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استفاده از  با 4O2MgAlی ساختاری و اپتیکی ترکیب هایژگیو بررسی
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 چکیده

ساختار الکترونی در شبکه، مدول حجمی، تراکم، این مقاله  ساختاری از جمله ثابت  سپینل خواص  سید ا پذیری، چگالی و خواص اپتیکی اک

(4O2MgAlبررسیی می )شیدتیتقوها با اسیتااده از رو  اموا  تتت . محاسیبهشیود( ۀ خطی با پتانسییل کاملLAPW-FP در چارچوب )

ستااده از نرم ساختاری و گاف نواری با  WIEN2kافزار نظریۀ تابعی چگالی و با ا ست. پارامترهای  سی هابیتقرصورت گرفته ا ی متتلف برر

با نتایج تجربی سازگاری بهتری داشته لذا   LDAنتایج گاف نواری در تقریب WC-GGAشده است و نتایج پارامترهای ساختاری در تقریب 

تطابق بهتری با تجربه   GGA-WCگاف نواری با استااده ازتقریب به همراه دو تقریب ذکر شده به کار گرفته شده است. MBJدر ادامه رو  

الکتریک، انجام گرفت. خواص اپتیکی نظیر تابع دی MBJ+GGA(WC)داشیت بنابراین بررسیی سییسیتم تحت فشیار با اسیتااده از تقریب 

 دهند که این ترکیب عایقنتایج به دست آمده از ساختار نواری نشان می انرژی، بررسی شده است.خاموشی، تابع اتلافشکست، ضریبضریب

ست و گاف  ست  دارد. ولتالکترون 76/6نواری ا شک شده در توافق خوبی با نتایج نظری و تجربی  55/1ضریب  سبه  شد. نتایج محا سبه  محا

 دیگران است.

 نظریۀ تابعی چگالی، گاف انرژی، خواص ساختاری، هابارد، 4O2MgAl گان کلیدی:واژه

 قدمهم

. تعداد زیادی از این ترکیبات دارای خواص هستندها ترکیبات سرامیکی از فلزات واسطه به همراه اکسیژن فریت

ها ریتروند. فهای فریتی و تجهیزات گوناگون دیگر به کار میهای مغناطیسی، هستهمغناطیسی هستند که در دوقطبی

ها به همین لحاظ مانند بسیاری از سرامیک باشندیدارای خواص فری مغناطیس ماغلب ترکیبات عایقی هستند که 

جزء  4O2MgAl بیترک[. 1شوند ]های نرم وستت تقسیم میفریتۀ اند. این دسته از موادبه دو دستستت اما شکننده

ترکیبات درساخت  نیا از .[2] هستنداسپینلی  طور عمده دارای ساختاراین مواد بهآید. می حساببههای نرم خانوادۀ فریت

تا با گذشتن شود رها استااده می ترانساورماتو و موتورها ژنراتورها، های سرامیکی،لعاب[، 3] ییایمیهای شتوسلوف

که اصطکاک  بدون این کنند، رییتغ سرعت به توانندمی مواداین ac  درعملکرد زیادی تولید شود. یسیشار مغناط جریان،

حد امکان کوچک باشد. برای تا  CH باید این مواد . در[4باریک و بلند است ] منحنی پسماند این مواد باشد. درکارزیادی 
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حرکت کنند. مواد نرم ساختمان یکنواختی دارند،  یآسان ها بتوانند بهفرومغناطیسی باید مرزهای حوزه نرم بودن یک مادهً

 های بلور و ناهمسانگردی کم، کشش محلی بسیار کمی دارد.خوب دانهجهتی هم به خاطر و عاری از ناخالصی هستند

 زرگ است وب μ تراوایی و زیاد CB ، چگالی شار اشباعکوچک ۀمغناطیسی نرم دارای نیروی وادارند یک مادهً  یکل طوربه

کی، های الکتریترکیبات سرامیکی با ویژگی های اسپینلی جزء طیف مهمی از. اکسیدشودباکیایت بدی آهنربا می

ساختارها کاربردهای اپتیکی و  نیدر انواری مشاهده شده  گاف هستند. توجهقابلی سیو مغناطمکانیکی، اپتیکی 

 (،درجه 1251بالا )های مطلوب در نقاط ذوب ترکیبات سرامیکی به دلیل ویژگی [. در5] داردفوتوالکترونیکی فراوانی 

