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Abstract 
In this paper, the optical properties of GaP in different phases have been 
investigated. The calculations were performed by using pseudopotential in the 
framework of density functional theory and using the PWscf code. The 
pseudopotentials applied here are generated using norm-conserving 
conditions within GGA for the exchange-correlation function. The optical 
properties of the Zincblend and Cinnabar phases reveal the conformity 
between the band structure and the imaginary part of the dielectric function, 
and the band gap and optical gap are almost equal. The refractive index 
obtained from the real part of the dielectric function in Zincblend is 3.306 and 
in the Cinnabar phase is 4.235 and 3.808 in the x and z directions, respectively. 
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هاي اپتيكي تركيب گاليم فسفيد در دو فاز  ويژگي  بررسي

  ١بلندروي و سينابار 

  ٣شيوا مخاواتو  ٢*حمداله صالحي

 
  ١٤٠٠/ ٢٣/٠٧تاريخ دريافت: 

  ٢٩/١١/١٤٠٠تاريخ بازنگري: 

  ٠٩/١٢/١٤٠٠تاريخ پذيرش: 

  

 
 چكيده: 

در فازهاي مختلف بررسي شده است. محاسبات با استفاده از  GaPتركيب اپتيكي هاي در اين مقاله ويژگي 

انجام شده است.  PWscfپتانسيل، در چارچوب نظريه تابعي چگالي و با استفاده از كد محاسباتي روش شبه

 GGAها از نوع  همبستگي آن   -اند و تابع تبادلي هاي مورد استفاده با شرايط بار پايسته ساخته شده پتانسيل

دهنده هماهنگي ساختار  ار نشانهاي اپتيكي در دو فاز بلندروي و سينابنتايج بدست آمده از ويژگيباشد.  مي 

 الكتريك و هم چنين برابري تقريبي شكاف نواري با شكاف اپتيكي است.نواري با سهم موهومي تابع دي

و در فاز سينابار   ٣٠٦/٣الكتريك در فاز بلندروي برابر  سهم حقيقي تابع ديضرائب شكست به دست آمده از  

 باشند. مي  ٢٣٥/٤و  ٨٠٨/٣برابر با  zzو  xxبه ترتيب در دو راستاي 

  .اسپرسوهاي اپتيكي،كوانتومگاليم فسفيد، نظريه تابعي چگالي، ويژگي   :واژگان كليدي
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 مقدمه  .١

، InPفسفيدها (  -IIIهاي كنوني،  ]. در سال١باشد [مي  III-Vرسانا از گروه  گاليم فسفيد يك نيم 

GaP  ،AlP  ،BPنظير مانند رسانش گرمايي بالا، چگالي پايين و  هاي فيزيكي بي ) به دليل ويژگي

كرده  جلب  خود  به  را  زيادي  توجه  پهن  نواري  [شكاف  دستگاه ٢اند  در  كاربرد  دليل  به  هاي  ]. 

اي  ]. گاليم فسفيد ماده ٣است [  III-Vرساناهاي گروه  نورپردازي، اين تركيب يكي از مهم ترين نيم

كند.  كار مي  LWIR٢و    MWIR١يكي است كه در محدوده طيف مرئي  هاي اپتمناسب براي سامانه 

تعداد مواد در دسترس براي اين كاربردها محدود است. اين تركيب در قدرت مكانيكي، مقاومت  

]. گاليم فسفيد در  ٤اش برتري دارد [خانواده شيميايي، رسانش گرمايي و سختي بر ديگر مواد هم

 F٤̅٣m )٢١٦دماي اتاق و در شرايط محيط در ساختارمكعبي مركزسطحي بلندروي با گروه فضايي (

دستخوش يك    GaP، فاز فشار پايين بلندروي  GPa٢٠]. در فشار كمي بالاتر از  ٥شود [متبلور مي

فلزي   فاز  به  ابتدا تصور ميمي  IIگذار  داراي ساختار  شود كه در  اگرچه    β-Snشد  مانند است، 

  ويژگي الگوي پراش آن با اين تصور هماهنگي نداشت.  

