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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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 ¿v ĈîĊ£w¤Åÿ¾¤îõvĎ· Ăz ã¾Õ ÿ¹ Ĉù Å½)º

 

 

 
äõv$ ¡w{Ċí¾£ ĂöÍwå yÆ³ ¾z ĈîĊ£w¤Åÿ¾¤îõv ôĊÆýw¤~ ½v¹Āúý# . 4ضکل

2CuSbSe  #x$
2CuSbS  #©$

2CuSbTe) 
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 ج: ساختارًَاری
¡w{Ċí¾£ ±ĀÖÅ ć½vĀý ½w¤·wÅ

2( , , )CuSbX X Se S Te

$ ćw¤Åv½ ½¹++,Ăĉđ ¹vºÞ£ ¾zv¾z ĂÅ ½v¾î£ wz #  ā¹wæ¤Åv wz wă

 ćwă yĉ¾ê£ ¿vGGA  ÿ GGA+U)¢Åv āºÉ ĈÅ½¾z 

½v¹Āúý ćwăĆăĀ{ýv ¢õw³ ć½vĀý ½w¤·wÅ Ĉù ûwÊý  Ăí ºă¹

 ¡w{Ċí¾£
2( , )CuSbX X Se SøĊý  wýwÅ½ ć½vĀý ãwñ wz

ºþ¤Æă ìĉ½wz ûj ć½vĀý ãwñ ²ÖÅ ¢õw³ ½¹ wùv  üĊz ¿v wă

Ĉù  ¹Ā«ÿ ûj ¢öÝ Ăí ¹ÿ½ èöÞ¤ù Ĉ´ÖÅ ûvÀĉÿj ćwăºýĀĊ~

ø£v Ăz  ĈþÞĉ ²ÖÅ ćÿ½ ćwăSb ISe I ÿS)¢Åv  yĊí¾£

2CuSbTe Ĉù Àöå ²ÖÅ ÿ ĂăĀ{ýv ¢õw³ ÿ¹ ¾ă ½¹ )ºýwù  ½¹

ôîÉ $ ćwă0w£ # $2 ¡w{Ċí¾£ ć½vĀý ½w¤·wÅ #

2( , , )CuSbX X Se S Te $ ćw¤Åv½ ½¹++, āºÉ ā¹½ÿj #

)¢Åv ¢õw³ ²ÖÅ ¢õw³ ½¹ ć½vĀý ½w¤·wÅ ½v¹Āúý ½¹  ćwă

āºÉ ¹w¬ĉv ²ÖÅ ûvÀĉÿj ćwăºýĀĊ~ ¾§v ½¹ Ăí ²ÖÅ  ûwÊý ºýv

 )¢Åv āºÉ ā¹v¹ 

 

 ّای اپتیکی د: ٍیژگی
ĈñÂĉÿ ¢úÆé üĉv ½¹ öí ¡w{Ċí¾£ ĈîĊ¤~v ćwă ºĊýÁĀî

),,(2 TeSSeXCuSbX   ¿v ā¹wæ¤Åv wz ²ÖÅ ¢õw³ ½¹

 yĉ¾ê£GGA+U ÷¾ý wz  āºÉ ĈÅ½¾z ĀÅ¾ Åv ÷Ā¤ývĀí ½vÀåv

üĉv Ăz Ă«Ā£ wz )¢Åv ĈñÂĉÿ ÷wú£ Ăí  ćÿ½ ¿v ĈîĊ¤~v ćwă

ć¹ Üzw£ Ĉù ¢Å¹ Ăz ìĉ¾¤îõv  ÿ ĈêĊê³ øĄÅ ½v¹Āúý ºĉj

ć¹ Üzw£ ĈùĀăĀù  ½¹ ÿ Ă{Åw´ù ¡w{Ċí¾£ üĉv ìĉ¾¤îõv

îÉô $ ćwă3$ w£ #,+¢Åv āºÉ ā¹½ÿj #) 

 

 
 #(,++$yĊí¾£ ćÁ¾ýv ½vĀý ½w¤·wÅCuSbSe2 $ ćw¤Åv½ ½¹ ²ÖÅ ¢õw³ ½¹ #x$ ĂăĀ{ýv ¢õw³ ½¹ #äõv  .5ضکل 

 
 #(,++$yĊí¾£ ćÁ¾ýv ½vĀý ½w¤·wÅCuSbS2 $ ćw¤Åv½ ½¹ ²ÖÅ ¢õw³ ½¹ #x$ ĂăĀ{ýv ¢õw³ ½¹ #äõv  .6ضکل 
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 #(,++$yĊí¾£ ćÁ¾ýv ½vĀý ½w¤·wÅ CuSbTe2 $ ćw¤Åv½ ½¹ ²ÖÅ ¢õw³ ½¹ #x$ ĂăĀ{ýv ¢õw³ ½¹ #äõv .7ضکل 

 

 

 ¿v øĄÅĈù āºăwÊù wă½v¹Āúý üĉv ĈùĀăĀù  ±ĀÖÅ Ăí ¹ĀÉ

 Ĉýÿ¾¤îõv ªĉw¤ý wz Ăí ºþ¤Æă ĈîĊ¤~v ãwñ ºéwå ¡w{Ċí¾£ üĉv

 Üzw£ ĈùĀăĀù øĄÅ )¹½v¹ ć½wñ¿wÅ ć½vĀý ½w¤·wÅ ÿ

ć¹  ¡w{Ċí¾£ ćv¾z ìĉ¾¤îõvCuSbSe2 ICuSbS2 ÿ 

CuSbTe2 zĂ ćÁ¾ýv ½¹ yĊ£¾£  ¿v ¾£đwz ćwă/ I.-*/  ÿ. 

