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  سوگند نامه دانش آموختگان دانشگاه تربیت معلم سبزوار     
  

  به نام خداوند جان و خرد                        کزین برتر اندیشه بر نگذرد
  

ه خواست آفریدگار پاك ، کوشش خویش و بهـره گیـري از دانـش اسـتادان و     که بینک ا      
توشه اي از دانش و خرد گـردآورده ام، در پیشـگاه    ،سرمایه هاي مادي و معنوي این مرز و بوم

همـواره بـر راه راسـت    که در به کـارگیري دانـش خـویش،    خداوند بزرگ سوگند یاد می کنم 
خداوند بزرگ، شما شاهدان، دانشجویان و دیگـر حاضـران را بـه عنـوان     . ودرست گام بردارم

گسـترش مرزهـاي دانـش بهـره     داورانی امین گواه می گیرم که ازهمه دانش و توان خود بـراي  
پیمـان مـی    .دریغ نـورزم  ،گیرم و از هیچ کوششی براي تبدیل جهان به جایی بهتر براي زیستن

بندم که همواره کرامت انسانی را در نظر داشته باشم و همنوعان خود را در هـر زمـان و مکـان    
که در به کارگیري دانش خویش به کاري کـه بـا   سوگند می خورم . تا سر حد امکان یاري دهم

راه و رسم انسانی، آیین پرهیزگاري، شرافت و اصول اخلاقی برخاسته از ادیان بزرگ الهی، بـه  
همچنین در سایه اصول جهان شمول انسـانی و  . ویژه دین مبین اسلام، مباینت دارد دست نیازم

و سـرافرازي مـیهن و هـم میهنـانم      اسلامی، پیمان مـی بنـدم از هـیچ کوششـی بـراي آبـادانی      
فروگذاري نکنم و خداوند بزرگ را به یاري طلبم تا همواره در پیشـگاه او و در برابـر وجـدان    

  . سرافراز ، بر این پیمان تا ابد استوار بمانم بیدار خویش و ملت
  

    
  نام و نام خانوادگی وامضاي دانشجو                                                                                                             

     رینآاحمد                  
 

  



 

  چکیده 

به  x NbGa3Si2O14 (Ca3)1-x(Sr3)پیزو الکتریک  بلور اپتیکیو  خواص الکترونیدر این تحقیق 
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 , ݔ) (1  و تقریب (FP-LAPW) تحت افزوده شده خطیموج روش پتانسیل کامل با استفاده از  =

14235.15.1نتایج نشان می دهد که در  .ه استبررسی شد (GGA)شیب تعمیم یافته  OSiNbGaCaSr ه ب جا

14235.15.1همچنین گاف نواري . جایی ابر الکترونی نسبت به دو بلور دیگر بیشتر است OSiNbGaCaSr 

14233نسبت به  OSiNbGaSr به اندازهeV  21/0 روي خواص این افزایش گاف ..افزایش می یابد

ضریب شکست، ضریب بازتاب ،ضریب انعکاس، چگالی ابرالکترونی، تابع . الکترواپتیکی تاثیر می گذارد

نتایج نشان داد می توان این ترکیب ها را در کاربردهاي . دي الکتریک وسایر خواص اپتیکی محاسبه شد

  . و غیره مورد استفاده قرار داد)داد اگر بتوان بلور شفاف آنرا رشد(صنعتی از جمله پیزوالکتریک ها ولیزرها

 . تقریب چگالی موضعی، گاف نواري، ضریب شکست ،پیزوالکتریک: کلید واژه ها
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  مقدمه 1-1

. ها به طور مستقیم ارتباط دارد هاي الکترونی آن خواص الکترونی و اپتیکی جامدات، با حالت

هاي الکترونی و تعیین ساختار نوارهاي انرژي جامدات از مهمترین مباحث  ي حالت رو محاسبهاز این

در جامد، یک سیستم اي  ذرهبسسیستم .باشد پژوهشی نظري و تجربی در فیزیک ماده چگال می

. اي نیاز است ذرهي بس هاي الکترونی به حل مسئله ي حالت بنابراین براي محاسبه. گر است کنشبرهم

