
Journal of Research on Many-body Systems, Volume 11, Number 2, summer 2021               1 

This work is licensed under a  Creative Commons Attribution 4.0 International License   

The Electronic and Optical Properties of 2D Boron Sheet 
with cmmm Space Group 

Tayebeh Abasi1, Arash Boochani2,*1, Seyedeh Razieh Masharian1 

1 Department of Physics, Hamedan Branch, Islamic Azad University, Hamedan, Iran. 
2 Department of Physics, Kermanshah Branch, Islamic Azad University, Kermanshah, Iran. 

Received: 16.04.2020       Final revised: 20.06.2021      Accepted: 03.08.2021 

Doi link: 10.22055/JRMBS.2021.16982 
Abstract 
Recently a new type of two-dimensional material called borophene (boron Sheet) has been 
successfully synthesized on substrates under very high vacuum conditions and has received much 
attention. In this paper, using the density functional theory and FP-LAPW + lo method using the 
GGA approximation, we investigated the electronic and optical properties of borophene with the 
cmmm space group. The study shows the electronic properties of metallic behavior for this two-
dimensional structure. The optical properties also indicate the optical anisotropy of this compound 
for both x and z directions. Borophene also has a good absorption coefficient in the visible region 
along the x-ray axis and that the refractive index in this region is less than one. 

Keywords: Two-Dimensional Boron Sheet, DenSity Functional Theory, Electronic Properties, 

Optical Properties. 
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  دهیچک
ت هایی تحآمیز بر روي زیرلایهصورت موفقیتدوبعدي بورون) به ۀبعدي با عنوان بروفن (صفحدو وادنوع جدیدي از م اً اخیر

چگالی و روش عی تاب ۀقرار گرفته است. در این مقاله با استفاده از نظریبسیاري  بسیار بالا سنتز شده است و مورد توجه شرایط خلأ
FP-LAPW+lo  و تقریبGGA با گروه فضایی  بروفنبررسی خصوصیات الکترونی و اپتیکی بهcmmm شده است. پرداخته 

دي ناهمسانگر ةدهند نشان خواص اپتیکی نیزدهد. براي این ساختار دوبعدي نشان میفلزي را ۀ خواص الکترونی رفتار مطالع
مرئی و در راستاي محور  ۀدر ناحی جذب مناسبیهمچنین بروفن داراي ضریب است.  zو  xاپتیکی این ترکیب براي دو راستاي 

     باشد.تر از یک میدر این ناحیه ضریب شکست کم باشد ومی xتابشی 

  خواص الکترونی، خواص اپتیکیتابعی چگالی،  نظریۀدوبعدي بورون،  صفحۀ :واژگاندیکل

  مقدمه
هاي زیادي جهت ساخت اخیر تلاش ۀطی دو ده   

 مواد حاضر حال مواد دوبعدي صورت گرفته است. در
 هادر پژوهش جالب دو بعدي یکی از موضوعات

 حاصل مواد از جدید ۀطبق این به رود. علاقهشمار میبه
 هايتما زنبوري لانه ۀشبک و گرافن آمیزموفقیت تولید
پس از سنتز  .]1[ مسطح بوده است شکل در کربن

ي موجود از جمله گاف هادلیل محدودیتگرافن به
، مواد دوبعدي دیگر از جمله فسفرین نواري صفر،

                                                        
 ولمسئ سندهینو: .comyahoo@arash_bch   

  

ورت صو به گرفته... مورد توجه قرار و ،ژرمنن ،سیلیسن
  .]2-4[بررسی این مواد پرداخته شد تجربی بهتئوري و 

ه پس بورون کهاي دوبعدي از اتم امکان وجود صفحۀ
از کشف گرافن قوت گرفته بود، این عنصر را در کانون 

 از ، یکی3در گروه توجه قرار داد. بورون عنصري
 این عنصرجدول تناوبی است.  عناصر ترینجذاب

 زا زیادي تعداد تشکیل رايتوانایی قابل توجهی ب
 بعدي،سه انبوههعلاوه بر فاز . ]5[ را دارد هادگرشکل

هاي صفربعدي، نانولوله هايخوشه تواندمی بورون
 لتشکی بعدي راها و صفحات دوبعدي و نانوسیمیک
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ر اخیر ب هايسال اي درتحقیقات تئوري گستردهدهد. 
با عنوان بروفن متمرکز  بعدي بورونروي صفحات دو

