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Abstract 

In this research, the effect of hydrostatic pressure on the electronic 
structure and optical properties of GaAs compound has been investigated. 
The calculations have been done based on the density functional theory 
(DFT) using WIEN2K computational package. This computational 
package solves Kohn-Sham equations by the full-potential linearized 
augmented plane wave (FP-LAPW) method self-consistently. The 
exchange-correlation potential is calculated by the Generalized gradient 
approximation (GGA) and a combination of modified Becke —  Johnson 
plus local-density approximation (mBJ-LDA) functional. All the 
electronic and optical properties calculations have been done in the 
presence of spin-orbit interaction. In the case of electronic structure 
calculations, using the band structure calculations at different pressures, 
the pressure dependence of band gap energy is calculated. The results of 
calculations show that by increasing the pressure the band gap energy 
increases linearly. Regarding the optical properties, the effect of 
hydrostatic pressure on the real and imaginary parts of the dielectric 
function ε(ω) is calculated. The results show that by increasing pressure 
the absorption edge and the major peaks in the imaginary part of the 
dielectric function are shifted towards higher energies whereas by 
decreasing the pressure they are shifted towards lower energies. The 
results also show that by increasing the pressure, the static dielectric 
function decreases linearly. Using the results of the real and imaginary 
dielectric function calculations, the optical gap and the static refractive 
index at different pressures are also calculated.  
Keywords: Density Functional Theory, Electronic Properties, Optical 
Properties, Hydrostatic Pressure, GaAs Compound. 
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هاي اپتيكي و الكتروني  ثير فشار هيدروستاتيكي بر ويژگيأ ت

  ١گاليوم آرسنايد 
  ٣ *و مريم نورافشان ٢سينا حيدري

 
  ١٤٠٠/ ١٩/١٢تاريخ دريافت: 

  ٢٣/٠٥/١٤٠١تاريخ بازنگري: 

  ٠٩/٠٨/١٤٠١تاريخ پذيرش: 

 
 

 چكيده: 
مورد بررسي قرار    گاليوم آرسنايد  تركيب  هاي اپتيكي و الكترونيثير فشار هيدروستاتيكي بر ويژگيأتدر اين پژوهش  

افزار محاسباتي   از نرم  استفاده  با  و  تابعي چگالي  نظريه  انجام شده    WIEN2Kگرفته است. محاسبات در چارچوب 

  - سازي شده معادلات كوهناست. اين نرم افزار محاسباتي به صورت پتانسيل كامل با روش امواج تخت بهبود يافته خطي

هاي تقريب شيب تعميم يافته  انرژي تبادلي همبستگي با استفاده از رهيافتكند.  شم را به صورت خودسازگار حل مي

)GGA (جانسون  - و تقريب چگالي موضعي تغييريافته بك )mBJ-LDA(   محاسبه شده است. همه محاسبات ساختار

وني،  هاي الكترمدار انجام شده است. در مورد ويژگي  -هاي اپتيكي در حضور برهم كنش اسپينالكتروني و ويژگي

ساختار نواري الكتروني در فشارهاي مختلف محاسبه شده و سپس با استفاده از آن شكاف نواري انرژي به صورت تابعي  

به صورت خطي افزايش    شكاف نواري   كه با افزايش فشار،دهد  از فشار به دست آمده است. نتايج محاسبات نشان مي

الكتريك مورد  هاي موهومي و حقيقي تابع ديفشار هيدروستاتيكي بر سهمهاي اپتيكي، تأثير  در مورد ويژگييابد.  مي

ها در  ترين قلهّ دهد كه با افزايش فشار انرژي آستانه جذب و شاخصبررسي قرار گرفته است. نتايج محاسبات نشان مي

شوند.  جا ميتر جابهيينهاي پاهاي بالاتر و با كاهش فشار به سمت انرژيالكتريك به طرف انرژيسهم موهومي تابع دي

يابد.  الكتريك استاتيك به صورت خطي كاهش ميبا افزايش فشار ثابت دي  دهد كههمچنين نتايج محاسبات نشان مي

ضريب شكست استاتيك  ،الكتريكهاي حقيقي و موهومي تابع ديهمچنين، با استفاده از نتايج محاسبات مربوط به سهم

  لف محاسبه شده است.  و شكاف اپتيكي در فشارهاي مخت

اپتيكي، ويژگينظريه تابعي چگالي، ويژگي    : واژگان كليدي الكتروني، فشار هيدروستاتيكي، تركيب  هاي  هاي 
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  مقدمه  .١
به دليل كاربردهاي فروان در طراحي وسايل   III-Vهاي فيزيكي نيمرساناهاي گروه مطالعه ويژگي

  شكاف رسانا با  مين  ة ماد  كي  ديآرسنا  وم ي گالاپتوالكتروني همواره مورد توجه پژوهشگران بوده است.  

