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 اٗشاى ،اَّاص ،داًـگاُ ؿْ٘ذ چوشاى اَّاص ،داًـىذٓ ػلَم، گشٍُ ف٘ضٗه

 (12/04/96: پذیزش هقالِ -17/11/95)دریافت هقالِ: 

 چکیدُ

 ولىَطً٘ذ تشو٘ثاتالىتشًٍٖ ٍ اپت٘ىٖ خَاف  همالِ ياٗ دس
2 ( , , )CuSbX X Se S Te  ( هَسد هغالؼِ لشاس گشفتِ اػت.001تإ )ػغح دس ساػدس حالت 

اػپشػَ تا تمشٗة ؿ٘ة تؼو٘ن ٗافتِ   افضاس وَاًتَم ًشم اص اػتفادُ( تا DFTتاتؼٖ چگالٖ ) ٔپتاًؼ٘ل دس چاسچَب ًظشٗ ؿثِ سٍؽ اص تا اػتفادُ هحاػثات

(GGA) ًَُاسٕ تشو٘ثات  اػت. گاف اًدام ؿذCuSbX2(X=Se,S)  اٗي  ػغح دس حالتت اها اػ الىتشٍى ٍلت 93/0ٍ 80/0 تشت٘ة تِ اًثَِّدس حالت

 تشو٘ةوِ  دادهحاػثات ًـاى  سٕ سا پَؿاًذُ اػت.ّإ آٍٗضاى ػغحٖ ّؼتٌذ وِ گاف ًَاذآى پًَ٘ تتشو٘ثات فالذ گاف ًَاسٕ ّؼتٌذ وِ ػل

CuSbTe2 دس ساػتإ  دسحالت ػغحّإ اپت٘ىٖ  ٍٗظگّٖا ٍ  چگالٖ حالت واس، تاتغ ػغح، اًشطٕ ّوچٌ٘ي. اػت فلضػغح ٍ حالت اًثَِّ دٍ ّش دس

 هحاػثِ ؿذُ اػت. آًگؼتشٍم 15 خلأّا ٍ  ( تا ػِ تشاتش تىشاس لا001ِٗ)

 ٍ پًَ٘ذّإ آٍٗضاى. ٔ تاتؼٖ چگالٖ، خَاف اپت٘ىٖ، ولىَطً٘ذًظشٗ ّای کلیدی:ٍاژُ
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Abstract 

In this paper, electronic and optical properties of chalchogenid
2 ( , , )CuSbX X Se S Te  compounds have been 

studied in the surface state at (001) direction. Calculations done using pseudo-potential method within the 

framework of density functional theory (DFT) by using Quantum-Espresso software with the generalized 

gradient approximation (GGA). Band gap of 
2 ( , )CuSbX X Se S  in the bulk state is 0.81 and 0.93 eV respectively 

but in the surface state these compounds are no band gap, which the surface dangling bonds are covered the band 

gap. Calculations showed that the 
2CuSbTe  in the bulk and surface states is metal. The surface energy, work 

function, density of states and optical properties in the surface state in the (001) direction are calculated with the 

three times of duplication layers and a 15 angstrom vacuum respectively. The experimental and theoretical 

results of these compound in the surface state are not available to comparison this calculation with them. 
Keywords:Density functional theory, optical properties, chalchogenid, dangling bonds. 
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 هقدهِ
ّإ خَسؿ٘ذٕ  الىتشٗىٖ ٍ ػلَل هذسى اتضاسّإ ػولىشد

 فَتَالىتشٗه خَاف ٍ تأث٘ش ٌّذػِ تحت تِ ؿذت

اػت. تٌاتشاٗي  ولىَطً٘ذ سػاًإ ً٘ن تشو٘ثات ػغَح

. ّؼتٌذ اػاػٖ اّو٘ت داسإ هغالؼٔ ػغَح اٗي تشو٘ثات

 ٍ ػختٖ دل٘ل تِ صٌؼتٖ اٗي ػغَح، واستشدّإ تاٍخَد

 تدشتٖ ٍ ًظشٕ واس ّ٘چ تاوٌَى گ٘شٕ، صُاًذا دس پ٘چ٘ذگٖ

تشو٘ثات ولىَطً٘ذ سٍٕ ػغح تش

2( , , )CuSbX X Se S Te ت٘ـتش واسّإ  ٍ ًدام ًـذُا

ًاصن تشو٘ة  اًدام ؿذُ سٍٕ لاِٗ
2CuSbS [1،2] اػت. 