لایه بعدي تکاي دوبروفن ماده. ]6-7[ شده است
بر  2016هاي بورون است که در سال متشکل از اتم

بسیار بالا سنتز شد.  روي زیر لایه تحت شرایط خلأ
و فاز  pmmn-2 ،12 ،3 چهار فاز متفاوت شامل

صورت تجربی سنتز شدند که ضلعی بهآرایش شش
ثلثی هاي مها شبکهم این فازها فلز هستند. این صفحهتما

پریودیک هگزاگونال هاي با نظمی متفاوت از حفره
ها و شکل قرارگیري اتم ةبر اساس نحوباشند که می

وجودآمدن به باعثهاي هگزاگونال متفاوت حفره
. بروفن داراي ]8-10[ شوندفازهاي متفاوت می

 ،باشد که همین خصوصیاتخواص بسیار جالبی می
توجه قرار داده است. از جمله این ماده را در کانون 

 در حالی ،رسانا استنیم انبوههرون در حالت که بواین
ه این ماددهد. که بروفن خاصیت فلزي از خود نشان می

داراي مدول یانگ متفاوت در راستاهاي مختلف صفحه 
داراي  ي موازي با صفحه بروفنباشد و در راستامی

همچنین  .]11 [مدول یانگ ببیشتر از گرافن است
خواص اپتیکی ناهمسانگرد براي این ماده گزارش شده 
است و داراي شفافیت و هدایت الکتریکی مناسب 

. این ماده در ]12[ باشدمی ولتانوريجهت کاربرد در 
شفاف و قابل  ةعنوان یک مادوسایل الکترونی به

  .       ]13-14[ کار گرفته شده استانعطاف به
تواند ساختارهایی مانند فولرن طور اتم بورون میهمین


40B ،36صفحهشبه خوشهB  ونال در هگزاگبا حفرة

هايساختار و بیست وجهیمرکز 
12B بسیاري  که پایۀ

. ]15-16[ باشد را تشکیل دهدمی انبوههاز ساختارهاي 

از خواص جالب مواد دو بعدي این است که با  یکی
ها، اعمال تغییراتی از جمله افزایش یا کاهش تعداد لایه

اعمال میدان الکتریکی، جذب و وارد کردن ناخالصی یا 
خصوصیات آنها را تغییر داد. در این  توانجاي خالی می
دهد این هایی ارائه شده است که نشان میزمینه گزارش
، انرژي گافتواند شامل تغییر در میزان تغییرات می

تغییر در خواص اپتیکی و پدید آمدن خواص 
این تغییرات در بروفن هم  .مغناطیستی در ماده باشد

هاي مختلفی از . گروه]17-22 [گزارش شده است
ی بررسی خصوصیات الکترونیکی و اپتیکپژوهشگران به

ت صوراند که بهساختارهاي متفاوت بروفن پرداخته
بینی شده است. ساختارهاي تئوري و تجربی پیش

متفاوت از نظر الکترونی داراي خاصیت فلزي هستند. 
بررسی خصوصیات اپتیکی و الکترونی در این مقاله به

 شودپرداخته می cmmmر بروفن با گروه فضایی ساختا
صورت به و باشدکه یکی از ساختارهاي بروفن می

از جمله نمودار  .]23 [بینی شده استتئوري پیش
الکتریک، هاي کلی و جزئی، تابع ديچگالی حالت

اتلاف انرژي، ضریب شکست، بازتاب، جذب و هدایت 
نون براي که تاک شودگرفته میاپتیکی مورد بررسی قرار 

هاي سازياین ساختار گزارش نشده است. نتایج شبیه
دهد ساختار از نظر الکترونی دست آمده نشان میبه

خاصیت فلزي دارد و از نظر اپتیکی در راستاهاي 
متفاوت تابش نور، خواص ناهمسانگرد دارد که این امر 

 .]24-27[ با نتایج گزارش شده مطابقت دارد
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  جزئیات محاسبهروش و 
ی تابعی چگال ۀاساس نظری محاسبات اصول اولیه بر   

انجام گرفت و  Wien2K کد محاسباتیو با استفاده از 
براي انرژي  GGA(13( از تقریب شیب تعمیم یافته

