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 چکیده

بررسی شده است.  (DFT)به صورت نظری با استفاده از نظریه تابعی چگالی  4GdVOو  4YVOطیف های  الکترونیکی و اپتیکی ترکیبات      

انجام شده است.  (GGA)و تقریب شیب تعمیم یافته  (FP-LAPW)محاسبات با استفاده از روش پتانسیل کامل موج تخت افزوده شده ی خطی 

واص الکترون ولت دارند. تفاوت خ  44/1و  94/3به ترتیب گاف نواری به اندازه  4GdVOو  4YVOدهد که ترکیبات  نتایج بدست آمده نشان می

است. طیف های  اپتیکی از قبیل  تابع دی الکتریک، طیف اتلاف انرژی الکترون،  Gdدر اتم  fالکترونیکی در دو ترکیب به علت وجود اوربیتال 

ضریب شکست بزرگتری  4YVOدهد که ترکیب ضرایب شکست، جذب و بازتابندگی مطالعه شده اند.  ضرایب شکست بدست آمده نشان می

 دارد. نتایج اپتیکی نشان می دهد که پاشندگی هر دو ترکیب در توافق خوبی با نتایج تجربی است. 4OGdVاز ترکیب  
 

 ها، خواص اپتیکینظریه تابعی چگالی، ساختار نواری، چگالی حالت واژه های کلیدی:

 مقدمه. 9

ا و هنواری، سطوح ناخالصی، برانگیختگیهای مختلفی از مواد مانند ساختار خواص اپتیکی جامدات ابزار ارزشمندی برای بررسی جنبه     

کاربردهای گسترده ای در زمینه اپتیک و لیزر دارند. از سالیان گذشته این مواد شناخته  =4XVO  Y) ،Gd (Xباشد. ترکیبات نوسانات شبکه می

کل بود. های کوچک مشاپتیکی بالا و در اندازهها رشد این بلورها با کیفیت اند زیرا تا مدتمورد توجه فروانی قرار گرفته "اند، اما اخیراشده

 Nd+3های خاکی کمیاب از قبیل که با یونیکی از مواد مهم مورد استفاده در لیزر است. این ترکیب، هنگامی ) 4YVO(اورتو وانادات ایتریوم 

خالص، یک 4YVO. ]1-1[ده قرار می گیرد دهد و در لیزرهای جامد مورد استفاشود، ضریب جذب اپتیکی بالا را از خود نشان میترکیب می

بلور تک محوری مثبت با محدوده شفافیت گسترده است و ضریب دو شکستی بالایی دارد که برای کاربردهای اپتیکی مانند فیبر نوری، انتقال 

mailto:Rahnama@hsu.ac.ir
mailto:Rahnama@hsu.ac.ir
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ای نشری سبز، قرمز و آبی که در هبه علت وجود طیف .]3-5[های نوری و همچنین کاربردهای طبی مناسب است ها، قطبندهپرتو، انتشار دهنده

Nd  یزر باشد. به عنوان مثال لها میوجود دارد، این ترکیب برای کاربردهای رنگی بسار جذاب است. از دیگر مزایای این مواد خواص لیزری آن

 4Nd: YVO ان بالایی زری بالای آن، راندمتواند باشد. این ترکیب به سبب قدرت جذب و سطح مقطع لیعلاوه بر دیود پمپی، لامپ پمپی هم می

های متفاوتی برای دو جهت بلور شناسی دارد. از دیگر مزایای آن پهنای باند خروجی گسترده است. همچنین خروجی لیزرهای وانادات، طیف

  4Nd: YVO مانند   4Nd: GdVOشبکه بلوری مناسب برای تولید گسیل فسفری با کیفیت و انواع رنگ ها دارد.   4GdVO .]8[مختلف دارند 

. برای پی بردن به ]6[است   4Nd: GdVOدر شبکه بلوری  Ndخروجی بالا، آستانه پایین و ضرایب جذب بالا دارد که ناشی از تناسب عالی 

یزرها ل های خورشیدی، جذب اپتیکی دراهمیت این گونه از خواص، بررسی  تابع دی الکتریک در دیودهای نور گسیل، گاف اپتیکی در سلول

مورد بررسی قرار گرفته  =4XVO  Y) ،Gd (Xها مفید است. بنابر این در کار حاضر خواص الکترواپتیکی ترکیبات و  محاسبات نظری این کمیت

 است.