واستشد تشو٘ثات 
2( , , )CuSbX X Se S Te ت٘ـتش دس

ٍ  لشهض هادٍىاسػاصّإ ّإ خَسؿ٘ذٕ، آؿى ػلَل

لزا دس اٗي تخؾ خَاف  ،صٌؼت تشهَالىتشٗه اػت

ي تشو٘ثات سا تشسػٖ هٖ ًٍٖ ٍ اپت٘ىٖ ػغَح اٗ وٌ٘ن. فاص  الىتش

ذ  ّٔ تشو٘ثات ولىَطً٘ اًثَ
2( , , )CuSbX X Se S Te  دس فاص

٘ثاتتشو .اٍستَسٍهث٘ه پاٗذاس ّؼتٌذ
2( , )CuSbX X Se S 

ن ػاًاٖٗ ٍ تشو٘ة س داسإ خاص٘ت ً٘
2CuSbTe  خاص٘ت

اَف دٌٗاه٘ىٖ اًدام  فلضٕ اص خَد ًـاى هٖ دّذ. هحاػثات خ

ّإ  ؿذُ سٍٕ تشو٘ة
2( , , )CuSbX X Se S Te  اى ًـ

دًذ وِ  دّذ وِ اٗي هَاد داسإ فشواًغ هٖ ًٖ هثثت تَ ّإ فًََ

 اختؿٌ تشإ ضشٍسٕ پاساهتش دٍاػت.  ّا آىدل٘لٖ تش پاٗذاسٕ 

 هشٍصُا .ّؼتٌذ  اًشطٕ ػغح ٍ  ػغَح تاتغ واس واهل

ّإ خَسؿ٘ذٕ،  ولىَطً٘ذ دس ػلَ تشو٘ثات ػغَح واستشد

 ٍ پ٘ـشفت حال دس ًاصن،ّإ  لاِٗ ٍ تدْ٘ضات ٍلتاًَسٕ

هتذاد تَاًٌذ تا ؿىاف دس ا ػغَح هٖ. اػت گؼتشؽ

 ػٌَاى تِ ػغح اًشطٕ. اًثَِّ اٗداد ؿَد هادُصفحاتٖ دس 

 خاهذ دسٍى وِ اتوٖ ٍ ػغح اتن آصاد اًشطٕ ت٘ي تفاٍت

 پاٗذاسٕ تَص٘ف تشإ تٌ٘ادٕ ّإ ٍٗظگٍٖ ٗىٖ اص  ،اػت

 اثشدس آصهاٗؾ  اً٘ـت٘ي تَػظ اتتذا واس تاتغ .اػت ػغح

 تشإ ً٘اص هَسد ووٌِ٘ واس ػٌَاى تِ ٍ هغشح فَتَالىتشٗه

 تؼشٗف خلأ تِ خاهذ ٗهػغح  اص آصاد ىتشٍىال وشدى خذا

تشإ ؿىافت تلَس  هَسد ً٘اص، اًشطٕ اًشطٕ ػغح،. ؿذ

 .[3]ؿَد وِ تا ساتغٔ صٗش ت٘اى هٖ اًثَِّ اػت

(1) 1
[ ]slab bulkE nE

A
   

bulkE  غح،اًشطٕ ول هذل تشُ تشإ ػslabEوِ دس آى 

ّا ٗا ٍاحذّإ فشهَلٖ دس  تؼذاد اتنnاًشطٕ ٗه اتن، 

. اػتّا )تالا ٍ پاٗ٘ي(  هؼاحت ول ػغح Aهذل تشَّ

صَست هاوشٍػىَپٖ هؼوَلاً  ٗىإ اًشطٕ ػغح تِ
2

j

m
 ٍ

