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 چکیده
شکست و خاموشی، تابع  های الکتریک، ضریبحقیقی و موهومی تابع دی های قسمتبررسی شده است.  𝑭𝒆𝑺𝒆𝟎.𝟓𝑻𝒆𝟎.𝟓بیترک یکیاپتمقاله خواص  نیا در

. با استفاده از نتایج اند تعیین شدهتقریب شیب تعمیم یافته  و بر اساس از روش شبه پتانسیل در چارچوب نظریه تابعی چگالیاتلاف انرژی و بازتابندگی با استفاده 

نتایج محاسبات نشان  شود مشخص شدند و ضریب شکست ماده محاسبه شد.ده میهکه رفتار شفاف ماده در آن مشاهایی ، انرژیطیف عبور فوتونبدست آمده برای 

 ناهمسانگرد است.   𝑭𝒆𝑺𝒆𝟎.𝟓𝑻𝒆𝟎.𝟓ترکیب   اپتیکی داد که خواص

 اسپرسو خواص اپتیکی، کوانتوم ،𝑭𝒆𝑺𝒆𝟎.𝟓𝑻𝒆𝟎.𝟓نظریه تابعی چگالی، ساختار  واژه های کلیدی:
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Abstract 

 

In this article, optical properties of 𝑭𝒆𝑺𝒆𝟎.𝟓𝑻𝒆𝟎.𝟓such as real and imaginary part of dielectric function, 

refractive index and extinction, energy loss and reflectivity have been investigatedby using pseudo-potential 

method within the framework of density functional theory (DFT)  with the generalized gradient approximation 

(GGA). The refractive index and thetransparent regions in photon spectrum were specified. The results of 

calculations show that the properties of 𝑭𝒆𝑺𝒆𝟎.𝟓𝑻𝒆𝟎.𝟓 are anisotropic. 
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 قدمهم
ی بالا، به عنوان یک ابررسانا دما ، 2008در سال  LaOFeAsکشف 

[. ترکیب 1سرآغازی جهت مطالعات ابررساناهای پایه آهن شد ] 

𝛼 − 𝐹𝑒𝑆𝑒 آهن پایه ترین ساختار را در بین ابررساناهایساده

دارد. مطالعات تجربی انجام شده نشان داد که در ترکیب 

𝐹𝑒𝑆𝑒1−𝑥𝑇𝑒𝑥  با افزایشTe یابد به دمای بحرانی افزایش می

𝑇𝑐با  𝐹𝑒𝑆𝑒0.5𝑇𝑒0.5طوری که ترکیب  = 15𝐾  بیشترین دمای

 Teافزایش بیشتر بحرانی را دارد. همچنین مشاهده شده است که 

 [. 2شود] باعث کاهش دمای بحرانی می

بررسی  x=0و  x=1برای   𝐹𝑒𝑆𝑒1−𝑥𝑇𝑒𝑥خواص اپتیکی ترکیب 

  x=0.5در این مقاله خواص این ترکیب برای .[ 4و3] شده است 

 بررسی می گردد.

 

 روش محاسبات 
با  𝐹𝑒𝑆𝑒0.5𝑇𝑒0.5بررسی ساختار اتمی و خواص اپتیکی ترکیب 

پتانسیل بر پایه بر مبنای روش شبه استفاده از نظریه تابعی چگالی

انجام شده  اسپرسو به کمک کد محاسباتی کوانتوم[ 5موج تخت ] 

 (GGA)پتانسیل مورد استفاده از نوع شیب تعمیم یافته است. شبه

پک -باشد. تقسیم بندی منطقه بریلوئن به روش منخورست می
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14بهینه برابر  kتعداد نقاط  .انجام شد × 14 × و انرژی قطع   10

محاسبات مورد استفاده قرار گرفته است. بازه درRy 75 برابر  بهینه

درنظرگرفته  eV 20انرژی جهت بررسی خواص اپتیکی از صفر تا 

 شده است.

 

 نتایج و بحث 

دارای   P4/nmmبا گروه فضایی  𝐹𝑒𝑆𝑒0.5𝑇𝑒0.5سلول واحد 

دو اتم آهن، یک اتم تلوریم و یک اتم سلنیم است. نتایج 

آمده است که  1پارامترهای شبکه بهینه شده این ساختار در جدول 

[ بدست آمده توسط دیگران 7[ و تجربی] 6در توافق با نتایج نظری] 

نمایش  1پس از واهلش در شکل  𝐹𝑒𝑆𝑒0.5𝑇𝑒0.5است. ساختار 

 داده شده است.