 . روش های محاسباتی 2

[. برای انجام 15انجام شده است ] Wien2kبا کد  (GGA)  با تقریب شیب تعمیم یافته (DFT)محاسبات در چارچوب نظریه تابعی چگالی 

کوچکترین شعاع کره مافین  maxRk   (R = 5بهینه شده است. مقدار پارامتر همگریی   kنقطه در فضای   455محاسبات خواص الکترونیکی، تعداد 

ای هفته شده است. شعاع کره) بزرگترین بردار شبکه وارون در بسط فوریه( در نظر گر maxG= 11انرژی برش برای موج تخت( و  maxKتین و 

 )واحد اتمی  a.u 30/1 (Gd)=MTRو  a.u 30/1 (Y)=MTR  ،a.u. 05/1 (V)=MTR ،a.u. 36/1 (O)=MTR ها، مافین تین، با توجه به طول پیوند اتم

a.u.:های ظرفیت و مغزی برابر ( انتخاب شده است. انرژی جدایی بین الکترونRy 9-  .در نظر گرفته شده است 

 .بهینه شده است kنقطه در فضای   1555برای محاسبه خواص اپتیکی، تعداد 

휀(𝜔)خواص اپتیکی با استفاده از تابع دی الکتریک  = 휀1(𝜔) + 𝑖휀2(𝜔) شود. قسمت موهومی تابع دی الکتریک، تعیین می휀2(𝜔) از رابطه ،

 شود:زیر محاسبه می

(1                                        )ε2(ω) =
4πe2

m2ω2
∑ ∫ 𝑑𝑘⟨𝑐𝑘|𝑃𝛼|𝜈𝑘⟩⟨𝜈𝑘|𝑃𝛽|𝑐𝑘⟩𝛿(휀𝑐𝑘 − 휀𝜈𝑘 − 𝜔) 

|𝜈𝑘〉    و|𝑐𝑘〉   قیقی کرونیک قسمت ح -دهند. با استفاده از روابط پراکندگی کرامرزهای الکترون در نوار ظرفیت و رسانش را نشان میحالت

بیل های اپتیکی از ق، قابل محاسبه است به شرط آنکه بخش موهومی برای تمام بسامدها مشخص باشد. تمام ثابت 휀1(𝜔)تابع دی الکتریک ، 

  [. 11آید ]طیف جذب، ضریب شکست، تابع اتلاف اترژی و بازتابندگی از قسمت موهومی و حقیقی تابع دی الکتریک بدست می

 

 . بحث و بررسی نتایج3

 بهینه سازی پارامترها. ساختار بلوری و  3-9

الف(. در  1می باشند و محورهای متعامد دارند )شکل  amd/14Iبا ساختار تتراگونال متعلق به گروه فضایی   4GdVOو  4YVO ترکیبات     

می باشند، بنابراین خواص اپتیکی در این دو جهت با هم یکسان  z، پارامترهای شبکه با یکدیگر یکسان بوده و  متفاوت با جهت  y و xجهت های 

 zکمتر از  yو  xها در جهت که تعداد یونرا محور اپتیکی می گویند. از طرف دیگر ، به علت این zمی باشند. جهت  zبوده و  متفاوت با جهت 
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هت دیگر داشته باشد و به همین سبب برخی خواص از قبیل تراکم بیشتری از دو ج zهای عمود برهم در جهت شود که لایهاست ، باعث می