ًظشٗٔ تاتؼٖ چگالٖ  دس هحاػثات
2

eV

A
اػت )ّش

2

j

m

 اػت(. 02/16 تشاتش تا

 
 هحاسبات اًجام رٍش

وحاػثاتٖ ْٖ چگالٖ ٍ تؼتهحاػثات تا اػتفادُ اص ًظشٗٔ تاتؼ

دس اتتذا ػاختاس ػغح  .[4] وَاًتَم اػپشػَ اًدام گشفتِ اػت

ّش ٗه اص تشو٘ثات
2( , , )CuSbX X Se S Te  تا ػِ تشاتش

ّا ػاختِ ؿذ ٍ ػپغ ػاختاس ػغح سا دس ساػتإ  ِٗلاتىشاس 

ت تا تا ػاختاس تٌِْ٘ ؿَد. هحاػثادادُ ؿذ  ٍاّلؾ zهحَس 

ٍ  GGAاػتفادُ اص تمشٗة ؿ٘ة تؼو٘ن ٗافتِ 

ؿثِ  اًدام ؿذُ اػت. تاس پاٗؼتِاص ًَع  ّٖاٗ پتاًؼ٘ل ؿثِ

دُّإ اتوٖ هَسد اػتفادُ اص ًَع تاس پاٗؼتِ  پتاًؼ٘ل  .[5]اًذ تَ

dّإ  است٘تال Cuپتاًؼ٘ل اتن  دس ؿثِ
94 ،p

04  ٍs
، دس  14

pّإ  است٘تال Sb پتاًؼ٘ل اتن ؿثِ
35  ٍs

پتاًؼ٘ل  ؿثِس ، د25

pّإ  است٘تال Seاتن 
44  ٍs

پتاًؼ٘ل اتن  ؿثِ، دس 24

Sّإ إ  است٘تالp
43  ٍs

پتاًؼ٘ل اتن  ؿثٍِ دس دس  23

Teّإ  است٘تالp
45  ٍs

 .[6]اًذ هَسد اػتفادُ لشاس گشفتِ 25

سػاًا ّؼتٌذ ٍ داسإ  اًثَّٔ تشخٖ اص اٗي تشو٘ثات ً٘ن

لت اًثَِّ سا حا اًذ اٗي تمشٗة گاف ًَاسٕ گاف ًَاسٕ

تا تَخِ تِ اٗي ًوَد.  هحاػثِ هٖ تش اص همذاس تدشتٖ وَچه

اػت،  dّإ  اٗي تشو٘ثات داسإ الىتشٍى Cuوِ اتن 

 ٍ تاػث افضاٗؾ گاف ًَاسٕ اػوالتصح٘ح ّاتاسد سٍؽ 

 آًگؼتشٍم 15هَسد ً٘اص  خلأ تشإ هحاػثات ػغح .ؿذ

دسٍى ػلَل ٍاحذ ّش ٗه اص تشو٘ثات .اػت

2( , , )CuSbX X Se S Te  َِّاتن ٍ دس  16دس حالت اًث

. دسٍى ٗاختٔ ػغحٖ تشو٘ة لشاس داسداتن  48حالت ػغح 

2CuSbSe  اتن  12تؼذادCu ،12  اتنSb ٍ ،24  اتنSe 
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چٌ٘ي دسٍى ٗاختٔ ػغحٖ تشو٘ة ٍخَد داسد. ّو
2CuSbS 