پهن    ي نوار  شكاف داشتن    دليلبه    د يرسناآ  وم يگال.  است    III-Vگروه    ي رساناهامياز ن  م يمستق  ي نوار

ي وسايل اپتوالكتروني چون ليزرها، ديودها، آشكارسازهاي نوري  مهم در طراح  ده ماد  كي  ميو مستق

[و سلول و مستق   ينوار  شكاف   يدي خورش  يهادر سلول  ].١هاي خورشيدي است    وميگال  ميپهن 

  يهاسلول  .]٢[  كنديرا فراهم م  حفره   - الكترون  جفت   ديامكان جذب بهتر فوتون و تول  ،ديرسناآ

بهتر  يهايژگيو  دليلبه     ديآرسنا  وميگال   يديخورش بفرد عملكرد  به سلول   يمنحصر    ي هانسبت 

كاربرد    يبرا  يبه عنوان ماده ا  ديآرسنا  وم يگال  يايدارند. از مزا  كونيليبر س  يمبتن  يمعمول  يديخورش

  ي عملكرد خوب در نور با شدت كم، بازده  ن، ييپا  ييدما  بيتوان به ضريم  ي ديخورش   ي هالدر سلو

  بودن  و سبك وزن  يريپذانعطاف  نيماوراءبنفش و همچن  ةبالا، مقاومت در برابر رطوبت و تابش اشع

نمود اشاره  سلول]٣[  آن  عملكرد  بهبود  طراح   ي ديخورش  يها.  با    يبا  و    ينوار  شكافمواد 

براي  ترين روشمواد از جمله مهمدر علم    . ]٦-٤[  است   ريپذامكان  مناسب   يكياپت  يهايژگيو ها 

هاي اپتيكي مناسب، اعمال فشار هيدروستاتيكي و ساخت  طراحي مواد با شكاف نواري و ويژگي

ترين مواد در طراحي  كه امروزه يكي از مهم  𝐺𝑎𝐴𝑠ଵି௫𝑁௫باشد. به عنوان مثال؛ آلياژهاي  آلياژ مي

بالا ميسلول بازدهي  با  از آرسنايد  با  ،باشندهاي خورشيدي  در    (As)جانشين كردن كسر مناسبي 

نيتروژن با  با غلظت مورد نظر بدست مي  (N)گاليوم آرسنايد  آلياژ  اين  ٨،٧آيند [جهت ساخت   .[

باشند  هاي اپتيكي و الكتروني متفاوت در مقايسه با تركيب گاليوم آرسنايد ميآلياژها داراي ويژگي

اشاره نمود كه در طراحي وسايل   𝐺𝑎𝐴𝑠ଵି௫𝑆𝑏௫توان به آلياژهاي  ]. به عنوان مثالي ديگر مي٩[

 (As)اپتوالكتروني كاربرد دارند و براي ساخت آلياژ با غلظت مورد نظر كسر مناسبي از آرسنايد  

هاي اپتيكي و  شود. اين آلياژها نيز داراي ويژگيجايگزين مي  (Sb)در گاليوم آرسنايد با آنتيموان  

]. همان طور كه گفته شد اعمال  ١٠باشند [فاوت در مقايسه با تركيب گاليوم آرسنايد ميالكتروني مت

به عنوان    .هاي اپتيكي و الكتروني بلورها شودتواند سبب تغيير ويژگيفشار هيدروستاتيكي نيز مي

بر چاه  هيدروستاتيكي  فشار  اعمال  [مثال؛  انبو ١١،١٢هاي كوانتومي چندگانه گاليوم آرسنايد  هه  ]، 

-IIIو نيمرساناهاي گروه    ]١٤[    𝑍𝑛𝑆௫𝑆𝑒ଵି௫]، آلياژهاي  ١٣) [InAsنيمرساناي اينديم آرسنايد (

V    با توجه  شود.  هاي اپتيكي و الكتروني مي]، منجر به تغيير ويژگي١٥باشند [كه شامل آنتيموان مي

  ي و الكترون يكياپت يهايژگي بر و يكيدروستات يفشار ه ريثأتبر اساس مقالات منتشر شده، كه   نيبه ا
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فشار    ريثأت  يبه بررس  پژوهش  نيدر ا  مورد بررسي قرار نگرفته است،  تاكنون  ديآرسنا  وم يگال  بيترك 

  ج يپرداخت و نتا  ميخواه  ديآرسنا  وم يگال   بيترك   يو الكترون  يك ياپت  ي هايژگيبر و  ي كيدروستاتيه

  ية بر پاساخته شده    ي ديخورش  ي هابهبود عملكرد سلول  ي برا  يشنهاد ياز آن به عنوان پ  بدست آمده 

    ارائه خواهد شد.  ديآرسنا وم يگال

  

  روش انجام محاسبات .٢
هاي فيزيكي مواد  هاي دقيق و پركاربرد براي مطالعة ويژگيتابعي چگالي يكي از روش  نظريةامروزه  

و با    ]١٦[محاسبات اين مقاله براي حل هاميلتوني جامد بلوري بر پايه نظرية تابعي چگالي  باشد.  مي

. اين كد محاسباتي به صورت  ]١٧[انجام گرفته است  WIEN2k استفاده از نرم افزار محاسباتي  

 -سازي شده به حل معادلات تك ذره كوهنپتانسيل كامل با روش امواج تخت بهبود يافته خطي

شم    -براي حل خودسازگار معادلات تك ذره كوهن.  ]١٨[پردازد  رت خودسازگار ميشم به صو

