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 چکیده

دلیل داشتن ساختار نسبتا ساده گزینه بسیار خوبی برای پی بردن به علت به  FeTeدر بین ابررساناهای پایه آهن ترکیب 

 . [1]دارد ترکیب این فیزیکی خواص در زیادی تاثیر Te1+δFe ساختار در( δ)اضافی آهن پدیده ابررسانایی می باشد. وجود

استفاده از محاسبات اصول اولیه  با . [2]دارای دو اتم آهن و دو اتم تلوریم است  P4/nmmبا گروه فضایی  FeTeسلول واحد 

چگالی موضعی  بیتقراستفاده از با  ستایسا دبه کمک ک FeTeساختار  اپتیکیخواص  ،یچگال یتابع هیدر چارچوب نظرو 

بررسی گردید.  FeTeبه ترکیب  x, y, z. اثر تابش نور قطبیده و غیرقطبیده در جهت های مختلف  [4-3]است شدهمطالعه 

ضریب شکست و ضریب خاموشی  ، رسانش اپتیکی،سمت حقیقی تابع دی الکتریک، ضریب جذب و بازتابقسمت موهومی و ق

و  xدر جهت های  FeTeبررسی شده اند. نتایج بدست آمده نشان می دهند که خواص اپتیکی ساختار  این ساختار محاسبه و

y  یکسان است بنابراینFeTe .در این جهت ها رفتار همسانگردی دارد 

 کد سایستا. ،خواص اپتیکی ،FeTeساختار  ،نظریه تابعی چگالیت کلیدی: کلما

 

 مقدمه

 ترکیب در همکارانش و اوسانو توسط 8002 سال در بار اولین که باشند می آهن پایه بر ابررساناهای ابررساناها، از گروهی

 عناصر با ماده این در لانتانیوم کردن گزینجای. شد کلوین کشف 82دمای بحرانی  و گوشی چهار ساختار با  شده افزوده فلوئور

 کلوین 62 تا را بحرانی دمای Ga گادولینیوم و Sm ساماریوم ،Ndنئودیوم  ،Pr پاراسئودیمیوم ، Ce سریوم همانند خاکی نادر

 .دهد می افزایش

بکه بهینه شده این ساختار پارامترهای ش دارای دو اتم آهن و دو اتم تلوریم است.  P4/nmmبا گروه فضایی  FeTeسلول واحد 

 گزارش شده اند. c = 6.2695Å و   a = 3.8215Åبرابر  

را با استفاده از نظریه تابعی چگالی بررسی کرده   FeTeخواص ساختاری و مغناطیسی ترکیب 8002محققانی از ایتالیا در سال 

نشان می دهد که وجود نظم فرومغناطیسی باعث شده بدست آورده اند. نتایج این گروه  30GPaاند و دیاگرام فاز فشار آن را تا 

 xTe1−xSe1+δFe ساختار ایجاد و FeSe ساختار در Se بجای Te خاصیت ابررسانایی نداشته باشد. جانشانی FeTeکه ترکیب 

 اناییابررس و فیزیکی خواص در زیادی تاثیر(  δ)اضافی آهن وجود .شد کلوین 0.46 حدود به ابررسانایی دمای افزایش باعث

 2Se2−yFexA (A = K, Cs and Tl) کشف .گرفت قرار توجه مورد Fe(Se,Te) ترکیبات در ابررسانایی آن از پس .دارد ترکیب

 لایه تک فیلم در کلوین 26 از بالاتر گذار دمای گزارش .یابد افزایش کلوین 20 از بالاتر به ابررسانایی دمای شد باعث

3FeSe/SrTiO لایه در ابررسانایی .کرد ایجاد علمی هجامع در بالایی هیجان FeTe خاصیت این اما است شده نیز گزارش 

 .است اکسیژن حضور به مربوط ابررسانایی

 روش محاسباتی

بر اساس    siesta توسط محاسبات نظریه تابعی چگالی و به کمک بسته محاسباتی سایستا FeTeترکیب بررسی ساختار اتمی 