ٍ دسٍى ٗاختٔ  Sاتن  Sb  ٍ24اتن  Cu ،12اتن  12تؼذاد 

ػغحٖ تشو٘ة 
2CuSbTe  اتن  12تؼذادCu ،12  اتنSb ،

 610ٍخَد داسد. ّوگشاٖٗ اًشطٕ اص هشتثٔ  Teاتن  24ٍ 

چشخِ، ّوگشاٖٗ هَسد ًظش  32سٗذتشي اػت ٍ تؼذ اص 

 .ذٗآ دػت هٖ تِ

 

 ًتایج

 (001سطح )ٍاّلص : الف

تا تَخِ تِ پ٘چ٘ذگٖ ػغَح اٗي تشو٘ثات فمظ ػغح 

وٌ٘ن ٍ ًتاٗح حاصل اص آى سا  ( سا تشسػٖ ه001ٖ)

ػغَح تشو٘ثات آٍسٗن.  هٖ
2( , , )CuSbX X Se S Te  سا

ٍ تا اًتخاب ػِ لاِٗ  (001دس فاص اٍستَسٍهث٘ه دس خْت )

تشإ  ؿذُ اػت.ػاصٕ  ؿثِ٘ ّا آى اتش ػلَلاص اٗي تشو٘ثات 

 15 خلأّإ اٍل  وٌؾ ّوؼاِٗ خلَگ٘شٕ اص تشّن

سا دس تالإ ػغَح اػوال ًوَدٗن. اتتذا ػغح سا  آًگؼتشٍم

ّإ آخش  ٍاّلؾ دادٗن ػپغ هتَخِ ؿذٗن وِ دس لاِٗ

دس عَل پًَ٘ذّإ لاٗٔ ػغح ٍاّلؾ ٗافتِ تغ٘٘شاتٖ 

ٗٔ ّإ سٍٕ لا عَل پًَ٘ذ اتناٗداد ؿذُ اػت. ػغحٖ 

( 3( تا )1ّإ ) ػغحٖ لثل ٍ تؼذ اص ٍاّلؾ دس خذٍل

آهذُ تشإ عَل  همادٗش تِ دػت  آٍسدُ ؿذُ اػت. اص

ؿَد وِ عَل پًَ٘ذّا  هـاّذُ هٖپًَ٘ذّا دس اٗي خذاٍل 

اًذ ٗؼٌٖ پًَ٘ذّا تؼذ اص ٍاّلؾ  تؼذ اص ٍاّلؾ ووتش ؿذُ

اتش ّوچٌ٘ي اًذ.  ًؼثت تِ حالت ٍاّلؾ ً٘افتِ وَتاّتش ؿذُ

ت ٍاّلؾ ٗافتٔ تشو٘ثا لػلَ
2( , , )CuSbX X Se S Te 

( 3( تا )1ّإ ) اًذ. دس ؿىل سػن ؿذُ xcrysdenافضاس  تا ًشم 

ت اتشػلَل ػاختٔ ؿذٓ تشو٘ثا
2( , , )CuSbX X Se S Te  دس

 ( آٍسدُ ؿذُ اػت.001ساػتإ )
 

 

 
اتشػلَل ػاختِ ؿذُ تشو٘ة  .1ضکل 

2CuSbSe (.001خْت ) دس 

 
اتشػلَل ػاختِ ؿذُ تشو٘ة  .2ضکل 

2CuSbS ( 001دس خْت.) 
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اتشػلَل ػاختِ ؿذُ تشو٘ة  .3ضکل 

2CuSbTe ( 001دس خْت.) 

 
ّإ ػغحٖ تشو٘ة  عَل پًَ٘ذ اتن .1جدٍل 

2CuSbSe .لثل ٍ تؼذ اص ٍاّلؾ 

CuSbSe2 

آًگستزٍمّا قبل اس ٍاّلص بزحسب  ًَد اتنطَل پی  

 Cu-Sb Cu-Se1 Cu-Se2 Sb-Se1 Sb-Se2 

380093/3 لاٗٔ ػغحٖ  808836/0  802147/0  57794/2  670012/0  

آًگستزٍمّا بؼد اس ٍاّلص بزحسب  طَل پیًَد اتن  

135467/3 لاٗٔ ػغحٖ  787654/0  790032/0  49876/2  494456/0  

 