 
 𝐹𝑒𝑆𝑒0.5𝑇𝑒0.5پارامترهای شبکه ساختار  :1جدول

 

نتایج تجربی 

 [7] 

نظری  نتایج 

[6] 

نتایج این  

 پژوهش

 پارامتر شبکه

3.7913 3.7115 3.7256 a (Å) 

5.9784 5.7118 5.4003 c (Å) 

 

 الف(                                           ب(

 
 

 الف( از نمای بالا ب(از نمای جانبی 𝐹𝑒𝑆𝑒0.5𝑇𝑒0.5: نمایش ساختار 1لشک
 

الکتریک یک تابع مختلط وتوصیف کننده خواص اپتیکی تابع دی

 شود:زیر معرفی می رابطهجامدات است و طبق 
(1      )                                                   𝜀 = 𝜀1(𝜔) + 𝑖𝜀2(𝜔) 

کرونیگ -توسط روابط کرامز که قسمت حقیقی و قسمت موهومی

توان از روی تمام ثابت های اپتیکی را می .شوندبه هم مربوط می

-نتایج به دست آمده برای قسمت های حقیقی و موهومی تابع دی

 الکتریک تعیین کرد.

 و xالکتریک در راستای نمودار قسمت حقیقی و موهومی تابع دی

z  نتایج نشان می رسم شده است. 3و  2به ترتیب در شکل های-

الکتریک در دو دهد که بخش های موهومی و حقیقی تابع دی

 x-yبر هم منطبق اند. بنابراین این ساختار در صفحه  yو xراستای 

 .همسانگرد است 

-یجذب نور را نشان م 𝜀2(𝜔) کیالکتریدتابع  یموهوم بخش

 یکیاپت یگذارهادهنده نشانموجود در نمودار آن  یهاقلهو  دهد

گذار از نوار  نیاول دهندهنشان 𝜀2(𝜔)قله  نیاست. اول ینوار نیب

    یانرژ در xمحور  یاست که در راستا رسانشبه نوار  ت یظرف

eV 1.261  محور  یدر راستاوz  یانرژدر eV 1.594   ظاهر

تابع دی الکتریک در انرژی های بالاتر  است. قسمت موهومیشده

شود بنابراین در این نواحی ماده تاریک است و صفر می eV 18 از

توان از این ماده کند و میهیچ موج الکترومغناطیس در آن نفوذ نمی

 در این انرژی ها به عنوان یک ماده جاذب استفاده کرد.

-نمودار سهم حقیقی تابع دی الکتریک در بازه 2با توجه به شکل 

منفی  𝜀1(𝜔)هایی که منفی است. در ناحیه  های زیادی از انرژی

شوند و فرآیندهای جذب و اتلاف صورت است امواج منتشر نمی

 گیرد.می
 

 

در جهت  FeSe0.5Te0.5: قسمت حقیقی تابع دی الکتریک ساختار 2شکل

 z وx محورهای 

 

𝜺
𝟏

( 𝝎
)  
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𝜺
𝟐

( 𝝎
)  

در جهت  FeSe0.5Te0.5: قسمت موهومی تابع دی الکتریک ساختار 3شکل

 z وx محورهای 

 

-ضریب شکست یک تابع مختلط بوده و از رابطه زیر محاسبه می 

 شود:
(2)                                                   𝑁(𝜔) = 𝑛(𝜔) + 𝑖𝑘(𝜔) 

قسمت  𝑘(𝜔)قسمت حقیقی ضریب شکست و 𝑛(𝜔)که در آن 

ضریب موهومی ضریب شکست یا همان ضریب خاموشی است. 