هاي مختلف به دنبال حل  حل دقیق این مسئله ممکن نیست، اما پژوهشگران با استفاده از روش

ي تابعی  ها ،نظریه در بین این روش،ها ترین روشیکی از متداول .اي هستند ذرهي بس تقریبی مسئله

و در  شود است که براي محاسبات خواص الکترونی و اپتیکی جامدات استفاده می 1(DFT)چگالی 

یکی از موضوعات مهم  نیز خواص اپتیکی جامدات و کاربردهاي آنهمچنین  .ابتدا به آن می پردازیم

هاي  بنابراین به نظریه هاي دقیق با نتایج آزمایش.باشد هاي تحقیقاتی و کاربردهاي صنعتی می در پروژه

  .پردازیمن می تجربی براي بررسی خواص اپتیکی جامدات نیازمندیم که در ادامه به بیان آ

  

  اي ذره هاي بس سیستم 1-2

کنش اي از تعداد زیادي ذرات تشکیل شده است که با یکدیگر برهم ذرهیک سیستم بس

در روش کلاسیکی  .گیرد ها به دو روش کلاسیکی و کوانتومی صورت می ي این سیستم مطالعه. دارند

در عبارت پتانسیل  ،گوناگون قابل استفاده باشدهاي مختلف براي مواد  براي اینکه پتانسیل و در محیط

                                                
1 Density Functional Theory 



 و خواص اپتیکی نظریه تابعی چگالی : اولفصل 

 

٣ 
 

تعداد پارامترها  با کم کردنشود و به پارامترهاي زیادي نیاز است که باعث افزایش حجم محاسبات می

 .یابد خطاي پتانسیل افزایش می

ي شرودینگر براي کل  معادله. ي اصول کونتومی استوار استدر روش کوانتومی محاسبات بر پایه

 )1ـ1ي معادله(شود  هاي بلور نوشته میو الکترون هاهسته

  

)1-1(  

  

 irجرم الکترون و  mها،  مختصات هسته iRها،  جرم هسته iMهاي بلور،  تعداد هسته Nکه 

ي دوم انرژي جنبشی  ها و جملهي اول، انرژي جنبشی هسته جمله. باشدها می مختصات الکترون

الکترون -هسته، الکترون -کنش کولنی بین الکتروني بعدي به ترتیب برهم سه جمله. ها است الکترون

ها  تار الکترونهاي بلور که به طور مستقیم به رف با حل این معادله، ویژگی .]1[ باشدهسته می -و هسته

  .گرددتعیین می... ها و  شوند، نظیر ساختار نوارهاي انرژي، چگونگی پیوند اتممربوط می

 کرداستفاده هاي دیگر  تقریب در نتیجه بایداز. اصلی روش کوانتومی حجم زیاد محاسبات است عیب

  .شود که موجب خطا در محاسبات می

  1تقریب بورن ـ اپن هایمر 1-3

ها در  توان از انرژي جنبشی هسته، بنابراین میها خیلی کمتر از جرم اتم است الکترونچون جرم 

تقریب  یا اپن هایمر -، تقریب بورنرا این تقریب. ها صرف نظر کرد برابر انرژي جنبشی الکترون

  .شودمی نوشتههاي ساکن به صورت زیر گرفتن هستهنظر هامیلتونی با در در نتیجه.گویندمی1آدیاباتیک

                                                
1 Born – Oppenheimer Approximation 
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)1-2(             elelVelnuclVnuclnuclVelTH ˆ  

بنابراین براي . هایی با بیش از یک الکترون کار دشواري است اي براي سیستم ذرهي بس حل مسئله

ها حرکت  هر الکترون در یک میدان متوسط ناشی از دیگر الکترون شودساده شدن مسئله، فرض می

اي تبدیل  ذره الکترونی به یک دسته معادلات تک ي شرودینگر بس به این ترتیب معادله. کند می

شود که به این،  الکترونی تبدیل می سیستم تک Nالکترونی به حل  Nحل سیستم  بنابراین. شود می