 شبکه هاي. ثابتشده استده همبستگی استفا-تبادلی
و  =ᵒA 73/6 b و  =ᵒA 83/5a از شده عبارتند بهینه

ᵒA 29/98 c= 57/1 ونتین براي بورموفین ةشعاع کر 
و  8برابر   RKmax مقداردست آمد. آنگستروم به

Gmax   و پارامتر 14برابر  Kpoint  400برابر نیز 
دو بعدي  ۀساختار صفح 1در شکل .انتخاب شده است

شود. مشاهده می cmmmبورون با گروه فضایی 
هایی از اتم بورون که ساختار مسطح شامل ردیف

ا هدر میان در بین آنصورت یک هاي هگزاگونال بهحفره
اتم  14سلول واحد این ترکیب شامل  است. قرار گرفته

بوهر انتخاب شده  30و خلاء بهینه شده براي آن نیز 
براي محسبات فونونی از کد محاسباتی است. 

Quantum Espresso  استفاده شده است که ساختار
بهینه شده است.  (.dyn/a.u) 10-6کریستال تا دقت 

محاسبه شد و  15*15*1تعداد نقاط در فضاي وارون 
   اختیار گردید.  120انرژي جداسازي نیز 

 

                                                        
Generalized Gradient Approximation 1  

  
در دو  cmmm با گروه فضایی وروندو بعدي ب ۀساختار صفح .1شکل

  .نما

  پایداري دینامیکی
شود، یکی از در هر ساختار جدیدي که کشف می   

 ۀنشان دادن پایداري آنها محاسبابزارهاي مهم براي 
اول بریلوئن است. در  ۀدر منطقپراکندگی فونونی 

بورون نشان ، نمودار ساختار نواري فونونی 2شکل
دهد که تمام ترازها در ناحیه فرکانسی مثبت قرار می

ایدار پ لحاظ دینامیکی کاملاًدارند، بنابراین این ترکیب به
در  هاي بوراست. با توجه به سبک بودن جرم اتمی اتم

وجود نیامده گونه گاف فرکانسی بهاین ساختار هیچ
آکوستیکی تا اپتیکی انتقال انرژي  ۀاست و لذا از ناحی

 در ادامه از دیدگاه ترمودینامیکیافتد. راحتی اتفاق میبه
 یانرژي همبستگ ۀنیز پایداري این ترکیب با محاسب

الکترون ولت  -393/0بررسی شد و براي این پارامتر 
پایداري این ترکیب از منظر  ةدهند دست آمد که نشانبه

  باشد. انرژي نیز می
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  .نمودار ساختار نواري فونونی در منطقه اول بریلوئن .2شکل

  خصوصیات الکترونی
نشان  3چگالی حالات کلی و جزئی ساختار در شکل   

هاي توجه به نمودار، چگالی حالت با داده شده است.
 حالات الکترونی روي سطح فرمی غیر صفر است و

رسانش و ظرفیت در تراز فرمی با الکترونی نوارهاي 
باشد. با هم همپوشانی دارند و گاف انرژي صفر می

هاي بالا تعداد حالات و احتمال که درانرژيتوجه به این
زایش انس اففرمی و وال ۀحضور الکترون نسبت به ناحی

  کند.یافته، ماده خاصیت فلزي قوي پیدا می
 ةترازهاي ظرفیت و در محدود ۀحالات الکترونی از ناحی

لاً هاي بالا کامرسانش و انرژي ۀولت تا ناحیالکترون -3
م. کنیگونه گافی را مشاهده نمی پیوسته است و هیچ

منتقل  مذکور ناحیۀهر دلیل بهاگر الکترونی بهبنابراین 
. از ودریار خوبی براي آن انتظار میشود رسانندگی بس

شود هاي جزئی مشاهده میروي نمودار چگالی حالت
تراز فرمی را قطع کرده و سهم  p هايکه اوربیتال

تراز فرمی بسیار ناچیز است. بنابراین  در S هاياوربیتال
این تراز سهم قابل توجی در خاصیت فلزي ندارد و 

 ةمشارکت عمد باشد.می pسهم اصلی مربوط به تراز 
باشد. در حالت کلی در بالاي نوار رسانش می Sتراز 

 Sهاي بیشتر از سهم اوربیتال pهاي سهم اوربیتال
باشد و در رسانش الکتریکی هم این تراز سهم می