]  ١٩،٢٠گونه كه اسليتر [تين همان  -سازي شده تقريب مافيندر روش امواج تخت بهبود يافته خطي

  -مافين) فضاي ١، ياخته بسيط به دو ناحيه (تين -مافيندر تقريب شود. پيشنهاد كرد، به كار برده مي

اتمشامل كره   تين به مراكز  بدون همپوشاني  به كره هاي  بسيط معروف  ياخته  هاي  هاي موجود در 

شود.  ) تقسيم ميIها معروف به ناحيه بين جايگاهي () فضاي باقيمانده بين كره ٢) و (MT(  تين-مافين

ها قرار دارند تقارن  ها نزديك به هستهكه الكترون   تين  -مافينهاي  در اين روش پتانسيل داخل كره 

باشد. از اين رو، در روش امواج تخت بهبود  كروي دارد و در ناحية بين جايگاهي پتانسيل هموار مي

خطي كره يافته  از  پايه خارج  توابع  شده،  درون    تين  -مافينهاي  سازي  و  تخت  امواج  به صورت 

هاي معادلة شرودينگر  هاي كروي در جوابل ضرب هماهنگبه صورت حاص  تين  -مافينهاي  كره 

  شوند.  شعاعي در نظر گرفته مي

ويژگي محاسبه  براي  پژوهش،  اين  شيب  در  تقريب  از  همبستگي  تبادلي  انرژي  ساختاري  هاي 

هاي مناسب در  كه يكي از روش  يافتهدر تقريب شيب تعميم.  ]٢١[استفاده شده است      ١يافتهتعميم

افزون بر چگالي، از شيب  هاي ساختاري است،  هاي فيزيكي بلورها از جمله ويژگيمحاسبه ويژگي

مي استفاده  نيز  نظر  مورد  نقطه  در  تعميمتقريب    شود.چگالي  براي    يافتهشيب  مناسبي  تقريب   ،

هاي ساختاري است و نتايج بدست آمده از  هاي فيزيكي بلورها از جمله ويژگيمحاسبات ويژگي

تقريب در هماهنگي خوبي با نتايج تجربي قرار دارد. اگرچه استفاده از اين روش در محاسبه   اين
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با مقدار شكاف   نواري بسيار كوچك در مقايسه  به مقدار شكاف  نيمرساناها منجر  نواري  ساختار 

مي تجربي  بكنواري  تغييريافته  موضعي  چگالي  تقريب  مشكل،  اين  بردن  بين  از  براي    -شود. 

به تقريب    ]٢٢[  ١جانسون  كند، پيشنهاد شده است كه نتايج  وارد مي  LDA، كه يك تصحيح را 

شكاف نواري محاسبه شده با استفاده از آن با نتايج تجربي هماهنگي خوبي دارد. با توجه به اين كه  

ويژگي محاسبات  ميدر  استفاده  نواري  ساختار  محاسبات  نتايج  از  اپتيكي  ويژگيهاي  هاي  شود، 

جانسون نيز هماهنگي بهتري    - اپتيكي محاسبه شده با استفاده از تقريب چگالي موضعي تغييريافتة بك

هاي الكتروني و اپتيكي گاليوم  با نتايج تجربي دارد. از اين رو در كار حاضر براي محاسبه ويژگي

انرژي تبادلي همبستگي از تقريب چگالي موضعي تغييريافته بك اده شده  جانسون استف  -آرسنايد 

)  با در نظر گرفتن شرط As) و آرسنايد (Gaهاي گاليوم (تين براي اتم  -هاي مافيناست. شعاع كره 

بوهر انتخاب شدند. بردار موج قطع در بسط توابع موج بر    ٨/١و    ٩/١ها به ترتيب  نبود همپوشاني كره 

گالي بار و پتانسيل  و بردار قطع بسط فوريه چ  ٩تين    -هاي مافينحسب امواج تخت خارج از كره 

(𝑅𝑦)١٢تين   -هاي مافينخارج از كره 
ଵ
ଶൗ     انتخاب شده است. بهينه تعداد نقاطk    در فضاي وارون

پذير و در محاسبات اپتيكي  نقطه كاهش ١٠٤نقطه، معادل با  ٣٠٠٠براي محاسبات ساختار الكتروني 

امترها با استفاده از همگرايي پذير انتخاب شده است. اين پارنقطه كاهش  ٢٨٦نقطه، معادل با    ١٠٠٠٠

هاي اپتيكي در حضور برهم كنش  انرژي به دست آمده است. محاسبات ساختار الكتروني و ويژگي

 مدار انجام شده است.  -اسپين

  

  نتايج و بحث .٣
  هاي ساختاريويژگي ١.٣ 

بلند روي   داراي ساختار  به  ]٢٣[است    F-43mو گروه فضايي  )  ZB(تركيب گاليوم آرسنايد   .