نلمز  بيشتر توسط  با تمام    Cmcmنشان داد كه يك ساختار    ١٩٩٧همكاران در سال  و    ٣مطالعات 

تغييرات بيشتري مشاهده نشد.    GPa٥٠سازگار است. تا فشار    GaP-IIهاي الگوي پراش  ويژگي

را انجام    III-Vموجيكا و همكاران اولين مطالعه نظري ساختار سينابار در تركيبات    ١٩٩٧در سال  

) بدست آمد، وقتي فشار  Cmcm  )GaP-IIشار از فاز فشار بالاي ]. فاز سينابار با كاهش ف٦دادند [

شود. چون گذار مستقيم از ساختار ) تبديل ميGaP-Iبيشتر كاهش پيدا كند به ساختار بلندروي (

  Cmcmفاز  ].  ٧پايدار باشد [بلندروي به ساختار سينابار ديده نشده است، اين فاز ممكن است شبه 

و    Aدر هر سلول واحد است كه   A-Bيك ارتورومبيك قاعده مركزدار است كه داراي دو جفت 

B  دهند. اين فاز يك واپيچش از ساختار نمك دو نوع اتمي هستند كه تركيب دوتايي را تشكيل مي

به دليل گروه فضايي به سلول واحد ارتورومبيك است كه  ناميده شده است.    Cmcmاش،  طعام 

  cو    aگوشي است و با دو ثابت شبكه  ) متعلق به سامانه سه 211P3ساختار سينابار (با گروه فضايي  

اين ساختار در هيچ بازه فشاري پايدار نيست و    شود.بيان مي  2uو   1uو دو پارامتر داخلي بدون بعد  

    وجود داشته باشد. GaAsو  GaPپايدار در تركيبات تواند به صورت يك فاز شبهتنها مي 

 
1Mid-Wavelength Infrared   
2 Long-Wavelength Infrared   
3 Nelmes   
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)  LEDترين كاربردهاي گاليم فسفيد استفاده از آن در توليد ديودهاي منتشر كننده نور (يكي از مهم

ها در درجه اول به ساختار نواري موادي كه در ساخت  LEDشده و كارآيي  است. رنگ نور پراكنده 

كند  هاي قرمز، نارنجي و سبز توليد ميرنگ  GaPرود بستگي دارد. بر اين اساس  ها به كار ميآن

شود. هم چنين  مي  VIS١]. ضريب شكست بالاي اين تركيب سبب داشتن شفافيت در محدوده  ٨[

تواند در كاهش انحرافات هندسي مفيد باشد. اين تركيب به عنوان ماده  بالا بودن ضريب شكست مي

رقابت    ZnSeو   ZnSرود كه در اين زمينه با  لنز براي نورهاي مادون قرمز با قدرت بالا به كار مي

كيب را براي كاربردهاي  هاي كوتاه، اين تر]. همچنين، دارا بودن جذب قوي در طول موج ٩كند [مي

بلاسا و همكاران با استفاده از نظريه تابعي چگالي و    ٢٠١٨]. در سال  ١٠فرابنفش مفيد ساخته است [

هاي اپتيكي، ساختاري  ويژگيVasp تين خطي كامل و كد محاسباتي    - هاي مافينبا روش اوربيتال 

و بررسي قرار دادند. همچنين، اثر  و كشساني تركيب گاليم فسفيد در فاز بلند روي را مورد مطالعه  

ها و ضرايب كشساني را مورد بررسي قرار  هاي ساختاري، چگالي حالتناخالصي بر روي ويژگي

]. اثر ناخالصي  ١١ولت بدست آوردند [الكترون   ٥/١دادند و يك شكاف نواري غيرمستقيم به اندازه  