و  یبیشتري دارد. بنابراین نمودار چگالی حالت کل

ه به کند. با توجید میجزئی رفتار فلزي ساختار را تأی
انرژي در نظر گرفته  در بازة pو  Sکه هر دو اوربیتال این

ریکی ي الکتباشند، بنابراین نوع پیوندهاشده سهیم می
شکل  pو  sهاي بین اوربیتالها از هیبریداسیون بین اتم

  .گیردمی

  .چگالی حالات کلی و جزئی .3شکل

  
نمودار ساختار نواري در راستاهاي تقارنی منطقه اول  .4شکل

  .بریلوئن
در  cmmm، نمودار ساختار نواري بروفن 4در شکل

ه شود کاول بریلوئن رسم شده است. مشاهده می ۀمنطق
الکترونی به دفعات تراز فرمی را در اطراف ترازهاي 

، با شیب تندي قطع H-Nگاما و مسیر تقارنی  ۀنقط
اند. این موضوع بیانگر رفتار فلزي قوي این کرده
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تنیدگی ترازها در شاهد درهماست، همچنین ساختار 
پذیري  رسانش هستیم، بنابراین حرکت ۀناحی

تر یشهاي برانگیخته موجب افزایش هرچه بالکترون
   رفتار فلزي آن گردیده است. 

  خصوصیات اپتیکی
بررسی خواص اپتیکی طی نتایج هدر این قسمت ب   
سازي در مورد ساختار دوبعدي دست آمده از شبیهبه

پردازیم. با می cmmmبورون با گروه فضایی  ۀصفح
توجه به تقارن کریستالی این ترکیب، پاسخ دهی اپتیکی 

ن متقار بروفن) کاملاً ۀ(در صفح yو  xآن در دو راستاي 
را  xاست و در ادامه تنها نمودارهاي اپتیکی راستاي 

متفاوت  zایم. اما رفتار اپتیکی در راستاي نمایش داده
  از آن دو راستاي دیگر است. 

  الکتریکتابع دي
حقیقی و موهومی تابع  هاينمودار بخش   

بر صفحه  دو جهت تابش عمود برايالکتریک دي
نشان داده ) X( راستاي و موازي صفحه  )Z(راستاي 

میدان شده است که براي توصیف پاسخ بلور به
واري ساختار نشود و بهکار برده میالکترومغناطیسی به

ثیر حت تأالکتریک تالکترونی بلور بستگی دارد. تابع دي
ند. کهاي موجود در آن تغییر میساختار بلوري و تقارن

کمیت یک تانسور است. اگر اثرات جذب در ماده این 
الکتریک یک کمیت را نیز در نظر بگیریم، تابع دي

مختلط خواهد بود که قسمت موهومی و حقیقی آن 
 )(روابط زیر کرونیک-توسط روابط موسوم به کرامرز

ا کرونیک به م-کرامرزشوند. تبدیلات هم مربوط میبه
پاسخ نور را با  د که قسمت حقیقی تابعدهاجازه می

علم به قسمت موهومی در تمام بسامدها و بالعکس 
  .تعیین کنیم

       i 
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 کندبر مقدار انتگرال کوشی دلالت می.  

الف مقدار استاتیکی قسمت حقیقی نشان داده 5در شکل
و در  20/1مقدار آن  Zشده است که در راستاي محور 

نهایت میل سمت منفی بیمقدار آن به Xراستاي محور 
ده به نور تابیده ش کند. بنابراین با تغییر جهت زاویۀمی

(عمود بر صفحه) رفتار تقریباً  Zاین ساختار، در راستاي 
شدت (در صفحه) رفتاري به Xرسانا و در راستاي نیم

فلزي را از ماده انتظار داریم. با افزایش انرژي فوتون 
تغییر چندانی مشاهده  Zتابیده شده در راستاي محور 

اي با بیشینه ولتالکترون 14/9شود تا در انرژي نمی
آید. بعد از این مقدار با افزایش وجود میبه 12/2مقدار 

هد نوسانات بسیار اندك هستیم تا در انرژي انرژي شا
 1ولت و مقادیر بالاتر مقدار کمتر از الکترون 36/11

ار بسی دلیل رفتاربه Xشود. در راستاي محور مشاهده می
الکترون ولت، قسمت  3/4 محدودةشدید فلزي تا 