إ ػغحٖ تشو٘ة ّ عَل پًَ٘ذ اتن .2جدٍل 
2CuSbS .لثل ٍ تؼذ اص ٍاّلؾ 

CuSbS2 

آًگستزٍمّا قبل اس ٍاّلص بزحسب  طَل پیًَد اتن  

 Cu-Sb Cu-S1 Cu-S2 Sb-S2 Sb-S2 

55602/1 لاٗٔ ػغحٖ  10424/1  16851/2  60179/1  45180/0  

آًگستزٍمّا بؼد اس ٍاّلص بزحسب  طَل پیًَد اتن  

48353/1 لاٗٔ ػغحٖ  10033/1  05648/2  58087/1  27522/0  

 

ّإ ػغحٖ تشو٘ة  عَل پًَ٘ذ اتن .3جدٍل 
2CuSbTe .لثل ٍ تؼذ اص ٍاّلؾ 

CuSbTe2 

آًگستزٍمّا قبل اس ٍاّلص بزحسب  طَل پیًَد اتن  

 Cu-Sb Cu-Te1 Cu-Te2 Sb-Te1 Sb-Te2 

915946/1 لاٗٔ ػغحٖ  262556/0  549003/1  36694/0  178503/2  

آًگستزٍمّا بؼد اس ٍاّلص بزحسب  طَل پیًَد اتن  

834531/1 لاٗٔ ػغحٖ  255769/0  447661/1  33567/0  165443/2  

 

 تابغ کار

اًشطٕ اختلاف ت٘ي اًشطٕ فشهٖ ٍ گش  تاتغ واس ت٘اى

اػت. تاتغ واس ٗه ػغح تِ ؿذت تحت تاث٘ش خلأ

اًذوٖ  ٍضؼ٘ت ٍ ٌّذػِ ػغح لشاس داسد. دس حضَس همذاس

إ  تَاًذ تِ همذاس لاتل هلاحظِ ًاخالصٖ تاتغ واس ػغح هٖ

تغ٘٘ش وٌذ. دس فلضات اًشطٕ ًَٗ٘ضاػَ٘ى ٍ تاتغ واس ؿثِ٘ تِ 
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تشإ فلضات  eV1ّن ّؼتٌذ. تغ٘٘شات تاتغ واس اص هشتثٔ 

تاتغ ساتغٔ سػاًاّا تِ ٍضؼ٘ت ػغح ٍاتؼتِ اػت.  ٍ ً٘ن

 :[7]اػتش صَست صٗ واس تِ

 

(2) 
vac FE E   

 

 vacEاًشطٕ فشهٖ ٍ  FEتاتغ واس،  دس ساتغٔ فَق

اػت. تاتغ واس تشو٘ثات  خلأاًشطٕ 

2( , , )CuSbX X Se S Te ( آٍسدُ 4هحاػثِ ٍ دس خذٍل )

 اًذ. ؿذُ

 

 

 

اًشطٕ ػغح ٍ تاتغ واس تشو٘ثات . 4ٍل جد
2 ( , , )CuSbX X Se S Te 

 .GGA+Uتا تمشٗة 

 
2CuSbSe 

2CuSbS 
2CuSbTe 

 958/0 76/1 35/1 اًشطٕ ػغح

 65/3 59/4 21/1 (eVتاتغ واس)

 

اص هحاػثات تاتغ واس ٍ اًشطٕ ػغح دس تشو٘ثات 

2( , , )CuSbX X Se S Te ٖگ٘شٗن وِ تا افضاٗؾ  ًت٘دِ ه

ٗاتذ.  تاتغ واس ٍ اًشطٕ ػغح افضاٗؾ هٖ xػذداتوٖ ػٌصش 

تاتغ اًشطٕ پتاًؼ٘ل تش حؼة فَاصل ت٘ي اتوٖ وِ دس 

( ًوَداس 4ّؼتٌذ هحاػثِ ٍ دس ؿىل ) آًگؼتشٍمهم٘اع 

هحل ّش اتن ٗه چاُ دسػت دس  آى آٍسدُ ؿذُ اػت.