Ĉù ¾æÍ  ¢õÿ ûÿ¾¤îõv  ¹vĀù üĉv Ĉ³vĀý üĉv ½¹ ĈþÞĉ ¹ĀÉ

 ©Āù ®Ċă ÿ ¢Åv ìĉ½w£ ā¹wù ÿ ºþ¤ÆĊý ãwæÉ

ûj ½¹ ĈÆĊÕwþâùÿ¾¤îõvv Ĉúý »Āæý wă ºþíI  ìĉ ûvĀþÝ Ăz v¼õ

Ĉù x»w« ā¹wù ûj ¿v ûvĀ£  w£ ¾æÍ ĆĊ³wý ½¹ )¹¾í ā¹wæ¤Åv wă

. ûÿ¾¤îõv ć¹ Üzw£ ĈùĀăĀù øĄÅ ¢õÿ  vº¤zv ìĉ¾¤îõv

Ĉù Èăwí Ä Å ÿ ÈĉvÀåv  ½v¼ñ ĂĊ³wý üĉv ½¹ ĈþÞĉ ºzwĉ

Ĉù µ½ ¡w{Ċí¾£ üĉv ±ĀÖÅ ½¹ ć½vĀý üĊz  øĄÅ )ºă¹

ć¹ Üzw£ ĈêĊê³ ½¹ ìĉ¾¤îõv  ą¿wz,  w£/ ûÿ¾¤îõv  Ĉæþù ¢õÿ

¢ÅvI  ¡w{Ċí¾£ ½¹ Ĉ«Āù ĂĊ³wý üĉv ½¹ v¼õCuSbSe2 I

CuSbS2  ÿCuSbTe2 Ĉúý ¾Ê¤þù ¹ĀÉI  Ćĉđ ¿v v¼õ

 ìĉ ûvĀþÝ Ăz ćÁ¾ýv ¿v ĂĊ³wý üĉv ½¹ ¡w{Ċí¾£ üĉv Ĉ´ÖÅ

Ĉù ©vĀùv x¼« ćv¾z ĈÆĊÕwþâù ¾¤öĊå  )¹¾í ā¹wæ¤Åv ûvĀ£

¢ÆîÉ yĉ¾Ñ ¾ĉ¹wêù  ¿v Ăí øĄÅ Üzw£ ĈêĊê³

ć¹ Ĉù ¢Å¹ Ăz ìĉ¾¤îõv  ½¹ ¡w{Ċí¾£ üĉv ćv¾z ºĉj

 ¾ĉ¹wêù wz ÿ āºÉ Ă{Åw´ù äö¤¸ù ćwăw¤Åv½ Üzw£ ½¹ ãĒ£v

 ćwăw¤Åv½x Iy  ÿz  ½¹$ óÿº«0)¢Åv āºÉ ā¹½ÿj # 

 ²ÖÅ ¢õw³ ½¹ ãĒ£v Üzw£ ÿ ¢ÆîÉ yĉ¾Ñ ¾ĉ¹wêù

Ĉù vºĊ~ Èăwí ĂăĀ{ýv ¢õw³ Ăz ¢{Æý  ûj ¢öÝ Ăí ºþí

 ĂÆĉwêù ¿v )¢Åv ²ÖÅ ¢õw³ ½¹ wăºýĀĊ~ ûºÉ Ă¤ÆîÉ

 üĉv ćv¾z ĂăĀ{ýv ÿ ²ÖÅ ¢õw³ ½¹ ¢ÆîÉ yĉ¾Ñ ¾ĉ¹wêù

Ĉù āºăwÊù ¡w{Ċí¾£ ¹ĀÉ  ¢{Æý ¹vĀù üĉv ĂăĀ{ýv ¢õw³ Ăí

ø¤ÆĊÅ ½¹ ć¾¤Ąz ¹¾z½wí ²ÖÅ Ăz  ÿ ć½Āýw¤õÿ ćwă

óĀöÅ Ĉù ćºĊÉ½Ā· ćwă Ā£v )ºÉwz Ă¤Év¹ ºý 
 

w{Ċí¾£ ãĒ£v Üzw£ ÿ ¢ÆîÉ yĉ¾Ñ ¾ĉ¹wêù¡  .5جدٍل
2 ( , , )CuSbX X Se S Te  yĉ¾ê£ wz ²ÖÅ ÿ ĂăĀ{ýv ¢õw³ ½¹GGA+U) 

 Eloss Refraction 

ًبَِّا سطح اًبَِّ  سطح 

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

CuSbS2 12*,- 1/*,2 /-*,- -,*-  14*,  3/*,  42*.  ,,*/  4,*.  34*.  41*.  33*-  

CuSbSe2 /+*,2 .,*,3 ,2*,3 4-*,  1.*,  12*,  .,*.  4/*.  31*.  -1*.  3,*.  /1*.  