هاي ساختاري تركيب گاليوم آرسنايد، ثابت شبكه تعادلي و مدول حجمي  منظور بررسي ويژگي

اين تركيب محاسبه شده است. به اين منظور، انرژي كل تركيب گاليوم آرسنايد در تقريب شيب  

ازاي حجم   )GGA(يافته  تعميم با  به  محاسبات  اين  از  آمده  بدست  نتايج  و  محاسبه  مختلف  هاي 

برازش شد. با استفاده از كمينه نمودار انرژي بر حسب حجم،    ]٢٥[استفاده از معادلة حالت مورناگان  

) با مقدار تجربي و نتايج  ١ثابت شبكه تعادلي و مدول حجمي اين تركيب محاسبه و نتايج در جدول(
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دهند، ثابت شبكه  ) نشان مي١هاي جدول (اتي موجود مقايسه شده است. همان طور كه داده محاسب

 و مدول حجمي محاسباتي هماهنگي قابل قبولي با نتايج تجربي و محاسباتي موجود دارند.  

  

تجربي و  ثابت شبكه تعادلي و مدول حجمي تركيب گاليوم آرسنايد با نتايج شده مقايسه مقادير محاسبه  ١جدول 

  محاسباتي موجود. 

مشتق مدول 
  حجمي 

مدول حجمي  
)GPa(  

    )𝑨𝟎ثابت شبكه( 

  مطالعه كنوني   ٧٨/٥  ٦٩/٧٠  ٧٨/٤

 ---  
]٩٧/٨١ ]٩  

]٥٥/٦٠  ]١٠  

]٦٧/٥ ]٩  

]٧٥/٥  ]١٠  
  محاسبات ديگران

  تجربي   ٧٣/٥  ]٢٣[  ٥٠/٧٥  ]٢٤[  --- 

 ---  ٦  %  ٨٠/٠   %  
درصد خطا در مقايسه با مقدار 

  تجربي 

 
حجمي معياري است از سختي بلور، به اين معنا كه هر چه مدول حجمي يك بلور بيشتر باشد،  مدول  

پذيري  فشار هيدروستاتيكي بر تراكم  ريث أتپذيري كمتري خواهد داشت. براي بررسي  آن بلور تراكم

تركيب گاليوم آرسنايد، مدول حجمي اين تركيب در فشارهاي مختلف محاسبه و نتايج بدست آمده  

) داده ٢از محاسبات در جدول  همان طور كه  است.   بيان شده   () نشان مي٢هاي جدول  با  )  دهند 

افزايش مي فشار مدول حجمي  رو ميافزايش  اين  از  فشار،  يابد.  افزايش  با  كه  نتيجه گرفت  توان 

  يابد. پذيري تركيب گاليوم آرسنايد كاهش ميتراكم

تقريب شيب تعميم يافته   رهيافتايد در فشارهاي مختلف در گاليوم آرسن شدة مدول حجمي محاسبه   ٢جدول

)GGA.(  

  (GPa) فشار  (GPa)مدول حجمي  مشتق مدول حجمي 

٠  ٦٩/٧٠  ٧٨/٤  

٨٤/١  ٢٣/٧١  ٩٤/٤ 

٩٤/٢  ٩٢/٧٢  ٦٥/٤ 

٨١/٣ ٥٤/٧٤  ٣٢/٤ 

١/٠  ٢١/٦٤  ٢١/٤ -  

٨٥/١  ٧٦/٦١  ١١/٤ - 

٩٤/٢  ٤٥/٥٧  ٤٣/٤ - 
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  هاي اپتيكي و الكتروني گاليوم آرسنايدهيدروستاتيكي بر ويژگيتأثير فشار  ٢.٣

  هاي الكترونيتأثير فشار هيدروستاتيكي بر ويژگي ١.٢.٣
است.    ميمستق  ي نوار شكافرسانا با  مين  ة ماد  كيهمان طور كه در مقدمه گفته شد گاليوم آرسنايد  

هاي  ژي نوارهاي مجاز وشكافهاي انرساختار نواري الكتروني يك جسم جامد بيان كننده گستره 

آيد. به دست مي  kهاي جسم جامد بر حسب بردار موج  نواري است و با رسم ويژه مقاديرالكترون

اين تركيب در فشار هاي الكتروني گاليوم آرسنايد ساختار نواري الكتروني  به منظور بررسي ويژگي

محاسبه شد كه نتايج بدست آمده از اين محاسبات در   )  (mBJ-LDAصفر با استفاده از رهيافت  

  ه ماد  كيدهد كه گاليوم آرسنايد  الف آمده است. ساختار نواري محاسبه شده نشان مي-١شكل  

با  مين نوارشكرسانا  نمودار ساختارنواري، شكاف مستق  ي اف  از  استفاده  با  است.  گاليوم    يم  نواري 

آرسنايد محاسبه و مقدار آن در مقايسه با شكاف نواري تجربي و نتايج محاسباتي موجود در جدول  

دهند، اين نتايج هماهنگي قابل قبولي  ) نشان مي٣هاي جدول () بيان شده است. همان طور كه داده ٣(

 با نتايج تجربي و محاسباتي موجود دارد. 