پتاًؼ٘ل ، چاُ ذتش تاؿ اتن ػٌگ٘ي مذسوِ ّش چ َدؿ هٖ

اًشطٕ پتاًؼ٘ل چٌ٘ي  تش خَاّذ تَد. ّن ػو٘ك

ذ.سػ هٖ دٍ عشف تِ خلأالىتشٍػتات٘ىٖ اص 

 

 

 
ًوَداس پتاًؼ٘ل الىتشٍػتات٘ىٖ تش حؼة فاصلِ تشو٘ثات )الف( . 4ضکل

2CuSbSe  )ب(
2CuSbS  )ج(

2CuSbTe. 
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 ج: ساختارًَاری
ػاختاس ًَاسٕ ػغَح تشو٘ثات

2( , , )CuSbX X Se S Te

ّا تا اػتفادُ  ( تا تىشاس ػِ تشاتش تؼذاد لا001ِٗدس ساػتإ )

 تشسػٖ ؿذُ اػت.GGA  ٍ GGA+Uاص تمشٗة ّإ 

دّذ وِ  ًـاى هٖ ػاختاس ًَاسٕ حالت اًثَّّٔإ ًوَداس

تشو٘ثات 
2( , )CuSbX X Se Sتا گاف ًَاسٕ سػاًا  ً٘ن

ّا اص ت٘ي  اها دس حالت ػغح گاف ًَاسٕ آى تاسٗه ّؼتٌذ

پًَ٘ذّإ آٍٗضاى ػغحٖ هتؼلك سٍد وِ ػلت آى ٍخَد  هٖ

تشو٘ة  اػت.Sb ،Se ، ٍSّإ سٍٕ ػغح ٗؼٌٖ  تِ اتن

2CuSbTe ٖدس  هاًذ. دس ّش دٍ حالت اًثَِّ ٍ ػغح فلض ه

( ػاختاس ًَاسٕ تشو٘ثات 7) ( تا5ّإ ) ؿىل

2( , , )CuSbX X Se S Te ( ٕآٍسدُ ؿذُ 001دس ساػتا )

ّإ  دس ًوَداس ػاختاس ًَاسٕ دس حالت ػغح حالت اػت.

اًذ ًـاى  ػغح وِ دس اثش پًَ٘ذّإ آٍٗضاى ػغح اٗداد ؿذُ

 دادُ ؿذُ اػت. 

 

 ّای اپتیکی د: ٍیژگی
ىَطً٘ذ ّإ اپت٘ىٖ تشو٘ثات ول دس اٗي لؼوت ٍٗظگٖ

),,(2 TeSSeXCuSbX   دس حالت ػغح تا اػتفادُ اص

افضاس وَاًتَم اػپشػَ تشسػٖ ؿذُ  تا ًشم GGA+Uتمشٗة 

ّإ اپت٘ىٖ اص سٍٕ  وِ توام ٍٗظگٖ اػت. تا تَخِ تِ اٗي

آٗذ ًوَداس ػْن حم٘مٖ ٍ  الىتشٗه تِ دػت هٖ تاتغ دٕ

الىتشٗه اٗي تشو٘ثات هحاػثِ ٍ دس  هََّهٖ تاتغ دٕ

 .( آٍسدُ ؿذُ اػت10( تا )8ّإ ) لؿى

 

 
 (.001)الف( دس حالت اًثَِّ )ب( دس حالت ػغح دس ساػتإ ) CuSbSe2ػاختاس ًَاس اًشطٕ تشو٘ة  .5ضکل 

 
 (.001)الف( دس حالت اًثَِّ )ب( دس حالت ػغح دس ساػتإ ) CuSbS2ػاختاس ًَاس اًشطٕ تشو٘ة  .6ضکل 
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 (.001)الف( دس حالت اًثَِّ )ب( دس حالت ػغح دس ساػتإ ) CuSbTe2 ػاختاس ًَاس اًشطٕ تشو٘ة .7ضکل 