و پس از نوساناتی اندك، در حقیقی منفی است 
 1تا  0مقادیري بین  Zهاي بالاتر همانند راستاي انرژي

الکترون ولت به بالا هر  5/11از انرژي  کند.را اختیار می
 1تا  0دو راستا همانند هم عمل کرده و مقادیري بین 

 رند و رفتار ساختار شبیه محیط خلأآودست میرا به
باشد. با توجه به تغییر جهت تابش نور و در نتیجه می
رسانایی، از این دست آوردن خواص فلزي و نیمبه

  توان استفاده کرد.خاصیت می
هاي نمودار گذار در نمودار قسمت موهومی در بیشینه

ب قسمت موهومی تابع 5بین نواري داریم. در شکل
Z||Eشود که براي حالت الکتریک مشاهده میدي

را دارد. در حالی که براي حالت  0در انرژي صفر، مقدار 
X||E یر مثبت سمت مقادبه، قسمت موهومی

نهایت میل کرده است و معرف رفتار بسیار شدید بی
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 46/5تا انرژي  Zفلزي ترکیب است. در راستاي 
 0اً الکتریک تقریبولت مقدار موهومی تابع ديالکترون

دهندة گاف انرژي در این محدوده است که نشان
ریک الکتار انرژي مقدار تابع ديباشد. با افزایش مقدمی

ولت الکترون 36/9یابد تا در انرژي هم افزایش می
 33/11و در انرژي  98/1میزان بیشینۀ خود یعنی به

رسد. بعد از این نقطه با می 60/0ولت به مقدار الکترون
افزایش مقدار انرژي شاهد روند کاهشی در میزان تابع 

ر رفتار کید بتأالکتریک هستیم. در این راستا باز هم دي
X||Eرسانایی از دید اپتیکی است. براي حالت نیم

ولت نمودار الکترون 22/9و  43/2و  91/1هاي در انرژي
باشد که در این حالت نیز نشان دهندة داراي پیک می

 13است. در انرژي در حدود بالاتر از  نواريگذار بین
 الکتریک براي هر دو حالتولت رفتار تابع ديالکترون

Z||EوX||E.یکسان است  

  
  .الکتریکقسمت حقیقی تابع دي الف.-5شکل

  
  .الکتریک. قسمت موهومی تابع ديب-5شکل

الکتریک در مقابل قسمت حقیقی و موهومی تابع دي
صورت ناهمسانگرد رفتار به Zو  Xنور در راستاي 

الکترون ولت  5/8تا حدود  Zکنند. در راستاي محور می
دهد. این در حالی است که هیچ گونه گذاري رخ نمی

نیز با یک شیب تند مواجه هستیم.  Xدر راستاي محور 
 الکترون ولت 12تا  5/7اما در هر دو راستا از محدوده 

اري نوشاهد چندین پیک هستیم که معرف گذارهاي بین
الکترون ولت به بعد عملاً مقدار گذار  13هستند و از 

قسمت حقیقی  حداقل خود رسیده است که رفتاربه
 هايکاملاً در تطابق با قسمت موهومی است. در انرژي

افتد و محیط کاملاً شفاف است. بالا جذب اتفاق نمی
  .باشدیگر شامل نور مرئی نمیالبته این محدوده د

  تابع اتلاف انرژي
یکی از پارامترهاي مهم در اپتیک، تابع اتلاف انرژي   

 مادهها در یک است. چندین راه براي تحریک الکترون
 ،وجود دارد. یک راه که وابسته به طیف اپتیکی است

 است و هاها توسط دیگر الکترونتحریک الکترون
ژي به انر هاي تکتاباندن یک اشعه از الکترون ۀوسیلبه

 شود. طیفانرژي منعکس شده انجام می ه و تجزیۀنمون
 تک هايتواند ناشی از تحریک الکتروناتلاف انرژي می

ز افتد و یا اتفاق میانرژي در جامد که با جذب فوتون ا
هاي والانس که پلاسمون الکترون جمعیتحریک دسته

) پلاسماییهاي آزاد یک محیط (نوسانات الکترون
شود و یا از هر برانگیختگی دیگري باشد. نامیده می

نشان داده شده  6طیف اتلاف انرژي ساختار در شکل
 رهاي بیناتلاف انرژي با گذاها در نمودار است. پیک