مورد بررسي قرار گرفته است. افزون    ]١٢,١٣هاي اپتيكي اين تركيب نيز در منابع [بر روي ويژگي

جذب اپتيكي بر روي گاليم فسفيد در فاز ورتسايت به صورت تجربي مورد    ٢٠٢٠بر اين، در سال  

هاي تركيب  ]. اگرچه تاكنون هيچگونه كار نظري و تجربي بر روي ويژگي١٤بررسي قرار گرفت [

GaP    در فاز سيناباروCmcm  هاي  گزارش نشده است.  از اين رو، هدف از اين كار بررسي ويژگي

  . است Cmcmدر فاز بلندروي و فازهاي فشار بالا سينابار و  GaPاپتيكي تركيب 

  

  

  روش انجام محاسبات .٢
 Quantum-Espressoمحاسبات در چارچوب نظريه تابعي چگالي و با استفاده از بسته محاسباتي

و همكاران تحت عنوان موج تخت معرفي   ٢توسط باروني  ٢٠٠١ر سال  كد دانجام شده است. اين 

نوشته شده است و بخش گرافيكي كاربر    ٩٥نويسي فرترن  شد. متن اصلي اين برنامه به زبان برنامه

)Gui افزار بر پايه زبان  ) نرمc  اي كوهنذره ايجاد شده است. در اين بسته محاسباتي معادلات تك- 

هاي ظرفيت بر حسب امواج تخت حل  بع موج الكترون پتانسيل و بسط تواشم با استفاده از روش شبه

بارپايسته ساخته شده پتانسيل گردد. شبهمي به روش  استفاده  تبادلي  هاي مورد  تابعي  همبستگي    -و 

 
1 Visible Infrard System 
2 Baroni   
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نوع  آن انتخاب شبه است. در روش شبه  GGAها از  بهتر  پتانسيل،  از جهت توافق  مناسب  پتانسيل 

اي برخوردار است. از  كاهش حجم محاسبات از اهميت ويژه   نتايج بدست آمده با نتايج تجربي و نيز

يون    -هاي الكترونبراي توصيف برهم كنشپتانسيل مورد استفاده،  سازي شبه اين رو، در نتيجه بهينه

و    s٤  هاي هاي به كار گرفته شده، حالتپتانسيل شبه در    هاي نوع بار پايسته استفاده شد.پتانسيلاز شبه

pهاي  حالت   و اتم گاليم   ٤sو    ٣pدر  اند.  شده  هاي ظرفيت در نظر گرفتهبه عنوان حالت اتم فسفر    ٣

در نظر گرفته شد. با اين دقت در هر دو تقريب    ٦-Ry١٠سازگار دقت محاسبات    -محاسبات خود

بلندروي با   با    ٤در فاز  فاز سينابار  به همگرايي    ٥با    Cmcmچرخه و در فاز    ٦چرخه، در  چرخه 

  Cmcmبراي هر سه فاز بلندروي، سينابار و  ، مقادير بهينه انرژي قطع محاسبه شده  رسيد. همچنين

باشد. ساختار بلوري تركيب  ريدبرگ مي  ٤٠و    ٣٥به ترتيب برابر    GGAو    LDAدر دو تقريب  

GaP    در هر سه فاز بلندروي، سينابار وCmcm  افزار  با استفاده از نرمxcrysden    رسم و در شكل

 آمده است.  ) ١جدول (در   kمقادير بهينه  شده است. افزون بر اين ) نمايش داده ١(

    
 (ب) (الف)

  
 (ج)

  .Cmcmو(ج)  ساختار بلوري تركيب گاليم فسفيد در فازهاي (الف) بلندروي، (ب) سينابار  ١ شكل 
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 . LDAو  GGAدر دو تقريب  Cmcmشده براي سه فاز بلندروي، سينابار و بهينه محاسبه kنقاط  ١جدول