 

 

ؿَد وِ ػغَح  هََّهٖ اٗي ًوَداسّا هـاّذُ هٖػْن اص 

اٗي تشو٘ثات فالذ گاف اپت٘ىٖ ّؼتٌذ وِ تا ًتاٗح الىتشًٍٖ 

ٍ ػاختاس ًَاسٕ ػاصگاسٕ داسد. ػْن هََّهٖ تاتغ 

 ٍ CuSbSe2 ،CuSbS2الىتشٗه تشإ تشو٘ثات  دٕ

CuSbTe2 3ٍ  32/4، 4ّإ تالاتش اص  تشت٘ة دس اًشطِٕ ت 

ؿَد ٗؼٌٖ دس اٗي ًَاحٖ اٗي هَاد  الىتشٍى ٍلت  صفش هٖ

ؿفاف ً٘ؼتٌذ ٍ هادُ تاسٗه اػت ٍ ّ٘چ هَج 

لزا تِ ػٌَاى ٗه  ،وٌذ ّا ًفَر ًوٖ االىتشٍهغٌاع٘ؼٖ دس آى

ّا اػتفادُ وشد. دس ًاح٘ٔ صفش تا  تَاى اص آى هادُ خارب هٖ

الىتشٗه اتتذا  ٍلت ػْن هََّهٖ تاتغ دٕ الىتشٍى 3

ٗاتذ ٗؼٌٖ دس اٗي ًاحِ٘ گزاس  افضاٗؾ ٍ ػپغ واّؾ هٖ

دّذ. ػْن  ت٘ي ًَاسٕ دس ػغَح اٗي تشو٘ثات سخ هٖ

ٍلت هٌفٖ  الىتشٍى 4تا  1تاصٓ  الىتشٗه دس حم٘مٖ تاتغ دٕ

، CuSbSe2لزا دس اٗي ًاحِ٘ هَخٖ دس تشو٘ثات  ،اػت

CuSbS2  ٍCuSbTe2 ٖلزا اص لاٗٔ  ،ؿَد هٌتـش ًو

ػغحٖ اٗي تشو٘ثات دس اٗي ًاحِ٘ اص اًشطٕ تِ ػٌَاى ٗه 

تَاى اػتفادُ وشد.  ف٘لتش هغٌاع٘ؼٖ تشإ خزب اهَاج هٖ

حم٘مٖ تاتغ ػْن وِ اص  همادٗش ضشٗة ؿىؼت

آٗذ تشإ اٗي تشو٘ثات دس  الىتشٗه تِ دػت هٖ دٕ

اتلاف دس تاتغ ساػتاّإ هختلف هحاػثِ ؿذُ ٍ تا همادٗش 

 ( آٍسدُ ؿذُ اػت.5خذٍل )دس  x ،y  ٍzساػتاّإ 

همادٗش ضشٗة ؿىؼت ٍ تاتغ اتلاف دس حالت ػغح 

وٌذ وِ ػلت آى  ًؼثت تِ حالت اًثَِّ واّؾ پ٘ذا هٖ

ؿىؼتِ ؿذى پًَ٘ذّا دس حالت ػغح اػت. اص هماٗؼِ 

همادٗش ضشٗة ؿىؼت دس حالت ػغح ٍ اًثَِّ تشإ اٗي 

وِ حالت اًثَِّ اٗي هَاد ًؼثت  ؿَد تشو٘ثات هـاّذُ هٖ

ّإ ٍلتاًَسٕ ٍ  تِ ػغح واستشد تْتشٕ دس ػ٘ؼتن

 ًذ داؿتِ تاؿذ. اتَ ّإ خَسؿ٘ذٕ هٖ ػلَل
 

همادٗش ضشٗة ؿىؼت ٍ تاتغ اتلاف تشو٘ثات  .5جدٍل
2 ( , , )CuSbX X Se S Te  دس حالت اًثَِّ ٍ ػغح تا تمشٗةGGA+U. 