ها ترین پیکباندي مرتبط هستند. شاخصباند و درون
 86/9در انرژي Z||Eدر نمودار براي حالت 

 75/4در انرژي X||Eولت و براي حالت الکترون
ها توجه به اینکه این انرژيبا  .دهدولت رخ میالکترون

 ریشۀ 1 پلاسمونی و تحریک  ۀباشند، قلمی
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ر تابع اتلاف دد. رفتار دهنها را نشان میجمعی الکترون
دهد. در ناهمسانگردي ماده را نشان می Zو  Xراستاي 
هاي پایین (مرئی) و انرژي IR ۀعملاً در ناحی Zراستاي 

UV  اتلافی وجود ندارد و یا خیلی کم است که نشان
باشد. در این ناحیه میوجود گاف انرژي در  ةدهند

الکتریک نیز مشاهده تابع ديقسمت موهومی  نمودار
نور مرئی گاف وجود دارد که این امر  شد در محدودة

کند. اما در ید میرا تأی Zرفتار نمودار اتلاف در راستاي 
یک پیک کوچک داریم نورمرئی  در محدودة Xراستاي 

مشاهده را نیز  هاي دیگريمرئی پیک و بعد از ناحیۀ
و راستا د کنیم. بنابراین بهترین پاسخ اپتیکی در هرمی

 UVو پایین  IR در این ترکیب مربوط به ناحیۀ
که در انرژي هاي بالاتر شاهد افزایش طوريبهباشد، می

در  طور که اشاره شدهمانهاي اتلاف هستیم. پیک
 ودةدالکتریک در محقسمت حقیقی تابع دي Xراستاي 

ود اتلاف ة وجنشان دهند ونور مرئی مقدار منفی دارد 
باشد. وجود پیک در نمودار تابع اتلاف در این ناحیه می

با نمودار قسمت حقیقی تابع  ،نور مرئی ةدر محدود
  دارد.مطابقت کامل الکتریک دي

 
   .تابع اتلاف انرژي .6شکل

  تابع ضریب شکست
خش که ب باشدضریب شکست یک کمیت مختلط می  

حقیقی آن همان ضریب شکست متعارف ماده و بخش 
 جذبمستقیماً به می آن ضریب خاموشی است وموهو

شود. در واقع اگر ماده داراي ضریب ماده مربوط می
آسانی از موج الکترومغناطیسی به ،خاموشی پایینی باشد

الف ضریب 7با توجه به نمودار شکل .کندآن عبور می
و  14/1برابر Z||Eحالت  شکست استاتیک براي

و  53/1الکترون ولت برابر  7/8آن نیز در انرژي  بیشینۀ
 76/0الکترون ولت برابر  94/9آن در انرژي  کمینۀ

ضریب شکست از مقدار X||Eبراي حالت  باشد.می
 18/1کند تا در انرژي بیشینه کاهش پیدا می

رسد و سپس روند می کمینهمقدار ولت بهالکترون
کند. در این راستا در افزایشی و کاهشی را طی می

ر شود. مقداهاي پائین رفتار ثابتی مشاهده نمیانرژي
ترتیب به Zو  Xاستاتیکی ضریب شکست در راستاي 

رسانایی بودن رفتار اپتیکی ماده را نیمباز هم فلزي و 
 ۀانرژي لب ةمحدود از Xکند. اما براي راستاي می تأیید

شده  1مرئی به بعد مقدار ضریب شکست کمتر از 
است. مقدار بسیار کم ضریب شکست (از خلا هم کمتر 
شده است) گواهی بر شفافیت این ترکیب در راستاي 

 ۀو ناحی IR ۀدر ناحی Z. اما در راستاي باشدمی مذکور
تر بزرگشکست ولت شاهد ضریب الکترون 5/9کمتر از 
   هستیم. 1 از مقدار

ب که قسمت موهومی ضریب 7شکلبا توجه به
اي در بیشینهZ||Eدهد، در حالت شکست را نشان می

الکترون ولت وجود دارد که در این انرژي  46/9انرژي 
کمترین عبور و بیشترین جذب وجود دارد. از انرژي 

الکترون ولت ضریب  7الکترون ولت تا انرژي  0حدود 
صفر است و در این محدوده موج  خاموشی تقریباً