[. اکسید دی آلومینیوم منیزیم 7اند ]گرفته قرارمقاومت بالا و مقاومت در برابر صدمات شیمیایی مورد توجه خاص 

شود. برای محاسبۀ خواص متنوع که ساختار اسپینلی دارد در نظر گرفته می 4O2ABصورت یک نمونه از خانواده به

[. در این پژوهش به کمک محاسبات اصول 6ی متتلف اصول اولیه استااده شده است ]هااز رو   4O2MgAlاسپینل 

 پردازیم.می 4O2MgAlهای اسپینل به بررسی ساختار نواری و برخی ویژگی DFTاولیه 

 توصیف روش

انجام   WIEN2kافزارنرم تابعی چگالی و در چارچوب نظریۀ FP-APWبا استااده از رو  هاهاین مقاله محاسب در

های ظرفیت ازحالات مغزه مبنا قرارداده شده است. برای ریدبرگ برای جداسازی حالت -7انرژی  [.1-8شده است ]

 Engle-Vosko وPBE، PBEsol،GGA-WC ،LDA، LSDA هایگاف نواری تقریب محاسبۀ پارامترهای ساختاری و

با نتایج تجربی سازگاری  GGA-WC پارامترهای ساختاری درتقریبکه نتایج علیرغم این و [11مورداستااده قرار گرفت ]

 د.بو ترواقعی کم مقدار ها به میزان چشمگیری ازتقریب ۀآمده برای گاف نواری در هم دستمقادیر به بهتری داشت اما

 استاادهاین دو تقریب  همراه به MBJرو   ادامه در لذا بالاترین میزان گاف را محاسبه نمود LDA این میان رو  از

انتتاب شدند؛ که  14و  6 ؛2111سازی به ترتیب مقادیراز بهینه بعد MaxGو   MaxRk. برای سه کمیت تعداد نقاط و شد

برای  1111/1(eV) ایجاد شده است. با تعیین مبنای همگرایی 12×12×12صورتبهk-mesh  به ازای آن یک شبکه

اپتیکی، محاسبات  خواص انجام گرفت.سازگار  محاسبات خود نیرویبرای  1 (mRy/au)بار وبرای  1111/1 (e)انرژی،

الکتریک، تابع اتلاف انرژی، هدایت اپتیکی، ضریب شکست و ضریب خاموشی، ضریب جذب و بازتاب مربوط به تابع دی

 .کرونیک استااده شده است-اپتیکیاز تبدیلات کرامرز آمدهاز خواصدستبههای شود در تجزیه و تحلیل دادهرا شامل می

 نتایج

 و الکترونی ساختاری یهایژگیوالف: 

اینکه اطلاعات ورودی ممکن اسیییت بر نتایج تجربی یا نظری  رغمیتابعی چگالی عل ۀبه رو  نظری هاهدر محاسیییب

( را ترین انرژیتوان پایدارترین حالت )کمهای متتلف سلول واحد، میانرژی مربوط به حجم ۀاستوار باشند، اما با مقایس

ه پارامترهای ساختاری، ثابت شبک نیترشناسایی و به دنبال آن به پارامترهای ساختاری بهینه دست یافت. یکی از مهم

به  [11] مورناگون ۀانرژی برحسب حجم از طریق معادل راتیی. تغشودییید نظری مجدداً محاسبه مأعنوان ت است که به

 آید:شکل زیر به دست می
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 آن مشییتق Bمدول حجمی و  Bحالت پایه در دما و فشییار صییار، یانرژ  0Eحجم سییلول اولیه،  0Vاین رابطه که در 

های ذکر شده محاسبه شده است ها متتلف برای همۀ تقریبدر این پژوهش تغییرات انرژی سیستم به ازای حجم است.