هدایت گرمایی، ضرایب شکست و ضرایب ترمواپتیکی در دو جهت متفاوت است. در این دو ترکیب دو نوع پیوند مختلف وجود دارد. بررسی 

در  Oو  Y، کووالانسی و بین   Oو V، پیوند بین دهدکه با توجه به کشیدگی ابر الکترونیابر الکترونی در پیوندهای بین اتمی دو ترکیب نشان می

4YVO  و بینGd  وO   4درGdVO  ب(. 1از نوع یونی است )شکل 

 

 
 الف(

 
 ب( 

 4GdVOو  4YVO ب( چگالی ابر الکترونی دوترکیب بلوری . الف( ساختار9 شکل                                   

فاده شده است. های تجربی استدر محاسبات است. در ابتدا برای بهینه سازی پارامترهای شبکه از داده هاپارامترهای شبکه یکی از مهمترین کمیت

دهد که آمده است. نتایج نشان می 1شود که نتایج بهینه سازی پارامترها در جدول در انجام محاسبات از پارامترهای بهینه شده استفاده می

و   4YVOا مقادیر تجربی و نظری است. همچنین نمودار بهینه سازی پارامترهای شبکه برای دو ترکیبپارامترهای بهینه شده در توافق خوبی ب

4GdVO   (. 1رسم شده است )شکل 
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𝒄نمودار بهینه سازی در صد . 2شکل 

𝒂
 4GdVOو )ب(  4YVOبرای )الف(  

 

 

 4GdVOو 4YVO( برای  Åهای شبکه ) بر حسب . ثابت9جدول 

       (GGA) نظری          (LDA) ترکیبات           کار حاضر                 تجربی                نظری 

    )(c 118/5 , (b) 156/5      (c) 551/5 , (b) 501/5          (a) 111/5               31/5 a=b= YVO4 

    c)( 334/9 , (b) 313/9     (c) 158/9 , (b) 153/9          (a) 161/9               448/9 c=  

              _               _              (d) 111/5               539/5 a=b= GdVO4 

              _              _              (d) 349/9               436/9 c=  

(a): Ref [12] 

(b): Ref[13] 

(c): Ref[14] 

(d): Ref[15] 

 



     

 

 

 27    1360، بهار 15سال ششم، شماره                                    همکارانو  رهنمای علی آباد

 
( JQCS ) 

 ها ساختار نواری و و چگالی حالت .3-2

(. خطی که از نقطه صفر انرژی 3نشان داده شده است) شکل  eV 9تا   -eV 5در گستره انرژی  4GdVOو  4YVOساختار نواری دو ترکیب 

و برابر با  Гدارای گاف نواری مستقیم در راستای  4YVOرسم شده، بیانگر سطح انرژی فرمی است. همانطور که از شکل مشخص است ترکیب 

eV 94/3  است که با نتایج تجربی دیگران که مقدار آن راeV 0/3 4[. گاف نواری 19اند، در توافق است ]گزارش دادهGdVO  غیر مستقیم و

 است. eV 44/1و برابر با  Гبه  Nدر راستای 

 
 . 4GdVOو )ب(  4YVO)الف(  ساختار نواری .3شکل 

 

(. در این نمودارها مقیاس انرژی 4ها در اطراف انرژی فرمی ضروری است )شکل برای تعیین خصوصیت الکترونیکی ماده، بررسی چگالی حالت

ن نوار رسانش را نشاهای مثبت بالای تراز فرمی، های منفی زیر تراز فرمی، نوار ظرفیت و انرژیدهد. انرژیصفر، مکان تراز فرمی را نشان می

باشد. در می Oاتم  p2مربوط به اوربیتال  4GdVOو  4YVOها در بالای نوار ظرفیت  سهم عمده چگالی حالت 4دهند. با توجه به شکل می

دهند. برای های نوار ظرفیت را تشکیل می، چگالی حالتYمربوط به اتم  d4و  Vمربوط به اتم  d3، اوربیتال 4YVOبالای تراز فرمی برای 