  

  گاليوم آرسنايد با نتايج محاسباتي و تجربي موجود.  شده نواري محاسبه مقايسه مقدار شكاف  ٣جدول

    الكترون ولت) شكاف نواري (
  مطالعه حاضر   ٦٣/١

]٤٨/١ ]٩  
]٥٥/١ ]١٠  

  محاسبات ديگران

  تجربي   ٤٢/١ ]٢٤[

١٤ %   درصد خطا در مقايسه با مقدار تجربي  

 
بررسي   ويژگي  ر يثأتبراي  بر  هيدروستاتيكي  نواري  فشار  ساختار  آرسنايد،  گاليوم  الكتروني  هاي 

  )mBJ-LDA(  هاي مثبت و منفي در تقريبالكتروني اين تركيب در فشارهاي مختلف، شامل فشار

  ي آمده است.  -١ب تا -١هاي محاسبه شد و نتايج بدست آمده از اين محاسبات در شكل

توان به صورت زير خلاصه  مقايسه ساختار نواري در فشارهاي مختلف را مينتايج بدست آمده از  

  كرد: 

  م يمستق ياف نوارشكرسانا با مين ه ماد كيگاليوم آرسنايد در تمام فشارهاي اعمال شده  

  كند.است اما شكاف نواري با اعمال فشار تغيير مي
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 يابد.انرژي نوار رسانش افزايش مينواري انرژي با بالا رفتن كمينه  اف  با افزايش فشار شك 

 شك فشار  كاهش  كاهش  اف  با  رسانش  نوار  انرژي  كمينه  آمدن  پايين  با  انرژي  نواري 

 يابد.مي

نواري انرژي در فشارهاي مختلف كه با استفاده از ساختار نواري محاسبه شده است  اف مقادير شك 

به صورت تابعي از فشار در  ) فهرست شده است. شكاف نواري انرژي محاسبه شده  ٤در جدول (

) رسم شده است. شكاف نواري انرژي محاسبه شده با استفاده از معادله درجه دو با رابطه  ٢شكل (

  ) برازش داده شده است:١(

𝐸(𝑃) = 1.58 + 0.13𝑃 − 0.0002𝑃ଶ   )١                                                                                   (  

توان نتيجه گرفت  ) ، ضريب جمله درجه دوم كمابيش صفر است. از اين رو، مي١جه به رابطه (با تو

 يابد. كه با افزايش فشار شكاف نواري انرژي به صورت خطي افزايش مي

 
  .(mBJ-LDA)رهيافت گاليوم آرسنايد در فشارهاي مختلف در  شده شكاف نواري انرژي محاسبه  ٤جدول

P(GPa) (eV)gE 

٦٣/١ ٠ 

٧٨/١ ٨٤/١ 

٩٥/١ ٩٤/٢ 

١١/٢ ٨١/٣ 

٤٨/١  -١/٠ 

٣٢/١ -٨٥/١ 

١٨/١ -٩٤/٢ 
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نشان   CB.(mBJ-LDA)ساختار نواري محاسبه شده گاليوم آرسنايد در فشارهاي مختلف در رهيافت   ١شكل 

 ،  Gpa 2.94، (ج) Gpa 1.84، (ب)   Gpa 0(الف)  باشد.دهنده نوار ظرفيت مينشان VBهنده نوار رسانش ود

 Gpa 2.94- ، (ي) Gpa 1.85- (و)،  Gpa 0.1-(ط) Gpa 3.81(د)
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  . (mBJ-LDA)رهيافت  گاليوم آرسنايد برحسب فشاردر  شده نمودارشكاف نواري انرژي محاسبه  ٢شكل 

 
  هاي اپتيكيتأثير فشار هيدروستاتيكي بر ويژگي  ٣.٢.٢

ديهاي  ويژگي تابع  محاسبه  با  مواد  بسامد،  اپتيكي  به  وابسته  مختلط  توصيف  𝜀(𝜔)الكتريك   ،

  شود:مي

𝜀(𝜔) = 𝜀ଵ(𝜔) + 𝑖𝜀ଶ(𝜔)   )٢                                                                                                                       (  

 .  ]٢٦[است  هاي حقيقي و موهومي تابع دي الكتريكمبه ترتيب سه  𝜀ଶ(𝜔)و    𝜀ଵ(𝜔)كه در آن  

شود، داراي دو  پاسخ  اپتيكي بلور به ميدان الكترومغناطيسي به كار برده مي  بياناين تابع كه براي  

هاي آزاد  سهم گذار درون نواري و بين نواري است. گذارهاي درون نواري مربوط به سهم الكترون 

. گاليوم  ]٢٧،٢٦[  باشد مواد رسانا چون فلزات و شبه فلزات داراي اهميت مياست و از اين رو تنها در  

آرسنايد يك ماده نيمرسانا است، از اين رو بايستي تنها سهم گذار بين نواري را در نظر گرفت. سهم  

گذار بين نواري شامل گذارهاي مسقيم و غيرمستقيم است. در اين پژوهش تنها سهم گذارهاي بين  

مربوط  انتقال   نواري  انتقالبه  تمام  روي  بندي  جمع  يك  شامل  كه  مستقيم  از  هاي  ممكن  هاي 

با استفاده از تقريب فاز  باشند  هاي پر نشده نوار رسانش ميهاي پر شده نوار ظرفيت به حالتحالت