  .]2[شود می تقریب الکترون مستقل گفته

  

  2تقریب هارتري 1-4

نظر اي در حاصل ضرب توابع موج تک ذره سیستم به صورتدر تقریب هارتري تابع موج 

اي خارجی موثر  ذره الکترون به صورت یک پتانسیل تک- ي پتانسیل کولنی هسته جمله .شودگرفته می

  :شود ها در نظر گرفته می براي الکترون

)1-3 (                 



i iRr

eiZ
extV

2
  

extV شود ها، اعمال می به الکترون) ها ناشی از هسته(اي با بار مثبت  پتانسیلی است که از زمینه.  

اي به  ذره ضرب توابع موج تکاي از حاصل الکترون، به صورت مجموعه Nهارتري براي   تابع موج

  :شود صورت زیر در نظر گرفته می

)1-4(           )()...()(),...,,( 221121 NNNH rrrrrr    

  .شود هر حالت توسط یک ذره اشغال شده باشد فرض می

                                                                                                                                          
1 Adia batic approximation 
2 Hartree Approximation 
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  :استمقدار چشمداشتی هامیلتونی نیز به صورت زیر 
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  :شودنسبت به آن کمینه می) 5-1(ي نرمالیزه باشد رابطه ri)(با این فرض که 
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دلات استفاده از روش وردشی، کمینه کردن معابا .باشد که در آن  پارامتري براي نرمالیزاسیون می
:نوشته می شودهارتري به صورت زیر  
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  :هارتري را به صورت زیر در نظر بگیریم ها و پتانسیل چگالی الکتروندر صورتی که 
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  :استمعادلات هارتري به صورت زیر 
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  :انرژي کل داریم چشمداشتیبراي مقدار در تقریب هارتري 
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  .انرژي کل در تقریب هارتري استچشمداشتی  مقدار HEانرژي هارتري و  HVکه در آن 

 اي الکترونی ذره ، پادمتقارن بودن تابع موج بسدر نظر گرفته نشده اتاین نک در تقریب هارتري

این .دهدارائه نمی اي  ذره بنابراین، این تقریب جواب مناسبی براي تابع موج بس .واصل طرد پائولی

  ].3[بعداً توسط فوك و اسلیتر اصلاح شدایرادات 

  

  1تقریب هارتري ـ فوك 1-5

سیستم  تابع موج. شده است در نظر گرفته ها اصل طرد پائولی واسپین الکتروندراین تقریب 

  :دشو دترمینان اسلیتر نمایش داده می نهاست به صورتو اسپین آ اکه تابعی از مکان الکترونه
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که  ،ي تبادلی ي هارتري است با این تفاوت که به آن یک جمله معادله همانـ فوك   ي هارتري معادله

ژي کل هارتري بنابراین مقدار انتظاري انر .،اضافه شده استهاست کنش اسپین الکترونناشی از برهم

  :فوك به صورت زیر است
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  .انرژي تبادل است Exکه 
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1 Hartree- Fock Approximation 
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هاي الکترونی  پهناي نوار حالت وکند اي کاهش پیدا می هاي تک ذره با در نظر گرفتن تبادل، انرژي

  ].4[یابد اشغال شده در تقریب هارتري ـ فوك نسبت به تقریب هارتري افزایش می

رغم پیچیدگی محاسبات،  علی. هاي خاص خود را دارد دشواريـ فوك نیز  هاي هارتري حل معادله

ي  ها با استفاده از نظریه شود که این نارسایی ـ فوك به نتایج غیر فیزیکی منجر می هارتري  روش

  .شوندبر طرف می 1استتار

  

  DFT(2( ي تابعی چگالی نظریه 1-6

یکی از  و معرفی شدهوهنبرگ و کوهن  توسط ،1964 در سال ي تابعی چگالی نظریه

نظریه امکان  این با. باشد ها و بلورها در فیزیک می ها براي توصیف کوانتومی مولکول ترین نظریه موفق