LDA  GGA 
  فازها 

  تعداد نقاط   مش بندي   تعداد نقاط   مش بندي 

  بلندروي   ٢٠  ٧×٧×٧  ١٦  ٦×٦×٦

  سينابار   ٧٥  ٧×٧×٥  ٦٠  ٦×٦×٤

١٧٢  ٧×٧×٧  ١١٢  ٦×٦×٦  Cmcm 

  
  بحث و بررسي .٣

 الكتريك بررسي تابع دي. ١.٣

ها و نوسانات شبكه  اي مناسب براي مطالعه ساختارنواري، برانگيختگياپتيكي مواد زمينه هاي  ويژگي

هاي اپتيكي  هاي اپتيكي يك جامد بايد رفتار كميت يابي به ويژگيدهد. براي دست در اختيار قرار مي 

از مهم بررسي قرار گيرد. يكي  تابش مورد  انرژي  برحسب  تابع  ترين كميتمختلف  اپتيكي،  هاي 

هاي اپتيكي  يابي به ساير ويژگيالكتريك مختلط است. اين تابع نقطه شروع مناسبي براي دست دي

باشد. اين تابع از  مؤلفه مي  ٩الكتريك تانسوري از مرتبه دو است كه حداكثر داراي  است. تابع دي 

  ].١٥شود [تشكيل شده است و با رابطه زير داده مي εଶ(ω)و موهومي   ε1(ω)دو سهم حقيقي  

)١(                                                                                                     1 2ε(ω)= ε (ω)+iε (ω) 

هاي كم انرژي،  الكتريك داراي دو سهم گذار درون نواري و بين نواري است. با فرود فوتون تابع دي 

هاي  الكترون تنها در همان نواري كه قرار دارد به سمت انرژيدر محدوده كمتر از شكاف نواري،  

جابه  ميبالاتر  دي جا  تابع  موهومي  سهم  در  امر  اين  كه  ميشود  انعكاس  اعمال  الكتريك  با  يابد. 

گذارهاي درون    )٢شكل (دهد. در  هايي با انرژي بيشتر از شكاف، گذارهاي بين نواري رخ ميفوتون 

اند. گذارهاي بين نواري خود به دو قسمت گذارهاي مستقيم و  داده شده نواري و بين نواري نشان  

]. در گذارهاي بين نواري با توجه به گسسته بودن انرژي بين نوارهاي  ١٦شوند [غيرمستقيم تقسيم مي

دي  تابع  نتيجه  در  نمود،  تبعيت  كوانتومي  روابط  از  بايد  تعريف مختلف  زير  به صورت  الكتريك 

 ]. ١٧گردد [مي

ε2(ω)=
ସగమ

మఠమ
∑ ∫⟨i|M|j⟩2fi(1 − fi)×δ(Ef-Ei-ω)d3k                                     )٢ (  

  



 
٢٦    /٢١٤٠ بهار، ٢٣، پياپي سيزدهماه الزهرا، سال گعلمي فيزيك كاربردي ايران، دانش  فصلنامة  

 

  

تابع توزيع فرمي براي    ifهاي اوليه و نهايي،  به ترتيب حالت   jو    iماتريس دو قطبي،    Mكه در آن  

  ام است.  iانرژي الكترون در حالت   iEام و iحالت 

 
 ]. ١٦نمايش گذارهاي بين نواري و درون نواري [  ٢شكل 

توان با استفاده از سهم موهومي آن و با استفاده از روابط كرامرز الكتريك را ميسهم حقيقي تابع دي 

  ].١٨ها بدست آورد [كرونيگ براي همه بسامد -

)٣                                                                                                 ( 

2
1 2 2

0

( )2
( ) 1

( )
P

d


   
  

  
 

 
  

الكتريك از  حد بسامد صفر سهم حقيقي تابع دي باشد.  مقدار اصلي انتگرال مي  Pكه در اين رابطه  

  دهد. ضريب شكست استاتيك را نتيجه مي ε1(0)اي برخوردار است. جذر اهميت ويژه 

)٤                      (                                                                                            1(0)n   