تواند کاملاً عبور نماید. نمودارهاي قسمت موهومی می
که  نور مرئی در محدودةلکتریک و تابع اتلاف اتابع دي

نور در این را دارند نیز عبور کامل  0مقدار تقریباً 
ضریب X||E ند. براي حالتکمی تأییدمحدوده را 

تر از کوچک در محدودة روند کاهشی دارد.خاموشی 
 سختی از ماده عبورولت نور بهالکترون 21/2مقدار 
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 وجود دارد.مرئی  کند و بیشترین اتلاف در ناحیۀمی
الکتریک هاي نمودارهاي قسمت موهومی تابع ديپیک

ی نور مرئ اتلاف نیز عبور سخت نور در محدودةو تابع 
ده هدر نمودار مشاطور که کند. همانکید میرا تأ

هاي پایین یک ناهمسانگردي در در انرژي شود،می
مقدار کاهش طوري که به وجود داردضریب خاموشی 

و در  Xموج الکترومغناطیس در راستاي  دامنۀ
ا است و با یک شیب تند ت هاي پایین، بسیار زیادانرژي

است. لت رو به کاهش داشته الکترون و 91/4 محدودة
ولت الکترون 7تا  0انرژي  ةاز باز Zدر راستاي مقابل  در

و در نتیجه جذب رخ  0 مقدار کاهش دامنه تقریباً
 تأییدنیز آن را  7دهد که البته نمودار جذب در شکلنمی
  .کندمی

  قسمت حقیقی تابع ضریب شکست. الف.-7شکل

 
 قسمت موهومی تابع ضریب شکست ب.-7شکل

  

 بازتاب
در Z||Eبراي حالت  8نمودار شکلتوجه بهبا    

تاب را مشاهده باز ولت بیشینۀالکترون 76/9انرژي 
ولت الکترون 5/5تا حدود  0انرژي  کنیم. در محدودةمی

 0به مقدار  ولت بازتاب بسیارالکترون 8/13و بالاي 
ولت الکترون 8/13تا  5/5 نزدیک است. در محدودة

ر باشد. دذکر شده بازتاب اندك می بیشینۀ غیر ازبه
 بازتاب روند کاهشی دارد تا در انرژيX||Eحالت

به یک بیشینه رسیده و مجدداً روند کاهشی را  71/2
الکترون ولت  8/5هاي بالاتر از کند تا در انرژيطی می

شود که در کند. مشاهده میمیل می 0سمت تقریباً به
هاي هاي پایین خصوصیات اپتیکی در جهتانرژي

در X||Eباشد. براي حالت مختلف متفاوت می
درصد  100تاب تقریباً نزدیک به هاي پایین بازانرژي

بازتاب در  Z||Eباشد. در حالی که براي حالتمی
است و امواج  0 ها نزدیک بههمان انرژي

د. این امر نشان ننکاز ماده عبور میلکترومغناطیسی ا
سته واب آن است که خصوصیات اپتیکی ساختار ةدهند

درصدي در  100باشد. بازتاب تقریباً به جهت می
گواهی دیگر بر رفتار  Xهاي پایین براي راستاي انرژي

فلزي بسیار قوي این ترکیب است. در حالی که مقدار 
درصد  0حدود  در Zاستاتیکی بازتاب در راستاي محور 

ن این ترکیب در ای گونۀاست که نشان دهندة رفتار عایق
حداقل  Zدر راستاي با توجه به اینکه ست. ا راستا

 ینبنابرا، مشاهده شدداقل ضریب شکست حو انعکاس 
شفاف براي نور  ةساختار در این راستا یک عبور دهند

الکتریک و است. نمودارهاي قسمت موهومی تابع دي
کردند.  تأییدرا  Zاتلاف نیز شفافیت ساختار در راستاي 

ولت رفتار متقارن  الکترون 10هاي بالاي اما در انرژي
سمت صفر میل شود و ضریب بازتاب باز هم بهمی
خوبی براي  عبور دهندة کند و در هر دو راستا مادهمی
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عد بعلاوه رفتار پایداري را در دو راستا شود. بهنور می
  کنیم.از این مقدار مشاهده می