. باور اصلي در تقريب فاز تصادفي كه يك نظرية كاملا كوانتومي  ]٢٧[اند  محاسبه شده   ١ايكاتوره 

ب ايجاد مياست  بار جديد را در سامانه  توزيع  اين است كه  اختلال خارجي يك  انرژي  ر  و  كند 

الكتريك كنند. بنابراين تابع ديها انرژي پتانسيل خارجي اوليه را استتار ميپتانسيل القايي ناشي از آن

انرژي پتانسيل خارجي شامل پتانسيل پتانسيل كل كه افزون بر  انرژي  نيز    با استفاده از يك  القايي 

 
1 Random Phase Approximation (RPA)  
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هاي فونوني هستند و  گردد. گذارهاي بين نواري غيرمستقيم ناشي از پراكندگيباشد، محاسبه ميمي

الكتريك خواهند داشت، از اين رو،  تنها سهم كوچكي (در حدود ميلي الكترون ولت) در تابع دي

ان دادن سهم ناچيز اي براي نشاز اين سهم ناچيز در محاسبات صرف نظر شده است. به عنوان نمونه 

ويژگي در  غيرمستقيم  ميگذارهاي  اپتيكي،  اشاره  هاي  همكارانش  و  اريكسون  مقاله  به  توان 

الكتريك با در نظر گرفتن سهم گذارهاي مستقيم اپتيكي به صورت زير  . رابطه تابع دي ]٢٨[نمود

  : ]٢٦[باشد مي

𝜀ଶ(𝜔) =
మ

ଶగℏమఠమ ∫ 𝑑
ଷ𝑘 ∑ |< 𝑐|𝑝|𝑣 >|

ଶ
,௩ 𝛿(𝐸 − 𝐸௩ − ℏ𝜔)  )٣       (  

𝑐|عملگر تكانه،    pانرژي فوتون فرودي،     ℏ𝜔كه   𝑣|و    < هاي نوار رسانش و ظرفيت  حالت   <

ها هستند. سهم حقيقي تابع  به ترتيب ويژه مقادير متناظر با اين حالت   𝐸௩و     𝐸و   kبا بردار موج  

  ؛]٢٦[شودبه ميكرونيگ محاس-الكتريك نيز با استفاده از رابطة كرامرزدي

𝜀ଵ(𝜔) = 1 +
ଶ

గ
∫

ఌమ൫ఠ
ᇲ൯ఠᇲௗఠᇲ

ఠᇲమିఠమ

ஶ


  )٤                                                                                         (  

هاي اپتيكي  الكتريك، امكان دستيابي به ساير كميتهاي حقيقي و موهومي تابع ديبا دانستن سهم

الكتريك يك تانسور تقارني مرتبه دوم است كه در حالت كلي داراي  تانسور دي. ]٢٩[وجود دارد

توانند صفر  هاي بلوري ميهاي اين تانسور بسته به تقارنباشد. بعضي از مولفه شش مولفه جداگانه مي

باشند. تركيب گاليوم آرسنايد داراي تقارن مكعبي است و از اين رو، تنها بايد يك مولفه تانسور  

بررسي  محاس براي  بر ويژگي  ر يثأتبه شود.  هيدروستاتيكي  اپتيكي گاليوم آرسنايد سهم  فشار  هاي 

الكتريك در فشارهاي مختلف محاسبه شده و نتايج بدست آمده از اين  موهومي و حقيقي تابع دي

  نشان داده شده است.  ٦تا   ٣هاي محاسبات به ترتيب در شكل

نشان داده   𝐸ଶو   𝐸  ،𝐸ଵبر سه نقطه اصلي انرژي كه با   الكتريكدر نمودار سهم موهومي تابع دي 

متناظر با آستانه جذب اپتيكي است و برابر با گذار مستقيم الكترون    𝐸شده است، تمركز شود. نقطه  

در مركز اولين منطقه بريلوئن    (Γ)ترين نوار رسانش در نقطه گاما  از بالاترين نوار ظرفيت به پايين 

ترين نوار رسانش  به ترتيب ناشي از گذار از بالاترين نوار ظرفيت به پايين   𝐸ଶو     𝐸ଵهاي  باشد. قلّهمي

شود،  ديده مي  ٤و    ٣هاي  باشد. همان طور كه از شكلمنطقه بريلوئن مي  Xو    Lهاي  ر نزديكي نقطهد

كند، اما شكل كلي نمودارها مشابه  تغيير مي   𝐸ଶو    𝐸    ،𝐸ଵهاي  اگرچه با اعمال فشار موقعيت نقطه

كتريك در فشارهاي  الهاي سهم موهومي تابع ديباشد. از مقايسه نمودار با نمودار در فشار صفر مي

  آيد:  مختلف نتايج زير بدست مي
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جا  تر جابههاي پايينهاي بالاتر و با كاهش فشار به سمت انرژيبه سمت انرژي  𝐸با افزايش فشار    -١

با شكافمي انرژي است كه در فشارشود كه در هماهنگي  نواري  از  هاي  استفاده  با  هاي مختلف 