 Eloss Refraction 

ًبَِّا سطح اًبَِّ  سطح 

x y z x y z x Y z x y z 

CuSbS2 67/12  64/17  42/12  21/2  69/1  84/1  97/3  11/4  91/3  89/3  96/3  88/2  

CuSbSe2 40/17  31/18  17/18  92/1  63/1  67/1  31/3  94/3  86/3  26/3  81/3  46/3  

CuSbTe2 26/13  38/13  29/13  47/1  57/1  61/1  81/4  97/5  90/5  02/3  94/2  57/2  
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اػتفادُ )الف( ػْن حم٘مٖ )ب( ػْن هََّهٖ دس ػِ خْت تا  (001دس ساػتإ ) CuSbSe2الىتشٗه تشو٘ة  ّإ هختلف تاتغ دٕ ًوَداس ػْن .8کل ض

 .GGA+Uاص تمشٗة 

 

 
اػتفادُ اص تا  )الف( ػْن حم٘مٖ )ب( ػْن هََّهٖ دس ػِ خْت (001دس ساػتإ ) CuSbS2الىتشٗه تشو٘ة  ّإ هختلف تاتغ دٕ ًوَداس ػْن .9ضکل

 .GGA+Uتمشٗة 
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)الف( ػْن حم٘مٖ )ب( ػْن هََّهٖ دس ػِ خْت تا  (001دس ساػتإ ) CuSbTe2الىتشٗه تشو٘ة  ّإ هختلف تاتغ دٕ ًوَداس ػْن .10ضکل 

 .GGA+Uاػتفادُ اص تمشٗة 

 

 گیزی ًتیجِ

ّإ  هحاػثات اًدام ؿذُ دس اٗي همالِ تش سٍٕ ٍٗظگٖ

ات ولىَطً٘ذ تا پاٗٔ هغ اػت. ػاختاسٕ ٍ اپت٘ىٖ تشو٘ث

چگالٖ ٍ تا  اٗي هحاػثات دس چاسچَب ًظشٗٔ تاتؼٖ 

 تا تمشٗةاػپشػَ اػتفادُ تؼتٔ هحاػثاتٖ وَاًتَم 

GGA+U تاتغ ًتاٗح حاصل اص هحاػثات  ًدام ؿذُ اػت.ا

واس ٍ اًشطٕ ػغح دس تشو٘ثات 
2( , , )CuSbX X Se S Te 

اس ٍ تاتغ و xٌصش دّذ وِ تا افضاٗؾ ػذداتوٖ ػ ًـاى هٖ

دس ًوَداس تاتغ اًشطٕ پتاًؼ٘ل ٗاتذ.  اًشطٕ ػغح افضاٗؾ هٖ

هحل ّش اتن ٗه چاُ دس  تش حؼة فَاصل ت٘ي اتوٖ،

، چاُ ذتش تاؿ اتن ػٌگ٘يمذس وِ ّش چ َدؿ دسػت هٖ

تش هشتَط تِ  ّإ ػو٘ك چاُتش خَاّذ تَد.  ػو٘كپتاًؼ٘ل 

َاسٕ گاف ً ،دس هحاػثات ػاختاس ًَاسٕ اػت. Sbاتن 

پَؿاًذُ ؿذُ اػت وِ ػلت آى پًَ٘ذّإ آٍٗضاى سٍٕ 

دس هحاػثات اپت٘ىٖ  اػت. Sb ،Se ،S  ٍTeػغَح ٗؼٌٖ 

همادٗش ضشٗة ؿىؼت ٍ تاتغ اتلاف دس حالت ػغح 

وٌذ وِ ػلت آى  ًؼثت تِ حالت اًثَِّ واّؾ پ٘ذا هٖ

 ؿىؼتِ ؿذى پًَ٘ذّا دس حالت ػغح اػت.
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