حجم  راتیینمودار تغ( 1شییکل )( در  شییده اسییت و به عنوان نمونه در 1و نتایج پارامترهای سییاختاری در جدول )

 .نشان داده شده استGGA-WC برای تقریب  برحسب انرژی
 

 امترهای ساختاری محاسبه شده و مقایسه با نتایج تجربی: پار1جدول 

 -GGA

PBEsol PBE-GGA LSDA LDA -Engle

Vosko 
GGA-

WC 
Theo.[12

] 
Exp.[13

] 

a(a.u) 218/15 411/15 143/15 144/15 114/17 216/15 164/15 265/15 

سبت  صد خطا ن در

 به مقدار تجربی
15/1 15/1 87/1 85/1 4/5 15/1 77/1 - 

B(Gap) 118/116 132/111 462/211 532/212 251/142 888/116 221 117 

سبت  صد خطا ن در

 به مقدار تجربی
1/1 3 7/7 1/8 26 1/1 121 - 

B 562/3 481/3 717/3 126/4 748/3 541/3 15/2 6/4 

سبت  صد خطا ن در

 به مقدار تجربی
24 6/25 2/23 3/14 6/21 7/24 36 - 

1
(Gap)


 1151/1 1152/1 1148/1 1146/1 1161/1 1151/1 114/1 115/1 

سبت  صد خطا ن در

 به مقدار تجربی
1 4 4 7 41 1 21 - 

3
V(au) 127/814 527/117 114/878 247/878 152/1144 823/814 436/863 153/811 

سبت  صد خطا ن در

 به مقدار تجربی
44/1 86/2 57/2 55/2 11/16 44/1 1/1  

 

 تجربه دارند. تطابق خوبی با GGA-WCنتایج تقریب  دیکنیم ( مشاهده1طور که در جدول )همان

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 GGA-WCنمودار حجم بر حسب انرژی با استفاده از تقریب : 1 شکل
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پردازیم. زمانی که آید میدسییت می از نمودار تغییرات انرژی برحسییب حجم بهحال به بررسییی سییایر پارامترهایی که 

ستم وارد می سی شکل در همه جهاتنیروی ثابتی به  سم برای تغییر  شان می شود. مدول حجمی تمایل ج  به دهدرا ن

شار اگر ف د.ی در یک سیستم است و با آن نسبت عکس دارریپذمعیاری برای سنجش تراکممدول حجمی  گرید عبارت

کاهش خواهد یافت. از نسبت این دو عبارت  dv–ۀ انداز به افزایش یابد حجم موردنظرdp ۀ انداز بهجسم  در واحد حجم 

 :شودیتعریف م (2رابطۀ ) صورت که به شودیضریب کشسانی حجمی حاصل م
(2) 𝐵 = −𝑉

𝑑𝑝

𝑑𝑣
 

 پذیری کم و ستتی زیاد ترکیب است.بیانگر تراکم 4O2MgAlبرای ترکیب مدول حجمی  مقادیر بزرگ به همین جهت

جدول ی موجود در هادادهها محاسیییبه و نتایج مربوط به آن همراه با دیگر نواری را به ازای همۀ تقریب گاف در ادامه؛

 .میاآورده ( 2)

؛ ولتالکترون 8/6قعی؛ گاف نواری وا باتااوت زیادی  آمده دسییت بهکنیم که نتایج می ( مشییاهده2جدول )با توجه به 

ترین مقدار گاف را محاسییبه کرده اسییت لذا لازم اسییت که تصییحیحاتی را به بیش LDAتقریب ها دارند اما از میان آن

 LDA وGGA-WC  هایتقریب همراه را به  MBJرو  . به دنبال همین هدف کنیمرفته اضیییافه  کارهای بهتقریب

-MBJ و  MBJ-GGA(WC) هایو گاف نواری تقریب شدطور چشمگیری موجب بهبود گاف نواری که به کار بردیمبه

LDA برای محاسبۀ گاف نواری  اًیی که اخیرهاپژوهشبه دست آمد که حتی از  ولتالکترون 163/6و  764/6ه ترتیب ب

با مقادیر  MBJ+GGA(WC)تقریب تر [. با توجه به نزدیکی بیش17باشییید ]تر میترکیب انجام گرفته اسیییت دقیق

 دهیم.محاسبات را با این رو  ادامه می نواری، تجربی گاف
 

 محاسبه شده و مقایسه با نتایج تجربی نواری : گاف2جدول 

 -MBJ

LDA 

-MBJ

GGA(WC) 

-Engle

Vosko 
-GGA

WC 
-GGA

PBEsol 
-GGA

PBE LSDA LDA Theo. [14] Exp. [15] 

 ینوارگاف 

برحسب )

 (ولتالکترون

16/6 76/6 87/3 12/5 12/5 11/5 31/5 31/5 4/6 8/6 

درصد خطا 

نسبت به 

 مقدار تجربی

18/2 77/1 51 41/34 41/34 8/35 31 31 12/5 - 

 بررسی سیستم در فشارهای مختلفب: 