  محاسبه شده است.ساختار نواري الكتروني 

قلّه  -٢ افزايش فشار مكان  انرژي  𝐸ଶو    𝐸ଵهاي  با  به طرف  به طرف  با كاهش فشار  بالاتر و  هاي 

  شود كه برابر با محاسبات ساختار الكتروني است.جا ميتر جابههاي پايينانرژي

  . (mBJ-LDA)رهيافت الكتريك در فشارهاي مثبت و فشار صفر در مقايسه بين سهم موهومي تابع دي ٣شكل 

  

  

   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  

  . (mBJ-LDA)رهيافت الكتريك در فشارهاي منفي و فشار صفر در مقايسه بين سهم موهومي تابع دي ٤شكل 
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  . (mBJ-LDA)رهيافت الكتريك در فشارهاي مثبت و فشار صفر در مقايسه بين سهم حقيقي تابع دي ٥شكل 

  . (mBJ-LDA)رهيافت الكتريك در فشارهاي منفي و فشار صفر در مقايسه بين سهم حقيقي تابع دي ٦شكل 

  

الكتريك، شكاف اپتيكي گاليوم آرسنايد در فشارهاي  با استفاده از نمودار قسمت موهومي تابع دي

دهند كه با  ) نشان مي٥هاي جدول () داده شده است. داده ٥مقادير آن در جدول (مختلف محاسبه و  

يابد. همان طور كه  افزايش فشار شكاف اپتيكي گاليوم آرسنايد افزايش و با كاهش فشار كاهش مي

رود شكاف اپتيكي محاسبه شده در هماهنگي بسيار خوبي با شكاف نواري محاسبه شده  انتظار مي

  قرار دارد.
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  . (mBJ-LDA)رهيافت گاليوم آرسنايد در فشارهاي مختلف در شده شكاف اپتيكي محاسبه  ٥جدول

 (eV)شكاف اپتيكي (GPa)فشار

٦٢/١ ٠  

٧٨/١ ٨٤/١ 

٩٧/١ ٩٤/٢ 

١١/٢ ٨١/٣ 

٤٦/١  -١/٠ 

٣٣/١ -٨٥/١ 

١٨/١ -٩٤/٢ 

  

الكتريك هستيم.   پس از مشاهده چندين قلّه، شاهد صفر شدن سهم حقيقي تابع دي  𝜀ଵ(𝜔)در نمودار 

(ريشه  صفر  مقادير  تابع  اين  براي  )  𝜀ଵ(𝜔)هاي  لازم  شرط  يك  و  هستند  فيزيكي  مفهوم  داراي 

رود و تفسير دقيق آن به همراه طيف اتلاف انرژي الكترون صورت  نوسانات پلاسموني به شمار مي

الكترون ولت،    ٤/٤دهد در تمام فشارها بعد از انرژي حدودهمان طور كه نمودار نشان ميگيرد.  مي

𝜀ଵ(𝜔)  شود.  منفي مي𝜀ଵ(𝜔)    انتشار موج الكترومغناطيسي در تركيب به اين معناست كه  منفي 

ها را نواحي غيرمجاز  گاليوم آرسنايد در اين محدوده انرژي كمابيش صفر است. اين نواحي كه آن

  دهد و جذب و اتلاف انرژي را خواهيم داشت. د، بلور شفافيت خود را از دست مينامنمي

كميت مهمترين  از  دييكي  تابع  حقيقي  سهم  طيف  بررسي  در  ثابت  ها  نيمرسانا،  مواد  الكتريك 

الكتريك در فركانس صفر) است كه بيان  ، (سهم حقيقي تابع دي  𝜀ଵ(0)الكتريك استاتيك،  دي

الكتروست استتار  كنشكننده  برهم  الكتروناتيكي،  الكترون  - هاي  الكترون  -الكترون،  و  شبكه 

الكتريك استاتيك در فشارهاي مختلف محاسبه و نتايج  باشد. مقادير ثابت ديناخالصي در بلورها مي

) ديده  ٦هاي جدول () و داده ٦) و (٥هاي (آورده شده است. همان طور كه از شكل   ) ٦(در جدول 

يابد. افزون بر اين، بر اساس  الكتريك استاتيك كاهش مي مقدار ثابت دي  شود با افزايش فشارمي

با افزايش فشار شكاف نواري افزايش و با كاهش فشار شكاف    )١.٢.٣(نتايج داده شده در بخش  
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. بر اساس مدل پن، رابطه  ]٣٠[باشد  مي  ١يابد. اين نتيجه در هماهنگي با مدل پن نواري كاهش مي

  شود:) داده مي٥الكتريك استاتيك با رابطه (ثابت ديشكاف نواري و  

𝜀ଵ(0) ≈ 
ℏఠ

ா
൨
ଶ

  )٥                                                                                                                             (                   

  
  . (mBJ-LDA)استاتيك در فشارهاي مختلف در رهيافت الكتريك ديمقادير محاسبه شده ثابت  ٦جدول 

P(GPa) 𝜺𝟏(𝟎) 