با .است نموده ي وسیعی از خواص مواد را فراهم ي گسترهاي براي محاسبه هاي رایانه شبیه سازي

، extVن، در حضور پتانسیل خارجی در یک گاز الکترونی همگ] 5[توماس و فرمی  استفاده از نظریه

  شود ، به صورت زیر بیان میپتانسیل شیمیایی 
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:بستگی دارد  nشعاع کره فرمی است که به صورت زیر به چگالی الکترونی   f kکه درآن   
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1 Screening Theory 
2 Density Functional Theory 
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  لذا داریم. توسط این پتانسیل داده می شودمعادله توماس  که
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بیان اي  ي توماس فرمی و تابع موج بس ذره چگالی الکترونی در معادله اما رابطه اي براي محاسبه ي

ي هوهنبرگ و  حل شد و نظریه 1965مشکل توسط هوهنبرگ و کوهن در سال این ].6[است نشده

کند اگر  قضیه هوهنبرگ و کوهن بیان می]. 7[ي تابعی چگالی گردید پایه و اساس نظریه ،کوهن

بر   را انرژي هتوان تمام خصوصیات سیستم، از جملباشد، می rn)(ي یک سیستم  چگالی حالت پایه

توابع موج  مانندهاي آن، از  با داشتن هامیلتونی یک سیستم تمام ویژگی. بدست آورد rn)(حسب 

  ].8[هستند محاسبهحالت پایه و طیف برانگیختگی الکترونی قابل 

چگالی حالت پایه تغییر کند انرژي هم تغییر  کند که اگر ي هوهنبرگ و کوهن بیان می نظریه

  :استیعنی انرژي وابسته به چگالی الکترونی کند می
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  :بنابراین داریم .باشد تابعی از چگالی الکترونی حالت پایه می  مقدار چشمداشتی حالت پایه
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  .چگالی حالت پایه است n و  حالت پایه O در آن که

  :شویمکمینه می n(r)نسبت به چگالی حالت   n[E[انرژي  ، پایه انرژي حالت تعیینبراي 

)1-21 (              )(minmin )()( nEnVnVnTnEE xcHextrnrntot   

که  nVext  ،انرژي پتانسیل خارجی nVH  انرژي تبادلی الکترواستاتیکی کلاسیکی مربوط به انرژي

هارتري و  nT کنشی استهاي غیر برهم انرژي جنبشی الکترون .  

  :شویماي بیان می ذرههاي تک چگالی به صورت مجموع تمام حالت
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که آید انرژي را بدست می، اي ذره هاي تک بودن چگالی نسبت به توابع موج حالت بنابراین با معلوم

  ].9[منجر می شود شم - ي کوهن به معادله
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effVمشتق تابعی از تابعی همبستگی تبادلی ، پتانسیل موثر و nE xc  پتانسیل همبستگی تبادلی

)(rVxc ،را می دهد:  
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  :شودي زیر تعیین می رابطه ازهمبستگی تبادلی  تابع

)1-27    (                 )()(3 rnrnrdnE xcxc   

در این رابطه   )(rnxc  انرژي همبستگی تبادلی به ازاء هر ذره در نقطۀr  است، که به توزیع چگالی

چون انرژي همبستگی تبادلی .نیز بستگی دارد rn)(الکترونی   )(rnxc در حالت کلی معلوم نیست ،

بنابراین تابعی همبستگی تبادلی  nExc10[آید ، به طور دقیق بدست نمی[.  
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  LDA( 1(تقریب چگالی موضعی  1-7

همبستگی تبادلی  روش براي تعیین تابعیک  nE xc، در این . است تقریب چگالی موضعی

از روابط مربوط به گاز الکترون همگن به صورت  براي محاسبه انرژي همبستگی تبادلی تقریب

  .]11[شود موضعی استفاده می

)1-28(                  ))(()( rnrnrdnE LDALDA
xc 3  

از  .گیرداستفاده قرار میمورد یحي وسیعی از مسائل حجمی و سط سترهتقریب چگالی موضعی در گ