لازم اسیت از معادلۀ مورناگون  dE=-PdVبرای بررسیی سییسیتم در فشیارهای متتلف با توجه به رابطۀ ترمودینامیکی

 یابیم:دست می (3) ۀنیز به رابط تیاقرار دهیم و درنه PdV–مشتق گرفته و برابر با 

(3)    𝑉(𝑃) = 𝑉0 [(
𝐵′

𝐵0

𝑃) + 1]

−1
𝐵′⁄
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شار را از  Pدر این رابطه ست. ف ستم ا سی شار خارجی وارد بر  سکال تغییر دادیم و نمودار تغییرات  21تا  -21ف گیگا پا

شار و به دنبال آن نمودار تغییرات گاف نوار شکل یحجم برحسب ف شار را در   ایم.( رسم نموده3( و )2) یهابرحسب ف

 .ایمتغییرات را نمایش داده زیتر نبزرگهای فشار بر گاف نواری و حجم مشهودتر باشد در بازه ریتأثبرای این که 

 

  
 )ب( ))الف

 برای حجم 1888تا  8بازۀ  ( دربرای حجم ب 1888الی  088 ۀباز( در الف .: نمودار تغییرات حجم برحسب فشار2شکل 
 

  
 )ب( ))الف

 11بازۀ صفرتا  ( دربرای گاف نواری ب 11یال 0/11 ۀباز( در الف .: نمودار تغییرات گاف نواریبرحسب فشار3شکل 

 برای گاف نواری

 

شکل )با  شاهده می2توجه به  شار باعث کاهش حجم طور که انتظار میکنیم، همان( م اما این  شودمیرفت افزایش ف

ایش نیز با افز کم و سییتتی زیاد ترکیب اسییت. گاف نواری یریپذییدی بر تراکمأکاهش محسییون نیسییت که این امر ت

شار کاهش می ستف سیار ناچیز ا شده منجر به تغییر فاز . علاوه یابد اما این تغییرات ب شار در بازۀ ذکر  بر آن افزایش ف

 .[16تجربی نیز بررسی شده است ] صورتبهشود که این امر ترکیب نمی

 اپتیکی خواص ج:

سی بهبرا کیالکتریدتابع  سخ ماده به میدان الکترومغناطی صیف پا ابع حقیقی و موهومی ت سهم شود.کاربرده میی تو

کرونیگ، -( تحت تبدیلات کرامرزx( در راسییتای )7( و )5روابط )الکتریک با توجه به سییاختار مکعبی با اسییتااده از دی
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سپشدگی بدون در نظر گرفتن جات ست نیا شده ا سبه  ساختار مکعبی محا سی، برای یک  تابع  .مدار و میدان مغناطی

 [.18]یل شده است تشک 𝜀2(𝜔)و موهومی  𝜀1(𝜔)الکتریک از دو سهم حقیقی دی
 
(4) 𝜀(𝜔) = 𝜀1(𝜔) + 𝜀2(𝜔) 

 سهم حقیقی با: در آنکه 

(5) 𝜀 1(𝜔) = 1 +
2

𝜋
𝑃 ∫

𝜔′𝜀2(𝜔
′)𝑑𝜔′

𝜔′2 − 𝜔2

∞

0

 

 :[11] با شودیمو سهم موهومی داده 

(6) 𝜀2(𝜔) =
4𝜋2𝑒2

𝑚2𝜔2
∑∫〈𝑖|𝑀|𝑗〉2 𝑓𝑖(1 − 𝑓𝑖) × δ(𝐸𝑓 − 𝐸𝑖 − 𝜔)𝑑3𝑘 

سته به اثر متقابل میکروسکوپیکی اتمی می ست که واب ب خاموشی باشد و ضریضریب شکست پارامتر فیزیکی مهمی ا

ضریب خاموشی در یک  ست. اگر  سنجشی از میزان جذب پرتوی الکترومغناطیسی توسط آن ماده ا برای یک ماده نیز 

یکی دیگر از پارامترهای مهم اپتیکی ضیییریب  کند.بلور پایین باشییید مو  الکترومغناطیس به آسیییانی از آن عبور می

ب شکست، ضریکند. مقدار ضریب است که انرژی انعکان یافته از قسمت فصل مشترک جامد را توصیف میR  بازتاب 