گرادیان و تقریب  LDAچگالی موضعی . تقریب [3انجام شده است ] (LCAO) اتمی جایگزیده روش ترکیب خطی اربیتال های

 .[4]الکترون بکار رفته است –تبادلی برهمکنش الکترون  –برای تابعی همبستگی   GGA-PBE تعمیم یافته



 

 

و انرژی  20×20×20ار برابر ساختبرای  kتقسیم بندی منطقه بریلوئن به روش مونخورست پک انجام شده و تعداد نقاط بهینه 

واهلش یافت تا وقتی نیروهای  سپس ساختار موردنظردر محاسبات مورد استفاده قرار گرفته است. .  Ry 200 برابر قطع بهینه

 شوند.  eV/ Ǻ 08/0اتمی کل کمتر از 

ه است. بازه انرژی اسبه گردیدکرونینگ مح –با استفاده از پکیج سایستا و بر اساس روابط کرامرز  FeSeساختار خواص اپتیکی 

انتخاب شده است. در کلیه محاسبات اپتیکی از نور قطبیده  و غیر قطبیده در  eV 50جهت بررسی خواص اپتیکی از صفر تا 

 استفاده شده است.  z, y, xجهت محورهای 

 ثنتایج و بح

 تابع دی الکتریک  -1

است و چگونگی برهمکنش نور با ماده را نشان می دهد. تابع دی الکتریک مختلط توصیف کننده خواص اپتیکی جامدات 

( 4) تا (1). در شکل های  [5]قسمت حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک به ترتیب پراکندگی و جذب نور را نشان می دهند

ریب با دو تق zو x با نور فرودی قطبیده و غیرقطبیده در جهت محورهای  FeTeساختار بخش موهومی تابع دی الکتریک 

قرار دارند  eV 20-0قله های اصلی در بازه  شکل هااین . مطابق ندبه ترتیب رسم شده اچگالی موضعی و شیب تعمیم یافته 

امواج الکترومغناطیسی را در این گستره جذب کند. بعلاوه، همان طور که در تصاویر  ساختاربنابراین انتظار می رود که این 

ب چگالی موضعی و شیب تعمیم یافته دیده نمی شود بنابراین در ادامه تنها نتایج بدست تفاوت چندانی بین تقری مشخص است

الکترون  80ر از بشت. قسمت موهومی تابع دی الکتریک در انرژی های گزارش شده است LDAآمده با تقریب چگالی موضعی 

میدان  ای ماده به راحتی و به سرعت بولت نزدیک به صفر می باشد. این بدان معنا است که در این مقادیر، الکترون ها

الکتریکی فرودی برهمکنش نشان نمی دهند و همچنین گذاری بین بیشینه نوار ظرفیت وکمینه نوار رسانش صورت نمی گیرد. 

و می توان آن را به عنوان  استنسبت به تابش شفاف ساختار تلوراید آهن ، 50eV-20در این گستره درنتیجه می توان گفت که 

قسمت حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک با نور فرودی قطبیده و غیرقطبیده در رسانای شفاف معرفی نمود.  ساختاریک 

 در الکتریک دی ثابت حقیقی مقدار( رسم شده است. 6( و )5با تقریب چگالی موضعی در شکل های ) x,zجهت محورهای 

برای نور غیر قطبیده در جهت  34/97 و 85/61 به ترتیب برابر zو  xبرای نور فرودی قطبیده در جهت محورهای  صفر انرژی

( قسمت موهومی تابع دی الکتریک برای نور فرودی قطبیده 7در شکل ). است 85/61و  60/29به ترتیب برابر  zو   xمحورهای 

دیگر منطبق هستند رسم شده است. همان طور که در این شکل واضح است این دو نمودار کاملا بر یک x,yدر جهت محورهای 

در ادامه با استفاده از قسمت است.  y-zو  x-zو ناهمسانگردی آن در صفحه  x-yکه بیانگر همسانگردی ساختار در صفحه 

 موهومی تابع دی الکتریک ، سایر خواص اپتیکی محاسبه و رسم شده اند.

