاسب eV5/8 انرژي پلاسمون

با  eV6/35انرژي پلاسمون  GGAکامل و تقریب 
ها ]. قله و شانه4دست آمده است [هب eV4/12پهناي نیم

جا هاي بالاتر جابهدر اثر افزایش فشار به انرژي
شود شوند و همچنین از شدت آنها کاسته میمی
این قله و دو شانه تقریباً  GPa100طوري که در فشار به

تابع  قیقی و موهومیروند. با داشتن قسمت حمی از بین
علاوه بر خصوصیت اپتوالکتریکی الکتریک، دي

EELS7ب اپتیکی بازتاب را طبق رابطۀتوان ضری، می 
نمودار ضریب بازتاب تحت  5محاسبه کرد. شکل

دهد و نمودار قسمت فشارهاي مختلف را نشان می
 0شار مربوط به فالکتریک ديحقیقی و موهومی تابع 

 شده است.  در آن ضمیمه گیگا پاسکال 100و 
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بازتاب اپتیکی کمی مشاهده  eV0-5انرژي ة در گستر
توجه کنیم متوجه الکتریک دياگر به ثابت  شود.می
صفر است  ϵ	Imمثبت و  Re ϵ، شویم در این فاصلهمی

باشد. در عبور نور در این ناحیه می ةکه نشان دهند
کمی افزایش  ϵ	Imو  ϵ	eV 5-10 ،Reانرژي  ۀفاصل
میرایی نور بیشتر شده و  ϵ	Imیابند. با افزایش می

بازتاب  طوري که در نموداریابد بهبازتاب افزایش می
، eV10شود. در نزدیکی اي مشاهده میدر این بازه شانه

Re	ϵ شود و صفر میIm	ϵ زند که حاکی از قله می
گذارهاي بین نواري و میرایی نور در ماده است. این 

کند که با قله ظاهر شده دلالت بر افزایش بازتاب نور می
خوانی دارد. انرژي همدر نمودار ضریب بازتاب در این 

سمت از مقدار منفی به ϵ	eV 10-40 ،Re ةر گسترد
دهد ولی در کند و همچنان بازتاب رخ میصفر میل می

سمت به ϵ	eV40 ،Imباشد. در حدود حال کاهش می
کوچک و از منفی به مثبت  ϵ	Reکند و صفر میل می

انگیختگی ة بردهد که نشان دهندتغییر علامت می
بازتاب کم  است و در نتیجه سیستمپلاسمون در 

از  ϵ	Re و مثبت شدن ϵ	Imشود. با صفر شدن می
کند که میزان بازتاب کاهش یافته و به صفر میل می

است. در اثر  UV ۀدر ناحی شفافیت نمونهة نشان دهند
، شکل و نحوة رفتار GPa 100اعمال فشار تا 

چندان تغییر  ϵ	Imو  ϵ	Reنمودارهاي مربوط به 
هاي بالاتر سمت انرژيی بهها کمکنند و فقط قلهنمی
جایی جزئی نمودار شوند و باعث جابهجا میجابه

این شود. هاي بالاتر میسمت انرژيبازتاب به
جایی ناشی از تغییر ساختار نوار الکترونی در اثر جابه

باشد که منجر به گذار بین نواري و اعمال فشار می
 هاي بالاترهاي پلاسمونی در انرژيبرانگیختگی

ضریب بازتاب به تابع  8و  7شود. براساس روابط می
بیشینه شود  ϵ	Imالکتریک بستگی دارد و هرگاه دي

 دهد،چون بیشترین میزان میرایی موج در ماده رخ می
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  .در ضمیمه شکل GPa 100و  0الماس در فشار ک الکتریدينمودار ضریب بازتاب تحت فشارهاي مختلف و نمودار قسمت حقیقی و موهومی تابع  .5شکل

طور که همان رسد.مقدار حداکثري خود میبازتاب به
هاي قبل بیان شد، افزایش فشار باعث در قسمت

جایی ساختار نوارهاي الکترونی و همچنین جابه
به  JDOSجایی قله تابع چگالی احتمال گذار جابه

شود. این میهاي بیشتر و افزایش گاف انرژي انرژي
 هاي بالاترانرژيبه ϵ	Imجایی قله جابهعوامل باعث 

)، زیرا قسمت موهومی تابع 5شکل ۀشوند (ضمیممی
میزان گذارهاي بین نواري ة دي الکتریک، نشان دهند

هاي باشد. از این رو نمودار بازتاب نیز به انرژيمی
   شود.جا میبالاتر جا به

  گیرينتیجه

بررسی اثر افزایش فشارهاي بالاي هدر این تحقیق ب   
عنوان یک محرك خارجی بر هیرواستاتیک به

ها اي و طول عمر آنهههاي پلاسمونی انبوبرانگیختگی
دهد که با افزایش فشار پرداختیم. نتایج نشان می

شوند هاي بالاتري برانگیخته میها در انرژيپلاسمون
کنش یش برهمدلیل تغییر در ساختار نواري و افزاولی به

ها از االکترون، طول عمر پایداري این تابش-الکترون
حفره کاهش -تولید زوج الکترون ۀواسططریق اتلاف به

اعمال فشار  ۀواسطبازتاب نیز به ۀیابد. از سویی آستانمی
شود. این مطالعه مسیر تولید بسامدهاي جا میهجاب

هاي مکانیکی را پلاسمونی جدید از طریق محرك
  کند.  ار میهمو
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