تقارن مكعبي، مؤلفه به دليل وجود  بلندروي  فاز  تابع ديدر  تانسور  اوي هستند،  الكتريك مسهاي 

𝜀௫௫(𝜔) يعني   = 𝜀௬௬(𝜔) = 𝜀௭௭(𝜔)  ،محاسبه يك مؤلفه از اين تابع كافي تنها  . از اين رو

  شود:الكتريك به صورت زير نوشته مي است. تانسور دي 

)٥                        (                                                                                  
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cubic







00

00

00

  

الكتريك و هم چنين تطابق نمودار سهم موهومي با ساختار  نمودار سهم حقيقي و موهومي تابع دي 

الكتريك واضح است كه ضريب  رسم شده است. از نمودار سهم حقيقي تابع دي   )٣شكل (نواري در  

) ضريب  ٢)). در جدول (٤است (با توجه به رابطه (  ٣٠٦/٣در فاز بلندروي    GaPشكست تركيب  

  شكست محاسبه شده در فاز بلندروي در كار حاضر با نتايج ديگران مقايسه شده است.  
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 0E=eV٦٥/١يابيم كه سهم موهومي تا قبل از انرژي  تريك درميالكاز نمودار سهم موهومي تابع دي 

هاي كم انرژي بوده و منجر به گذارهاي درون  داراي تغييراتي آرام است كه ناشي از جذب فوتون 

يابد و اين امر بيانگر  گردد. بعد از اين انرژي سهم موهومي به صورت ناگهاني افزايش مينواري مي 

هاي  دهد. سه نقطه اصلي در نمودار با نام گذارهاي ميان نواري رخ مي  جذبي است كه به دنبال آن 

0E  ،1E  2  وE     0اند.  نشان داده شدهE  دهد كه بيانگر  انرژي لازم براي عبور از شكاف را نشان مي

انرژي مورد نياز براي گذارهاي احتمالي بعدي را نشان    2E  و  1Eشكاف اپتيكي بلور است و دو نقطه  

(مي در شكل  احتمالي،  گذارهاي  با  نقاط  اين  همساني  دادن  نشان  براي  نمودار سهم  -٣دهند.  ج) 

بيانگر گذاري    0Eر نمودار ساختار نواري رسم شده است. نقطه  الكتريك در كناموهومي تابع دي 

بيانگر گذارهاي احتمالي    2E  و  1Eهاي  باشد. نقطه مي  Γ←Δminدر راستاي غيرمستقيم   به ترتيب 

منفي است، امواج منتشر    𝜀ଵ(𝜔) ي كهاه يناحاست. هم چنين در    Γ← Γو     Γ←Lدر راستاهاي  

اتلاف صورت مي نمي و  فرآيندهاي جذب  اين شكل، شكاف  شوند و  در  اپتيكي  گيرد.  شكاف 

 كند.ها را تأييد مينواري به دست آمده از ساختار نواري و چگالي حالت 

    
  (ب)  (الف)

  
  )ج(

الكتريك و(ج) تطابق سهم  الكتريك، (ب) نمودار سهم موهومي تابع دي(الف) نمودار سهم حقيقي تابع دي ٣ شكل 

 الكتريك با ساختار نواري در فاز بلندروي. موهومي تابع دي
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 و مقايسه با نتايج ديگران.  GGAدر فاز بلندروي در تقريب محاسبه شده  ضريب شكست ٢جدول