 

 
 .xبرای نور قطبیده در جهت محور   GGAو  LDAبا دو تقریب  FeTeساختار  الکتریک دی تابع موهومی قسمت(. 1) شکل



 

 

 
 .xقطبیده در جهت محور غیربرای نور   GGAو  LDAبا دو تقریب  FeTeساختار  الکتریک دی تابع موهومی قسمت(. 2) شکل

 
 .zبرای نور قطبیده در جهت محور   GGAو  LDAبا دو تقریب  FeTeساختار  الکتریک دی تابع موهومی قسمت(. 3) شکل

 
 .zبرای نور غیرقطبیده در جهت محور   GGAو  LDAبا دو تقریب  FeTeساختار  الکتریک دی تابع موهومی قسمت(. 4) شکل

 

 
 .x,zبرای نور قطبیده و غیر قطبیده در جهت محورهای   LDAبا تقریب  FeTeساختار  الکتریک دی تابع موهومی قسمت(. 5) شکل



 

 

 
 .x,zبرای نور قطبیده و غیر قطبیده در جهت محورهای   LDAبا تقریب  FeTeساختار  الکتریک دی تابع حقیقی قسمت(. 6) شکل

 
 .x,yبرای نور قطبیده و غیرقطبیده در جهت محورهای   LDAبا تقریب  FeTeساختار  الکتریک دی تابع موهومی قسمت(. 7) شکل

 

 رسانش اپتیکی  -2

شوند، به برانگیخته می ه حالت های اشغال نشده در بالای تراز فرمیهای اشغال شده در اثر جذب فوتون، بهای حالتالکترون   

نواری گفته می ها، جذب بین اپتیکی و به جذب فوتون توسط الکترون  رسانشنواری )معروف به گذار درود(، این گذار بین

 [:2] شوداپتیکی با رابطه زیر داده می رسانششود. 

Re ( ) = Im ( )                                                                             (0)  

را نشان می  x,zبرای نور قطبیده و غیرقطبیده در جهت محورهای   LDAبا تقریب FeTeساختار رسانش اپتیکی  (2)شکل 

 قسمت در که هاییانرژی در کلی طور به. است متناسب الکتریکدی تابع موهومی قسمت اب اپتیکی رسانندگی نموداردهد. 

 مسأله این که شوندمی دیده هاقله این هم اپتیکی رسانندگی حقیقی قسمت در دارد، وجود قله الکتریکدی تابع موهومی

 .کندمی بیان را( 0) رابطه صحت

 انرژی در نزدیک به صفر است. انرژی این از بعد و مقدار قابل توجهی است eV 80 انرژی حدود تا رسانندگی طیف، این در

  .دیده می شود اپتیکی رسانندگی بیشینه افتد،می اتفاق جذب بیشترین که هایی

 FeTeرفتار فلزی ساختار  بر دیگری دلالت نیز این که مخالف صفر است مقدار دارای کوچک های انرژی در رسانندگی طیف

 . در تطابق با نتایج ساختار نواری است است که

 
 



 

 

 
 .x,zبرای نور قطبیده و غیر قطبیده در جهت محورهای   LDAبا تقریب  FeTeرسانش اپتیکی ساختار (. 8) شکل

 

 طیف جذبی و بازتابی -3

 الکترون نوسان اثر در شده القا قطبشی جریان از ناشی بازتاب.  است ماده جذبی طیف بیانگر الکتریک دی تابع موهومی قسمت

 ظرفیت های الکترون توسط که امواجی با فرودی موج تداخل و است فرودی پرتو اثر در درجه 020 فاز اختلاف با ظرفیت های

برای نور قطبیده و غیر   LDAبا تقریب  FeTeساختار  . طیف جذبی و بازتابیشود می بازتاب ایجاد سبب شود، می تابش

 بین را الکترون مجاز اپتیکی گذارهای طیف جذبیآورده شده است. ( 00( و )9)شکل های  در x,zقطبیده در جهت محورهای 

در حدود  FeTeساختار  آستانه جذب برای .دهند می نشان رسانش نوار خالی های حالت و ظرفیت نوار شده اشغال های حالت

0/02 eV .است کوچک بسیار مختلف های انرژی در بازتاب بزرگی کلی بطور که بینیم می نمودار بازتاب بررسی از است. 