 
   نمودار بازتاب .8شکل

  جذب اپتیکی
گذار بین نوار و درون نواري  جذب اپتیکی نتیجۀ   

هاي حالتهاي اشغال شده بهباشد که از حالتمی
افتد. در مورد ضریب جذب براي اشغال نشده اتفاق می

هاي کمتر از انرژي، در 9شکلبا توجه بهZ||Eحالت
شد. باولت میزان جذب نور بسیار اندك میالکترون 5/5

جذب اندك در این محدوه از نمودارهاي قسمت 
یز ن الکتریک، اتلاف و ضریب خاموشیموهومی تابع دي

و  45/9جذب در انرژي  قابل استخراج است. بیشینۀ
باشد. بعد از این مقدار انرژي، ولت میالکترون 52/11

گذارد. براي کاهش میهایی رو بهمیزان جذب با نوسان
انرژي نور مرئی در انرژي  در محدودةX||Eحالت 

الکترون ولت میزان جذب بیشینه است. پیک  53/2
الکتریک و اتلاف، نمودارهاي قسمت موهومی تابع دي

کنند. علاوه بر این می تأییدجذب بالا در این محدوده را 
 28/9دیگري در انرژي  نمودار داراي بیشینۀ

هاي بالاتر میزان جذب باشد. در انرژيولت میالکترون
یل دلیابد. ناهمسانگردي ماده بهدر این راستا کاهش می

هاي پایین مشهود است و تفاوت میزان جذب در انرژي
و رفتار  Xمجدد بر خاصیت فلزي در راستاي  تأیید
 باشد.می Z گونه در راستايعایق

 

 
  نمودار جذب اپتیکی .9لشک

  یکیهدایت اپت
اپتیکی به قسمت موهومی تانسور هدایت    

 10شکل Zالکتریک وابسته است. در راستاي دي
شود که هدایت اپتیکی بعد از گافی در مشاهده می

شود، بعد از این مقدار ولت شروع میالکترون 6حدود 
 35/9در انرژي هدایت اپتیکی رو به افزایش است تا 

تایج بر ن رسد که بناخود می ولت به بیشینۀالکترون
گونه در این راستا هاي گذشته مجدداً رفتار عایقبخش
هاي پایین هدایت در انرژي Xشود. در راستاي می تأیید

ر کند و دنهایت کاهش پیدا میالکتریکی از مقدار بی
و  رسدمی کمینهولت به مقدار الکترون 36/1انرژي 

ولت الکترون 47/2سپس با افزایش مجدد در انرژي 
 ارسد و سپس روند کاهشی رخود می میزان بیشینۀبه

هایی مجدداً روند کاهشی را طی نموده و بعد از نوسان
اده در این راستا مشهود . رفتار فلزي مگیردپیش می

رفتار فلزي و در  Xنمودارها در راستاي  است. کلیۀ
میل و تک تأییدرسانایی ساختار را رفتار نیم Zراستاي 

  کنند.می
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  نمودار هدایت اپتیکی  .10شکل

  نتایج
د کدر این مقاله با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی و    

بررسی خصوصیات الکترونی و به Wien2K محاسباتی
بروفن پرداخته شد که  هاياپتیکی یکی از ساختار

ه با توجه ببینی شده است. صورت تئوري پیشهب
هاي الکترونی روي سطح فرمی نمودارها، چگالی حالت

باشد. در این ساختار باندهاي رسانش و غیر صفر می
ظرفیت در تراز فرمی با هم همپوشانی دارند و گاف 

زي خاصیت فلفر است. بنابراین این ساختار انرژي ص
خاصیت انبوهه که در حالت ورتیدارد، در ص

 دهد. خواص اپتیکی ازانایی از خود نشان میرسنیم
جمله قسمت موهومی و حقیقی ثابت دي الکتریک و 
ضریب شکست، اتلاف انرژي، بازتاب و جذب و 
هدایت اپتیکی در دو راستاي تابش عمود و موازي بر 
صفحه مورد بررسی و تحلیل قرار گرفت. در راستاي 

بر صفحه  صفحه خواص فلزي و در راستاي عمود
ن توادر حالت کلی میرسانایی مشاهده شد. واص نیمخ

 که خصوصیات اپتیکی در راستاهاياینگفت با توجه به
، کنندصورت متفاوت از یکدیگر عمل میمختلف به

  خصوصیات اپتیکی این ماده ناهمسانگرد است.
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