4GdVO های ها در نوار رسانش مربوط به اوربیتال، چگالی حالتd3  اتمV  وd5  اتمGd  است. اگر از بیشینه مربوط به اوربیتالf  اتمGd 

ها های نمودار چگالی حالتشدت بعضی از قله Yبه جای  Gdها در دو ترکیب مشابه هستند. اما با جایگذاری صرف نظر کنیم سایر قله

 یابد.اهش میک

 

 

 

 

 )ب( )الف(
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 4GdVO( بو ) 4YVOبرای )الف(  های کلنمودار چگالی حالت .2شکل 

 خواص اپتیکی .3-3

این خواص شامل تابع دی الکتریک، ضریب شکست، ضریب جذب، بازتابندگی و طیف اتلاف انرژی الکترون است که برای دو ترکیب 

4YVO  4وGdVO  4بررسی شده است. تابع دی الکتریک یک تابع مختلط است. قسمت حقیقی تابع دی الکتریک برای دو ترکیبYVO  و

4GdVO  در دو راستایx  وz  (. مقدار تابع دی الکتریک حقیقی در انرژی صفر، ثابت دی الکتریک استاتیک را 0نشان داده شده است ) شکل

توان از قسمت حقیقی تابع بزرگتر است. ویژگی جالبی که می 4GdVOر هر دو راستا، از مقدار آن برای ، د4YVOدهد. این مقدار برای نشان می

سد. به رکه به عنوان فرکانسی است که قسمت حقیقی تابع دی الکتریک به صفر می است  𝜔𝑝  دی الکتریک استخراج کرد فرکانس پلاسمونی 

 های پلاسمونی است.های برانگیختگیمعرف انرژی 휀1(𝜔)عبارت دیگر صفرهای تابع 

 
 4GdVOو )ب(  4YVOالکتریک برای )الف( قسمت حقیقی تابع دی .5 شکل



     

 

 

 21    1360، بهار 15سال ششم، شماره                                    همکارانو  رهنمای علی آباد

 
( JQCS ) 

در نمودار ، بیانگر گاف اپتیکی است  0E(. مقدار  9شود )شکل از قسمت موهومی تابع دی الکتریک برای بررسی گذارهای بین نواری استفاده می

های انرژی 3E و 1E  ،2Eمقادیر  4YVOی گاف نواری بسیار نزدیک است. در ترکیب به مقدار محاسبه شده 4YVOکه این مقدار برای ترکیب 

، 4GdVOدر ترکیب ،  1Eباشند. مقدار  در پایین نوار رسانش می Vاتم  d3در بالای نوار ظرفیت به اوربیتال  Oاتم  p1لازم برای گذار از اوربیتال 

 p1، مربوط به گذار از اوربیتال 3E و 2Eدر پایین نوار رسانش و  Vاتم  d3در بالای نوار ظرفیت به اوربیتال  Gdاتم  f4مربوط به گذار از اوربیتال 

 باشد.می Vاتم  d3به اوربیتال  Oاتم 

 4GdVOو )ب(  4YVOالکتریک برای )الف( قسمت موهومی تابع دی .6 شکل

(. این دو ترکیب در 5نشان داده شده است )شکل  zو  xنمودار ضریب شکست بر حسب انرژی فوتون فرودی برای دو ترکیب در دو راستای 

همسانگردی  خاصیت eV  34های بالاتر از راستاهای مختلف، ضریب شکست متفاوت دارند و به همین دلیل ناهمسانگرد هستند و فقط در انرژی

ید. بیشینه ضریب آنامند که از مجذور تابع دی الکتریک استاتیک بدست میت در انرژی صفر را ضریب شکست استاتیک میدارند. ضریب شکس

 eVدر انرژی  4GdVOاست و برای ترکیب  z ،54/3و در راستای  89/1برابر با  x، در راستای   eV 13/0، درانرژی 4YVOشکست برای ترکیب  