  ) ٩كار تجربي(
  كار نظري 

)Vasp-GGA( 

)٢٠(  

  كار نظري 
)Wien2k-

GGA( )١٩ (  

  كار حاضر
)GGA(  

  هاي محاسبه شدهكميت

  ضريب شكست  ٣/ ٣٠٦  ٢/ ٩١٩  ٣/ ٠٧٠  ٣/ ١٦٠

----  ٤/ ٦٢٠  ٧/ ٦٢٦  ٢/ ٨٤٨  
درصد خطا نسبت به مقدار  

  تجربي 

  
  .GGAدر فاز سينابار در تقريب  zzو  xxهاي محاسبه شده در دو راستاي ضريب شكست ٣ جدول

  هاي محاسبه شدهكميت  )GGAكار حاضر (  كار نظري   كار تجربي 

 xxnضريب شكست   ٣/ ٨٠٨  ----  ----

  zznضريب شكست   ٤/ ٢٣٥  ----  ----

  

  

    
  (ب)  (الف)

  
  )ج(

  
الكتريك و(ج) تطابق سهم  الكتريك، (ب) نمودار سهم موهومي تابع دي(الف) نمودار سهم حقيقي تابع دي ٤شكل 

  الكتريك با ساختار نواري در فاز سينابار. موهومي تابع دي
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دارد.    فاز كمتري  تقارن  بلندروي  فاز  با  مقايسه  در  تانسور مؤلفه سينابار  اصلي  الكتريك دي   هاي 

با مختلف  شكل  درراستاهاي  به  و  نيستند  مساوي  ε୶୶(ω)يكديگر  = ε୷୷(ω) ≠ ε௭௭(ω) 

  الكتريك در اين فاز به صورت زير است: باشند. تانسور دي مي

)٦(                                                                                                                     
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و هم چنين تطابق سهم موهومي  الكتريك  موهومي تابع دي و سهم    حقيقي   ) نمودار سهم٤شكل (  در

الكتريك  محاسبات مربوط به سهم حقيقي تابع دي .  شده است  نمايشدر فاز سينابار  با ساختار نواري  

با    xضريب شكست اين تركيب در فاز سينابار را در راستاي   با  برابر    zو در راستاي    ٢٣٥/٤برابر 

نتايج آمده است و چون داده   )٣جدول (دهد كه در  نتيجه مي  ٨٠٨/٣ اي وجود نداشته است،  اين 

  0Eاند.  نشان داده شده     2E  و  0E  ،1Eهاي  سه نقطه اصلي در نمودار با نام امكان مقايسه وجود ندارد.  

  1Eدهد كه بيانگر شكاف اپتيكي بلور است و دو نقطه انرژي لازم براي عبور از شكاف را نشان مي

  دهند. انرژي مورد نياز براي گذارهاي احتمالي بعدي را نشان مي   2E و

بيانگر گذاري در راستاي    0Eيابيم كه نقطه  از همساني نمودار سهم موهومي با ساختار نواري درمي 

نقطه   Γ←Kغيرمستقيم   راستاهاي    2E  و  1Eهاي  است.  در  ترتيب  به  احتمالي  گذارهاي  بيانگر 

Γ←M    وΓ← Γ    هستند. شكاف اپتيكي در اين شكل، شكاف نواري بدست آمده از ساختار نواري

حالت  چگالي  مي و  تأييد  را  انرژي  ها  از  پيش  تا  كه  است  واضح  موهومي  سهم  نمودار  از  كند. 

eV٠/ ٣=0E   سهم موهومي داراي تغييراتي آرام است واين تغييرات آرام مربوط به گذارهاي درون

انرژي سهم موهومي به صورت ناگهاني افزايش مي يابد كه اين مربوط به  نواري است. بعد از اين 

  گذارهاي بين نواري است. 

  

  )eelsاتلاف انرژي ( تابع . ٢.٣
الكتريك مختلط است. اسپكتروسكوپي اتلاف  تابع دي تابع اتلاف به معناي سهم موهومي معكوس  

و تحليل حالت  قدرتمندي در تجزيه  الكترون روش  يا  انرژي  فرمي  تراز  بالاي  هاي تحريك شده 

دسته تحريك  دربردارنده  طيف  اين  است.  نانومتر  از  كمتر  جزئي  الكترون جداسازي  هاي  جمعي 