٨٦/١٧  ٠  

٦٣/١٧ ٨٤/١ 

٣٩/١٧ ٩٤/٢ 

١١/١٧ ٨١/٣ 

١١/١٨ -١/٠ 

٤٤/١٨ -٨٥/١ 

٧٥/١٨ -٩٤/٢ 

 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 

  (mBJ-LDA).رهيافت گاليوم آرسنايد برحسب فشاردر  شده الكتريك استاتيك محاسبه نمودار ثابت دي  ٧شكل 

 
1 Penn model 
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به دست آمده مي نتايج  به  با توجه  نتيجه گرفت كه در بسامدبنابراين  با  توان  به صفر  نزديك  هاي 

محاسبه شده به صورت  الكتريك استاتيك  يابد. ثابت ديكاهش فشار، رسانندگي اپتيكي افزايش مي

محاسبه شده با استفاده از  الكتريك استاتيك  ثابت دي ) رسم شده است.  ٧تابعي از فشار در شكل (

  ) برازش داده شده است: ٦معادله درجه دو با رابطه (

𝜀ଵ(0) = 17.96 − 0.24𝑃 + 0.001𝑃ଶ   )٦                                                                                       (  

 
توان  دهد كه ضريب جمله درجه دوم كمابيش برابر با صفر است و از اين رو، مي) نشان مي٦رابطه (

افزايش فشار ثابت   به صورت خطي كاهش ميالكتريك  دينتيجه گرفت كه با  به  يااستاتيك  بد. 

هاي اپتيكي گاليوم آرسنايد، ضريب شكست استاتيك گاليوم آرسنايد  منظور مطالعه بيشتر ويژگي

 ) مقايسه شده است. ٧مقدار آن با مقدار تجربي در جدول (محاسبه و  (mBJ-LDA)در رهيافت 

  

با ضريب   (mBJ-LDA)مقايسه ضريب شكست استاتيك محاسبه شده گاليوم آرسنايد در تقريب  ٧جدول

 شكست استاتيك تجربي. 

با   مقايسه  خطادر  درصد 
  مقدار تجربي 

استاتيك   شكست  ضريب 
  محاسبه شده

استاتيك   شكست  ضريب 
  ] ٣١[تجربي

٨٠/٣  ٢٢/٤  %١١  

  

  

  . (mBJ-LDA)مقادير محاسبه شده ضريب شكست استاتيك در فشارهاي مختلف در رهيافت   ٨جدول

 ضريب شكست استاتيك  (GPa)فشار

٢٢/٤ ٠  

١٩/٤ ٨٤/١ 

١٧/٤ ٩٤/٢ 

١٣/٤ ٨١/٣ 

٢٥/٤  -١/٠ 

٢٩/٤ -٨٥/١ 

٣٣/٤ -٩٤/٢ 
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فشار هيدروستاتيكي بر ضريب شكست استاتيك گاليوم آرسنايد، ضريب شكست    ريثأتبراي بررسي  

) نشان  ٨استاتيك اين تركيب در فشارهاي مختلف محاسبه شده و نتايج حاصل از آن در جدول (

داده  كه  طور  همان  است.  شده  (داده  جدول  مي٨هاي  نشان  با  )  استاتيك  شكست  ضريب  دهند، 

 يايد.افزايش فشار كاهش مي

  

  گيرينتيجه .۴
سازي شده و در چارچوب نظريه  در اين پژوهش با به كارگيري روش امواج تخت بهبود يافته خطي

هاي اپتيكي و الكتروني گاليوم آرسنايد در فشار هيدروستاتيكي بررسي شد.  تابعي چگالي، ويژگي

با   و  افزايش  نواري  افزايش فشار شكاف  با  نشان داد كه  الكتروني  كاهش فشار  محاسبات ساختار 

  شكاف نواري   كه با افزايش فشار يابد. نتايج محاسبات هم چنين نشان دادشكاف نواري كاهش مي

الكتريك در  محاسبات اپتيكي، سهم موهومي و حقيقي تابع دييابد. در  به صورت خطي افزايش مي

ه جذب و  فشارهاي مختلف محاسبه شد. نتايج محاسبات نشان داد كه با افزايش فشار انرژي آستان 

هاي بالاتر و با كاهش فشار به  الكتريك به طرف انرژي ها در سهم موهومي تابع ديترين قلّهشاخص

كه با افزايش فشار ثابت  شوند. همچنين نتايج محاسبات نشان داد  جا ميتر جابههاي پايينسمت انرژي

ميالكتريك  دي كاهش  خطي  صورت  به  نموداريابد.  استاتيك  از  استفاده  تابع    با  موهومي  سهم 

الكتريك شكاف اپتيكي گاليوم آرسنايد در فشارهاي مختلف محاسبه گرديد. نتايج محاسبات  دي

افزايش فشار، شكاف اپتيكي افزايش و با كاهش فشار، كاهش مي فشار    ريثأتيابد.  نشان داد كه با 

نتايج   گرفت.  قرار  بررسي  مورد  نيز  آرسنايد  گاليوم  استاتيك  شكست  ضريب  بر  هيدروستاتيكي 

  يابد. محاسبات نشان داد كه با افزايش فشار ضريب شكست استاتيك گاليوم آرسنايد كاهش مي
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