و  x)به ترتیب ضریب شکست در جهت  en و 0nباشد. همچنین مقادیر می z ،8/1و در راستای   x ،4/1، بیشترین ضریب شکست در راستای  6/5

zآورده شده است. 1ها در چند طول موج درجدول ( و مقادیر تجربی آن 

 

 4GdVOو )ب(  4YVOضریب شکست بر حسب انرژی فوتون فرودی برای )الف(  .7 شکل
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 4GdVOو  4YVOپاشندگی بدست آمده برای  . 2جدول 

      en تجربی    en  0        کار حاضرn 0       تجربیn کار حاضر  λ( μm)             ترکیبات 

       (a) 23/2       252/2         (a) 120/2         172/2         532/1             4YVO 

        (a) 082/2         07/2            (a)  77/0         127/2         818/1  

        (a) 025/2       054/2          (a) 757/0         103/2         124/0  

 
        (b) 272/2       008/2        (b) 138/2         773/0         532/1             4GdVO 

 
        (b) 207/2       051/2        (b) 777/0         772/0         818/1   

        (b) 070/2         18/2        (b) 785/0         785/0         124/0  
(a): Ref[17] 

(b): Ref[9] 

(. فرایند جذب بعد از محدوده گاف نواری آغاز 8رسم شده است )شکل  4GdVOو  4YVOنمودار جذب بر حسب انرژی برای دو ترکیب 

بیشتر  z، نشان دهنده ناهمسانگردی دو ترکیب است. در هر دو ترکیب بیشینه جذب در راستای zو  xشود. اختلاف بین دو منحنی در راستای می

 قرار دارند. eV18 تا  eV19 های است. قله های جذب در انرژی xاز 

 

 4GdVOو )ب(  4YVO. تغییرات جذب اپتیکی بر حسب انرژی برای )الف( 2شکل 

(. همانطور که از شکل مشخص است تغییرات بازتابندگی 6نشان داده شده است )شکل  4GdVOو  4YVOنمودار بازتابندگی برای دو ترکیب 

کل برای واری در ارتباط هستند. با توجه به شرهای بین نهای نمودار بازتابندگی با گذابرحسب انرژی در دو ترکیب در دو راستا زیاد است.کمینه

است.  36/5و  91/5افتد که به ترتیب  برابر با اتفاق می eV 4/18و  eV 4/16های در انرژی zو  xبیشترین بازتاب در راستای  4YVOترکیب 

 قرار دارند. eV 3/15و  eV 4/18های و در انرژی 36/5و  05/5، به ترتیب zو  xدر راستای  4GdVOبیشترین بازتاب برای ترکیب 
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 4GdVOو )ب(  4YVO. طیف اتلاف انرزی الکترون برای )الف( 93شکل 

  گیرینتیجه .2

بررسیی شده است. پارامترهای شبکه محاسبه شده در توافق خوبی با   GGAبا تقریب  4GdVOو  4YVOخواص الکترونی و اپتیکی ترکیبات      

در  Oو  Yدر دو ترکیب از نوع کوالانسی است. پیوند بین  Oو  Vنتایج تجربی است. در دو ترکیب دو نوع پیوند متفاوت وجود دارد. پیوند بین 

4YVO  و پیوند بینGd  وO  4درGdVO 4یب یونی است. مقدار گاف نواری در دو ترکYVO  4وGdVO  به ترتیبeV 94/3  وeV 44/1  محاسبه

های با حالت 4GdVOو در ترکیب  d4-Yو  d3-Vهای با حالت  4YVO دهد که نوار رسانش در ترکیبشده است. ساختار الکترونیکی نشان می

d3-V  وd0-Gd   دهد که جانشینی های دی الکتریک در دو ترکیب نشان میاشیغال شیده است. ثابتGd  در ترکیب باعث کاهش مقادیر ثابت

 دهند.، ناهمسانگردی اپتیکی دو ترکیب را نشان میهای ضریب شکست، جذب و بازتابندگیشود. نموداردی الکتریک می
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