(پلاسمون حالتظرفيت  داخل  به  دها)  شده  اشغال  تابع  هاي  بين  رابطه  است.  رسانش  نوار  ر 

  الكتريك و تابع اتلاف انرژي به صورت زير است: دي
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الكترون در حال عبور از محيط  تابع اتلاف متناسب با احتمال اتلاف انرژي در واحد طول براي يك  

قلهّ است. شاخص  به عنوان  تابع اتلاف  قلّه در نمودار  بيانگر  ي پلاسموني شناخته ميترين  شود كه 

هاي جمعي چگالي بار در محيط است. در يك بلور امكان وجود چند قلّه پلاسموني  برانگيختگي 

با آن بسامد پلاسما ناميده    سوهمسامد  قلّه پلاسموني مربوط به نوسان پلاسما است و ب  وجود دارد.

هاي  در آن منفي است. در اين انرژي   𝜀ଵ(𝜔)هايي است كه بسامدسو بر  پلاسما هم  شود. بسامدمي

  كوچك است و بنابراين دامنه اتلاف انرژي بزرگ است.  𝜀ଶ(𝜔)بزرگ 

است. با توجه به  ولت رسم شده  الكترون   ٢٥نمودار تابع اتلاف انرژي در بازه صفر تا    )٥شكل (در  

اتلاف در   بيشينه تابع  با پلاسمون حجمي   ١٥/ eV٧٥٠اين شكل  متناظر  بيشينه  قرار گرفته كه اين 

انتظار نيست، چراكه در اين نقطه سهم  قلّه  است. وجود   از  پلاسموني در اين نقطه چندان هم دور 

  . استالكتريك بسيار ناچيز حقيقي منفي است و سهم موهومي تابع دي 

 
  در فاز بلندروي.  نمودار تابع اتلاف تركيب گاليم فسفيد ٥شكل 

  

الكترون ولت و در دو راستاي    ٢٥نمودار تابع اتلاف انرژي فاز سينابار در بازه صفر تا  )  ٦شكل (در  

x    وz    در منحني تابع اتلاف در راستاي  قلّه  رسم شده است. بلندترينx    در انرژيeVو در   ١/١٥

انرژي    zراستاي   به شكل  eV٨/١١در  توجه  با  است.  گرفته  (قرار  (٣هاي  انرژي ٤)و  اين  در  ها  ) 

εଵ(ω)   مقادير منفي وεଶ(ω) .مقادير كوچكي دارند  
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  در فاز سينابار.  فسفيدنمودار تابع اتلاف انرژي تركيب گاليم ٦شكل 

  

  گيرينتيجه .۴
پتانسيل در چارچوب نظريه تابعي چگالي اختلالي وبا تقريب شيب  محاسبات با استفاده از روش شبه

در فاز بلندروي و مقايسه با    GaPنتايج بدست آمده از بررسي تركيب  يافته انجام شده است.  تعميم

شبه با  محاسبات  كه  است  آن  بيانگر  تجربي  تعميمنتايج  شيب  تقريب  و  بارپايسته  در  پتانسيل  يافته 

گالي سازگاري خوبي با نتايج تجربي دارد. نتايج بدست آمده از پارامترهاي  چارچوب نظريه تابعي چ

اپتيكي اين تركيب نشان دهنده اين است كه شكاف اپتيكي برابري تقريبي با شكاف نواري دارد.  

و در فاز سينابار به    ٣٠٦/٣الكتريك ضرائب شكست را در فاز بلندروي  بررسي سهم حقيقي تابع دي

  دهد. نتيجه مي ٢٣٥/٤و  ٨٠٨/٣، zو   xتاي ترتيب در دو راس

  

  تقدير و تشكر. ٥
كنند. اين تحقيق  جانبه تشكر ميهاي همه نويسندگان از دانشگاه شهيد چمران اهواز به دليل حمايت 

  پشتيباني شد.   [SCU.SP400.490]توسط دانشگاه شهيد چمران اهواز، ايران 
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