خاموشی معیاری از میزان جذب امواج الکترومغناطیس توسط ماده 

هنده این است که امواج دضریب خاموشی پایین نشان .است 

[. نتایج 8کنند ] الکترومغناطیس به آسانی از داخل ماده عبور می

 4های در شکل شکست و خاموشیهای ضریب بدست آمده برای 

 ند.رسم شده ا 5و

صفر معرف ثابت  یدر انرژ کیالکتریدثابت  یقیبخش حق مقدار

آن را   جذر 3که مطابق رابطه  باشدیم 𝜀1(0) کیاستات کیالکترید

 . ندیگو یم 𝑛(0) کیاستاتشکست  ب یضر

(3)                                                                 𝑛(0) = √𝜀1(0) 

ثابت دی الکتریک استاتیک و ضریب به دست آمده برای مقادیر 

و  162.125به ترتیب برابر xدر راستای محور  شکست استاتیک

 .هستند 2.050و  -4.206 برابر yمحور  و درراستای 12.732

اگر ضریب شکست با افزایش فرکانس افزایش یابد این رفتار 

پاشندگی بهنجار و اگر شیب ضریب شکست منفی باشد پاشندگی 

ضریب شکست با  4[. باتوجه به شکل 9شود ] نابهنجار گفته می

افزایش انرژی رو به کاهش است بنابراین ماده پاشندگی نابهنجار 

از شفافیت کمی برخوردار  eV 18دارد و در انرژی های بالاتر از 

ضریب خاموشی نزدیک به  eV 18های بالاتر از است. برای انرژی

شود یعنی ماده جاذب خوبی است که با نمودار قسمت صفر می

 موهومی تابع دی الکتریک همخوانی دارد.

 

 
در جهت  FeSe0.5Te0.5: قسمت حقیقی ضریب شکست ساختار 4لشک

 z وx محورهای 

 

 
در جهت  FeSe0.5Te0.5قسمت موهومی ضریب شکست ساختار  5لشک

 z وx محورهای 

 

یکی از مهم ترین کمیت ها به منظور بررسی تابع اتلاف انرژی 

باشد. تابع خواص ماکروسکوپی و میکروسکوپی جامدات می

انرژی متناسب با احتمال اتلاف انرژی در واحد طول برای اتلاف 

یک الکترون در حال عبور از محیط است. رابطه تابع دی الکتریک 

 و تابع اتلاف انرژی به صورت زیر است:

(4)                                                    𝐿𝑖𝑗(𝜔) = −𝐼𝑚 (
1

Ɛ𝑖𝑗(𝜔)
) 

نشان داده شده است.  6شکل نتایج به دست آمده برای اتلاف در 

شود چندین قله در تابع مشاهده می 6همان طور که در شکل 

پیک اتلاف وجود دارد. شاخص ترین قله در تابع اتلاف به عنوان 
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دهنده برانگیختگی های جمعی شود که نشانشناخته می پلاسمونی

 x  محور یراستا درپیک پلاسمونی  .[ 10چگالی بار در بلور است] 

قرار  eV 20 ژیانر در  zمحور یراستا در و eV 19.51 یرژان در

 دارد.

 

 
 

  z وx در جهت محورهای  FeSe0.5Te0.5: اتلاف انرژی ساختار 6لشک

 

ضریب بازتاب نشان دهنده شدت موج بازتابیده نسبت به موج 

 زیر به دست می آید: و طبق رابطهپیشامد است 

(5)                                                           𝑅(𝜔) = |
√Ɛ(𝜔)−1

√Ɛ(𝜔)+1
|

2

 

رسم شده است. با مقایسه  7نمودار طیف بازتابندگی در شکل 

هایی که توان به این نتیجه رسید در انرژیمی 2و شکل  7شکل 

الکتریک مقداری کمتر از صفر دارد مقدار بازتاب انرژی تابع دی

 شود.را در این انرژی ها، نور در داخل بلور منتشر نمیزیاد است زی

 

 
 z وx در جهت محورهای  FeSe0.5Te0.5: طیف بازتابی ساختار 7لشک

 نتیجه گیری
در سه  FeSe0.5Te0.5در این پژوهش خواص اپتیکی ساختار 

 برپایه نظریه تابعی محاسبات. طالعه شده است م zو yو xراستای 

پتانسیل از نوع شبهچگالی  بر اساس روش شبه پتانسیل با تقریب 

ی در انرژ FeSe0.5Te0.5ترکیب  از شیب تعمیم یافته نشان داد که

توان به عنوان ماده جاذب استفاده کرد. می eV18 های بالاتر از 

و  12.732برابر  xاین ترکیب در راستای  ضریب شکست استاتیکی

 یراستا در یپلاسمون کیپتعیین گردید.  2.050برابر  zدر راستای 

     ژی انر در  zمحور یراستا در و eV 19.51 ی انرژ درx  محور

eV 20 دهنده . همچنین نتایج به دست آمده نشاندهدرخ می

 باشد.می  zو xغیرهمسانگردی ماده در راستاهای 
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