 [:18] با شودیمخاموشی و بازتاب به ترتیب داده 

(7) 𝑛(𝜔) = √
|𝜀(𝜔)| + 𝑅𝑒𝜀(𝜔)

2
 

(8) 𝑘(𝜔) = √
|𝜀(𝜔)| − 𝑅𝑒𝜀(𝜔)

2

 
(9) R(ω) = |

(𝜀1(𝜔) + 𝑖𝜀2(𝜔))
1
2 − 1

(𝜀1(𝜔) + 𝑖𝜀2(𝜔))
1
2 + 1

|

2

  

شی از تحریک الکترونطیف اتلاف می ستهتواند نا  های ظرفیتجمعی الکترونهای تک انرژی در جامد و یا از تحریک د

عبارت است  𝜔pهستند. بسامد پلاسما  بار یچگالدر  زیوخافتها نوسانات شود، باشد. پلاسمونکه پلاسمون نامیده می

شار درون ماده و  ستانه بین انت سامد آ سطح نمونه. انعکاناز ب سان p ωنظر فیزیکی، از قوی از  سامد نو ستهب  های د

های متوالی در طیف اتلاف انرژی قله صییورتبهتوان ها را میبنابراین پلاسییمون؛ پلاسییما( اسییتالکترون )جمعی گاز 

صیییورتکند بهدر اتلاف انرژی یک ذرۀ باردار که به داخل جامد ناوذ می کیالکترید تابع الکترون مشیییاهده کرد.

 Im 1/ ( )  [3] دیآرابطۀ زیر به دست می و ازشود وارد می. 

(10) 𝐿(𝜔) = −𝐼𝑚 (
1

𝜀(𝜔)
) 

شکل آمده است. دست به 11/4الکتریک شود مقدار ثابت دی( مشاهده میالف 4شکل )توجه به  با :کیالکتریدتابع 

 دهد. در سییهمرا نشییان می 4O2MgAl جذب اسییپینلتابع  گرید عبارت بهالکتریک یا ( سییهم موهومی تابع دیب 4)
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شیییدۀ های اپتیکی مجاز بین نوارهای اشیییغالگذار بیانگر هاالکتریک چندین قله وجود دارد. این قلهموهومی تابع دی

 اند.های خالی نوار رسانشظرفیت و حالت

شکل ) سهم موهومی تا قبل از انرژی  4در   ست که  شده ا شان داده  ست   6/6ب( ن الکترون ولت دارای تغییراتی آرام ا

شی از جذب فوتون ست که منجر به گذارهای که نا الکترون   6/6شوند اما بعد از انرژی ی مینواردرونهای کم انرژی ا

سهم موهومی  ست که به دنبال آن گذارهای یابد کناگهانی افزایش می صورتبهولت  ی نوارانیمه این امر بیانگر جذبی ا

 دهد. رخ می

  
 )ب( )الف(

  
 )د( )ج(

م موهومی تابع هم حقیقی د( سهج( س4O2MgAlالکتریکم موهومی تابع دیهحقیقی؛ ب: سسهم  الف: 1شکل 

 MBJالکتریک در فشارهای مختلف با تقریب دی

نشان داده شده است. نقطۀ  3E و 0E، 1E، 2Eهای ( با نام4نمودار سهم موهومی در شکل ) چهار نقطۀ اصلی موجود در

(eV)64/6=0E گر گاف اپتیکی بلور است و سه نقطۀ دهد که بیانانرژی لازم برای عبور از گاف را نشان می(eV)27 /

10=1E ،(eV)74/11=2E  و(eV)77/12=3E  دهدگذارهای احتمالی بعدی را نشان میبه ترتیب انرژی مورد نیاز برای نیز. 

 .دهدشکست استاتیک را میبیضر الکتریک در انرژی صار،حقیقی تابع دی جذر سهم

 (13)      𝑛0(𝜔) = √𝜀1(0) = √2.40 = 1.55 

ستم، تابع دی سی شار بر  شکل الکتریک دستتو  تغییراتی میبا اعمال ف شار در  سی اثر اعمال ف شود که به منظور برر

گیگا پاسییکال نمایش داده شییده اسییت. افزایش فشییار منجر به  21الکتریک برای فشییار صییار تا ( مقادیر تابع دی4)
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سمت انرژیجابه سهم حقیقی و موهومی تابع به شود. البته بتر میهای بیشجایی تابع به  عد از افت و خیزهای متعدد 