 

 
 .x,zبرای نور قطبیده و غیر قطبیده در جهت محورهای   LDAبا تقریب  FeTeطیف جذبی ساختار (. 9) شکل

  
 .x,zبرای نور قطبیده و غیر قطبیده در جهت محورهای   LDAبا تقریب  FeTeطیف بازتابی ساختار (. 11) شکل

 



 

 

 ضریب شکست  -4

 مانند تابع دی الکتریک یک تابع مختلط بوده و از رابطه زیر محاسبه می شود: ضریب شکست نیز
N(ω)= n(ω) +ik(ω)                                         (2) 

قسمت موهومی )ضریب خاموشی( ضریب شکست است. ضریب خاموشی برای یک   k(ω)قسمت حقیقی و   n(ω)که در آن 

 .  [7]پرتوی الکترومغناطیسی توسط آن ماده استماده، نشان دهنده میزان جذب 

 می استاتیک الکتریکدی ثابت جذر با برابر که گویند می استاتیکی شکست ضریب را صفر انرژی در شکست ضریب مقدار 

 شفاف مواد کلیه معمول رفتار که دارد نام بهنجار پاشیدگی رفتار این یابد افزایش فرکانس افزایش با شکست ضریب اگر. باشد

 در بلندتر موج طول با نور ناحیه این در. باشد می جذب به مربوط است منفی شکست ضریب نمودار شیب که نواحی در. است

 .  [8]دارد نام هنجار بی پاشیدگی رفتار این که شکند می کوتاه موج طول با نور از بیشتر ماده از عبور

برای نور قطبیده و غیر قطبیده در جهت محورهای   LDAیب با تقر FeTeساختار  قسمت حقیقی و موهومی ضریب شکست

x,z  ساختار استاتیک ضریب شکست  رسم شده اند.  مطابق شکل (08( و )00)در شکل هایFeTe  برای نور قطبیده در جهت

 است. 9/26و  7/77و برای نور غیرقطبیده به ترتیب برابر  5/93و  9/26به ترتیب برابر   x,zمحورهای 

 

 
 .x,zبرای نور قطبیده و غیر قطبیده در جهت محورهای   LDAبا تقریب  FeTeقسمت حقیقی ضریب شکست ساختار (. 11) شکل

  
برای نور قطبیده و غیر قطبیده در جهت   LDAبا تقریب  FeTeقسمت موهومی )ضریب خاموشی( ضریب شکست ساختار (. 12) شکل

 .x,zمحورهای 

 

  یگیرنتیجه

محاسبات با استفاده از نرم افزار محاسباتی سایستا با . ستمطالعه شده ا FeTeاپتیکی ساختار  خواصدر این پژوهش 

 اپتیکی خواص استفاده از دو تقریب چگالی موضعی و شیب تعمیم یافته با رهیافت نظریه تابعی چگالی انجام شده است.

 بررسی خواص .گرفتند قرار بررسی مورد و محاسبه خاموشی ضریب و شکست ضریب جذب، طیف الکتریک، دی تابع نظیر



 

 

قسمت موهومی تابع  x,yانجام شد. در جهت  zو  y, xاپتیکی برای نور فرودی قطبیده و غیرقطبیده در جهت محورهای 

است اما قسمت موهومی  x-yدی الکتریک کاملا بر یکدیگر منطبق هستند که نشان دهنده همسانگردی ساختار در صفحه

 ناهمسانگرد است. y-zو  x-zتفاوت  دارد بنابراین در صفحه  x,zر جهت تابع دی الکتریک د
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