. ]14[دتوان بهره براین تقریب براي محاسبه ي خواص ساختاري مدول حجمی وسایر خواص می 

هاي پیوندي و  یعنی انرژي .است 2معمولاً این روش، بالاي پیوندي . ولی خیلی دقیق نیست

هاي شبکه و طول  که منجر به ثابت یدآ چسبندگی را خیلی بزرگتر از مقادیر تجربی بدست می

کمتر از % LDA ،50همچنین گاف نواري در تقریب . گردد پیوندهاي کوچکتر از مقادیر تجربی می

  .آید مقدار تجربی بدست می

  

  GGA( 3(تقریب شیب تعمیم یافته  1-8

-است و بیشترین کاربرد را در نظریه) LDA(تر از تقریب چگالی موضعی این تقریب پیچیده

 6و بورك 5توسط ارنزرهف 1996ارائه و در سال  4توسط پردو 1992در سال . تابعی چگالی دارد ي

                                                
1 Local Density Approximation 
2 Over- binding 
3 Generalized Gradient Approximation 
4 Perdow 
5 Ernzerhof 
6 Burke 
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انرژي همبستگی تبادلی به صورت تابعی از چگالی الکترونی و ،GGAدر روش  .]13[بندي شد فرمول

  :شود مشتق اول چگالی الکترونی در نظر گرفته می
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  .آید کمتر از مقدار تجربی بدست می% 50گاف نواري در این تقریب نیز 

  

  هاي حل معادلات کوهن ـ شم روش 9—1

هاي تقریبی زیادي مورد استفاده قرار  ـ شم روش سازگار معادلات کوهنبراي حل خود 

  :ها عبارتند از ترین آن گیرد که معروف می

  LMTO(1(هاي مافین تین خطی  روش اوربیتال) 1

  2روش شبه پتانسیل) 2

  APW(3(روش امواج تخت تقویت شده ) 3

  LAPW(4(ي خطی  روش امواج تخت تقویت شده) 4

روش مورد استفاده در این FP-LAW(5( ي خطی با پتانسیل کامل تخت تقویت شدهروش امواج  )5

بهبود یافته از روش امواج تخت تقویت شده  هايمدل یکی از باشد که می) FP- LAPW( تحقیق

)APW (14[که مختصراً در زیر ارائه می گردد.است. [ 

  

                                                
1 Linear Muffin – tin Orbital 
2 Pseudo potential 
3 Augmented Plane Wave 
4 Linear Augmented Plane wave 
5 Full potential Linear Augmented plane wave 
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  )APW(روش امواج تخت تقویت شده  1-10

که  شود، به طوري هایی با شعاع اختیاري در نظر گرفته می ها کره هستهدر این روش، اطراف 

هاي درون  الکترون. تین معروف هستند مافیني هها به کر این کره. با هم همپوشانی نداشته باشند

توسط .شوند هاي ظرفیت نامیده می هاي بیرون کره، الکترون هاي مغزه و الکترون ها، الکترون کره

در این روش  .]15[مطرح گردید) APW(ت شدهیروش امواج تخت تقو 1937 در سال 1اسلیتر

   :ي مافین تین به صورت زیر است و بیرون کره داخلثر براي نواحی ؤپتانسیل م
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MTr صورت موج تخت و در  توابع موج پایه در نواحی بین اتمی به.تین است شعاع کره مافین

هاي کروي اتم در نظر گرفته  به صورت هارمونیک) تین  هاي مافین داخل کره(ها  نزدیک هسته

  .به چنین تابع موجی امواج تخت افزوده شده گویند. شوند می
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  .است ناپذیر، بردار موج در منطقه بریلوئن کاهشk، حجم سلول اولیه و Vکه 

  

  ي خطی روش امواج تخت تقویت شده 1-11

مشکلاتی مانندناپیوستگی مشتق در سطح کره هایا حجم زیاد محاسبات و  APW روش  در

پیشنهاد  1975در سال  2، توسط اندرسون LAPWروش  .محدویت به پتانسیل مافین تین وجود دارد

                                                
1 Slater 
2 Andersen 