شیییود، که این امر بیانگر عدم وابسیییتگی تابع برای همۀ فشیییارها همگرا می ولتالکترون 45تر از های بزرگازای انرژی

های فرودی اسییت. ضییریب شییکسییت فوتون ولتالکترون 45تر از ی بیشهایانرژالکتریک به فشییار اعمال شییده در دی

 یابد.استاتیک نیز با افزایش فشار کاهش می

 در مقایسه با نتایج دیگران کیالکتریدشکست استاتیک، ثابت  بیضر :3جدول 

 (eV) یکیاپتگاف  الکتریکثابت دی ضریب شکست 

 [11] 26/7 [11] 16/7 [11]65/1 نظری

 64/6 41/2 55/1 کار حاضر

 [21] 8/6 [11] 81/2 617/1 تجربی

که  تر هستیمهای بیشهای چهارگانه به سمت انرژیموهومی نیز شاهد افزایش گاف اپتیکی و تغییر مکان قلهدر سهم 

ر جدول دهای تحت فشار است. هایی با انرژی بالاتر برای انجام گذارهای احتمالی در سیستماین امر بیانگر نیاز به فوتون

و  ینظر جیا نتاب سهیدر مقا گاپاسکالیدر فشار صار گ یکیپتو گاف ا کیالکتریو ثابت د کیشکست استات بی( ضر3)

 آورده شده است. یتجرب

. شده است ( محاسبه6) ۀرابطخاموشی با استااده از شکست، ضریب مقدار ضریبضریب شکست و ضریب خاموشی: 

های و در شکل رسم شده است 4O2MgAlی اسپینل خاموش یبضرب( ضریب شکست و -5الف( و )-5های )در شکل

ی در فشارهای متتلف پرداخته شده است. با نگاهی گذرا به خاموش یبضرد( به بررسی ضریب شکست و -5 ( و )-5)

الکتریک پی برد. به این صورت که ضریب شکست رفتاری ها با نتایج حاصل از تابع دیتوان به تشابه آننمودارهای بالا می

ه دهند؛ که البتالکتریک از خود نشان میرفتاری مانند سهم موهومی تابع دیمشابه با سهم حقیقی و ضریب خاموشی 

کنند، دور از انتظار نبود. میزان ضریب شکست بلور تا محدودۀ این امر با توجه به روابطی که این کمیات از آن پیروی می

 6/6 های فرودی به بیش ازوتونانرژی فاما با افزایش  دهدیمانرژی گاف نواری مقادیر ناچیزی را به خود اختصاص 

سرعت نور در بلور با  ولتالکترون 42/21کند تا در انرژی ولت مقدار ضریب شکست نیز شروع به افزایش میالکترون

 کند.برابری می خلأسرعت نور در 
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.  

 )ب( )الف(

  

 )د( )ج(

در فشار صفر و  GGA(WC)-MBJ باتقریب 4O2MgAlترکیب  (ضریب خاموشیب( ضریب شکست؛ : الف5شکل 

 گیگا پاسکال. 28در فشار صفر الی  ( ضریب خاموشیدضریب شکست؛  ج(

ستبه جهینتبا توجه به  شاهده می آمدهد شارهای متتلف م ست در ف شک ضریب  سی  شود که در یک انرژی از برر

یابد. علاوه بر آن با افزایش فشار، انرژی که به ازای آن خاص از فوتون فرودی، ضریب در بلور با افزایش فشار کاهش می

سرعت آن در خلأ برابری می ضرکند نیز افزایش میسرعت نور در بلور با  سی  شارهای یابد. در برر شی در ف یب خامو

شار، در انرژی  یابد وتر از گاف نواری، میزان ضریب خاموشی کاهش میهای کممتتلف نیز مشاهده شد که با افزایش ف

 کند.بینی میپیش سیالکترومغناطتری را برای مو  عبور آسان

 (5کل )شن با توجه به بتش )ب( از ترین مقدار جذب است. بر همین اساکمینۀ نمودار بازتابندگی بیانگر بیشبازتاب:

دهد رخ می ولتالکترون 14/28و  86/22، 13/11، 84/13های های نمودار بازتابندگی در انرژیتأثیرگذارترین کمینه

، ولتالکترون 41تر از هایی با انرژی بیشبه ازای فوتون باًیتقرترین جذب را خواهیم داشیییت و ها بیشکه در این انرژی