CuSbTe2 -1*,. .3*,. -4*,. /2*,  02*,  1,*,  3,*/  42*0  4+*0  +-*.  4/*-  02*-  
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øĄÅ ½v¹Āúý ć¹ Üzw£ äö¤¸ù ćwă  yĊí¾£ ìĉ¾¤îõvCuSbSe2 $ ćw¤Åv½ ½¹++,#  wz ¢Ą« ĂÅ ½¹ ĈùĀăĀù øĄÅ #x$ ĈêĊê³ øĄÅ #äõv$ ā¹wæ¤Åv .8کل ض

 yĉ¾ê£ ¿vGGA+U) 

 

 
øĄÅ ½v¹Āúý ć¹ Üzw£ äö¤¸ù ćwă  yĊí¾£ ìĉ¾¤îõvCuSbS2 $ ćw¤Åv½ ½¹++,# ¢Ą« ĂÅ ½¹ ĈùĀăĀù øĄÅ #x$ ĈêĊê³ øĄÅ #äõv$  wz ¿v ā¹wæ¤Åv .9ضکل

 yĉ¾ê£GGA+U) 
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$øĄÅ ½v¹Āúý ć¹ Üzw£ äö¤¸ù ćwă  yĊí¾£ ìĉ¾¤îõvCuSbTe2 $ ćw¤Åv½ ½¹++,#  wz ¢Ą« ĂÅ ½¹ ĈùĀăĀù øĄÅ #x$ ĈêĊê³ øĄÅ #äõv .10ضکل 

 yĉ¾ê£ ¿v ā¹wæ¤ÅvGGA+U) 

 

 گیزی ًتیجِ

ĈñÂĉÿ ćÿ½ ¾z Ăõwêù üĉv ½¹ āºÉ ÷w¬ýv ¡w{Åw´ù  ćwă

{Ċí¾£ ĈîĊ¤~v ÿ ć½w¤·wÅ )¢Åv Äù Ćĉw~ wz ºĊýÁĀîöí ¡w

 ĈÞzw£ Ćĉ¾Úý xĀ¯½w¯ ½¹ ¡w{Åw´ù üĉv  wz ÿ Ĉõwò¯

 ÷Ā¤ývĀí Ĉ£w{Åw´ù Ć¤Æz ā¹wæ¤Åv ĀÅ¾ Åvyĉ¾ê£ wz 

GGA+U v)¢Åv āºÉ ÷w¬ý  ¡w{Åw´ù ¿v ôÍw³ ªĉw¤ý Üzw£

 ¡w{Ċí¾£ ½¹ ²ÖÅ ćÁ¾ýv ÿ ½wí
2( , , )CuSbX X Se S Te 

Ĉù ûwÊý Ý Ĉú£v¹ºÝ ÈĉvÀåv wz Ăí ºă¹ ¾Îþx í Üzw£ ÿ ½w

Ĉù ÈĉvÀåv ²ÖÅ ćÁ¾ýv  )ºzwĉ ôĊÆýw¤~ ćÁ¾ýv Üzw£ ½v¹Āúý ½¹

IĈú£v üĊz ôÍvĀå yÆ³ ¾z  ½¹ āw¯ ìĉ ø£v ¾ă ô´ù

Ĉù ¢Å½¹ É¹Ā ¯ ¾ă Ăí ½ºêüĊòþÅ ø£v Éwz ¾£º āw¯ I

 ôĊÆýw¤~èĊúÝ  )¹Āz ºăvĀ· ¾£āw¯ èĊúÝ ćwă  Ăz ÓĀz¾ù ¾£

 ø£vSb )¢Åv ć½vĀý ½w¤·wÅ ¡w{Åw´ù ½¹I ý ãwñ ć½vĀ

 ćÿ½ ûvÀĉÿj ćwăºýĀĊ~ ûj ¢öÝ Ăí ¢Åv āºÉ āºýwÉĀ~

 ĈþÞĉ ±ĀÖÅSb ISe IS  ÿTe )¢Åv  ĈîĊ¤~v ¡w{Åw´ù ½¹

 ²ÖÅ ¢õw³ ½¹ ãĒ£v Üzw£ ÿ ¢ÆîÉ yĉ¾Ñ ¾ĉ¹wêù

Ĉù vºĊ~ Èăwí ĂăĀ{ýv ¢õw³ Ăz ¢{Æý  ûj ¢öÝ Ăí ºþí

)¢Åv ²ÖÅ ¢õw³ ½¹ wăºýĀĊ~ ûºÉ Ă¤ÆîÉ 
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