 کند.اند، بازتابندگی به صار میل میل نشان داده نشدهکه در شک
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 در فشار صفر GGA(WC)-MBJبا تقریب 4O2MgAlبازتابندگی ترکیب : 1شکل 

شده با نوسان دسته(: EELsالکترون )طیف اتلاف انرژی  های جمعی الکترونطیف اتلاف انرژی پلاسمونی متناظر 

اتلاف انرژی محاسبه شده برای این ترکیب  فیط های ظرفیت است.الکترون ها که وابسته به چگالیظرفیت و انرژی آن

دست آورد. قلۀ اصلی در توان فرکانس تشدید پلاسمونی را بهمیELOSS ( آورده شده است. از روی نمودار 7) در شکل

ست  فتار شااف ر صورت بههای بالاتر از فرکانس پلاسما ماده در فرکانس کهیطوربهنمودار افت انرژی، قلۀ پلاسمونی ا

هایی که تابع اتلاف بیشینه است، شدت انتقال کند. ممکن است در یک بلور چندین قله وجود داشته باشد. در انرژیمی

 [.21]بین نواری کمینه است 
 

  

 )ب( )الف(

در فشار صفر و  GGA (WC)-MBJبا تقریب  4O2MgAlترکیب الکترون اتلاف انرژی  فیط( : الف1شکل 

 گیگاپاسکال. 28در فشار صفر الی الکترون اتلاف انرژی  فیطب(

 𝜔pافتد. بسیییامد پلاسیییما اتااق می ولتالکترون 54/31در حدود  ℏ𝜔𝑝قلۀ تیز مربوط به پلاسیییمون جمعی با انرژی 

آستانۀ بین انتشار درون ماده و انعکان قوی از سطح نمونه. در این انرژی )بسامد(، قسمت حقیقی  از بسامدعبارت است 

تری در جذب و رسانش تر از این انرژی ذرات آزاد سهم بیشهای بیشرود. در انرژیالکتریک به سمت صار میتابع دی

ولت است که مرتبط با گذارهای بین نواری ونالکتر 6/6تر بین صار و های کوچکطیف شامل یک سری قله نیا دارند.

صار تا  شار به بلور از  ستند. با اعمال ف صلی در انرژی 15ه سکال، قلۀ ا شار تر ظاهر میهای کمگیگاپا  21شود اما در ف
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 21ر اتواند از تغییر متتصر در ساختار بلور تحت فشیابد. که این امر میانرژی قله اصلی افزایش می مجدداًگیگا پاسکال 

 گرفته باشد. نشأتگیگاپاسکال 

 یریگجهینت

های متتلف صییورت گرفته تابعی چگالی و با تقریب در چارچوب نظریۀ FP-LAPWاسییتااده از رو  محاسییبات با 

ساختاری در تقریب ست. نتایج پارامترهای  سازگاری  LDA و نتایج گاف نواری در تقریب GGA-WC ا با نتایج تجربی 

 به ترتیب یگاف نواربه همراه دو تقریب ذکر شیده به کار گرفته شیده اسیت و  MBJلذا در ادامه رو   بهتری داشیت.

با توجه  سازگاری بهتری با تجربه داشت. MBJ-GGA(WC)به دست آمد که نتیجۀ تقریب  ولتالکترون 18/6و  76/6

پذیری کم و سیییتتی زیادی برخورداراسیییت. با توجه به نتایج که ترکیب از تراکم میابییبه مقدار مدول حجمی درم

که تغییر حجم سیستم در برابر فشار چشمگیر نیست  میابییتم در فشارهای متتلف درمسآمده از بررسی سیدستبه

ستااده از نتایج بهأکه این امر نیز به ت ست به عبارتی با ا ستتی ترکیب ا ستییدی بر  مال از مدول حجمی و اع آمده د

ست شابهی د شار به نتایج م ست آن  خواص نی. همچنمیافتی ف شک ضریب  سبه و  و انرژی قلۀ  55/1اپتیکی آن نیز محا

در فشار صار  4O2MgAlدست آمد. با بررسی گاف نواری و خواص اپتیکی ترکیب  به ولتالکترون 54/31پلاسمونی آن 

نیز  یابد و قلۀ پلاسمونیگاف نواری و ضریب شکست با افزایش فشار، کاهش میشود که گیگاپاسکال مشاهده می 21تا 
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