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Abstract 

 
In this work, the structural, electronic, and optical properties of bulk and 
monolayer of Iron dichalcogenides FeX2 (X= S, Se, Te) have been investigated 
using the full potential linearized augmented plane wave (FP-LAPW) in the 
framework of density functional theory (DFT) with Wien2k simulation 
package. The calculated results show that FeX2 compounds in the bulk 
structure are  non-magnetic semiconductors with a direct gap at the Γ point, 
while the monolayer compounds are ferromagnetic with metallic character. 
The band structure and energy gap of bulk and monolayer structures of FeX2 
are calculated using GGA-PBE and GGA-mbj approximations that Becke-
Johnson functional gives us better results for band gaps. All-optical properties 
such as real and imaginary parts of the dielectric function, absorption and 
reflection coefficients, refractive and extinction index, conductivity, and 
electron energy loss spectrum have been calculated and analyzed for bulk and 
monolayer. The High amplitude and wide absorption coefficient in the visible 
and ultraviolet region make these compounds a good candidate for use in 
photoelectric instruments and solar cells. Since monolayer compounds show 
magnetic properties, all calculations for monolayer compounds are performed 
in the spin-polarized form. 
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  ۀ ساختاری، الکترونی و اپتیکی انبوهه و تک لای  هایویژگی

 کلکوژنیدهای آهندی
  (X=S, Se, Te)2 FeX 1  با استفاده از نظریه تابعی چگالی 

 راضیه بیرانوند * 2 و وحید مهرابی3
 

 1400/ 27/05تاریخ دریافت: 

 16/08/1400تاریخ بازنگری: 

 24/09/1400تاریخ پذیرش: 

 
 

 چکیده:  

  حالت   در  2 FeX(X=S, Se, Te)  آهن   کلکوژنیدهای  دی   اپتیکی  و   الکترونی  ساختاری،  های ویژگی  مطالعه   این  در
  نظریه   چارچوب  در(  FP-LAPW)   کامل  پتانسیل   با   خطی  بهساخته   تخت   امواج  روش   از   استفاده   با  لایه  تک  و  انبوهه 
  نشان  آمده   دست  به  نتایج .است  گرفته  قرار  بررسی  مورد  Wien2k  محاسباتی  کد  از  استفاده   با  و(  DFT)  چگالی  تابعی

  حالی   در  هستند.  گاما  نقطه  در  مستقیم  شکاف  با  غیرمغناطیسی  رساناینیمه  انبوهه،  حالت  در   FeX 2  ترکیبات  که  دهندمی
  شکاف   و  نواری  ساختار .  دهندمی  نشان  خود  از  فلزی  ویژگی  و   بوده   فرومغناطیس  لایه،  تک  حالت  در   ترکیبات  این  که

  نشان  حاصله نتایج. اندگرفته قرار مقایسه مورد و محاسبه mbj-GGA و PBE-GGA هایتقریب  با 2FeX انبوهه انرژی
  قسمت  مانند  اپتیکی  هایطیف   تمامی.  دهدمی  پیشنهاد  انرژی   شکاف  برای  بهتری  مقدار  جانسون  بک   تابع  دهد کهمی

  و   رسانندگی  خاموشی،  ضریب  شکست،  ضریب  بازتاب،  ضریب  جذب،  ضریب  الکتریک،دی  تابع  موهومی  و  حقیقی
. با توجه به  است  شده   بررسی  و  گزارش  نتایج  و  محاسبه  لایه  تک  و  انبوهه  حالت  دو  هر  در  الکترون  انرژی  اتلاف  طیف
  انبوهه  حالت در  2FeX ترکیبات  تمامی بازتاب ضریب و  جذب  ضریب فرابنفش،  محدوده انرژی در  بدست آمده  نتایج

  انبوهه   ساختارهای  از  استفاده   ضرایب،  این   کمابیش بزرگ  مقدار  به   توجه   با  و   است  لایه   تک   حالات  از  بیشتر  مراتب  به
  مرئی،   نور  محدوده  در   که  حالی  در  است.  مفیدتر   انرژی   محدوده  این   در  فرابنفش  الکترومغناطیس   موج   محافظ   منظور   به
  از   استفاده  انبوهه،  حالت   به  نسبت   لایه  تک  حالت  بازتاب   ضریب   بودن  کمتر  و   جذب  ضریب  بودن   یکسان  به   توجه  با

  جذب   ضریب.  باشدمی  بیشتری  بازدهی  دارای  خورشیدی   هایسلول   در  جاذب  های لایه  منظور   به  لایه  تک   ساختارهای
  و   فوتوالکتریک  ابزار  در  استفاده   برای   مناسبی  هایگزینه   را  ترکیبات   این  ، فرابنفش  و  نورمرئی   ناحیه  در  پهن  و  بالا

،  باشندمی  مغناطیسی  ویژگی  دارای  لایه   تک  ترکیبات   که  آنجایی  از  است،  ذکر  به   لازم  . کندمی  خورشیدی  هایسلول 
 . است شده  انجام قطبیده   اسپین حالت  در لایه تک  حالت محاسبات تمامی 

 . قطبیده  اسپین اپتیکی، ویژگی الکترونی،  ویژگی چگالی، تابعی نظریه آهن، کلکوژنیدهای دیواژگان کلیدی: 
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 مقدمه  .1
.  کرد  باز بعدی دو مواد  دنیای  به  جدیدی  دریچه  [1]  2004  سال در  گرافن  لایه  تک  ساختار  کشف

  ی نقطه   ترکیب،  این  در  انرژی  شکاف  نبود   اما  آمدمی  شمار  به  بزرگی  بسیار  موفقیت  این  اگرچه

  مانند   دوبعدی  ساختار  زیادی  بسیار  تعداد   گرافن،  لایه  تک  ساختار  از  الهام   با.  بود  موفقیت  این  تاریک

  MoS)2(  مولیبدن   سولفید   دی   نظیر  واسطه  فلزات  کلکوژنیدهای   دی  ،[2]  ضلعی  شش  بور  نیترید

  فلزی   اکسید   ساختارهای  و   6SiTe3Nb  [5]  تایی  سه   ترکیب   ،  SnSe  [4]  دوتایی  ترکیب   ،[3] 

ZnO  [5,6]،CaO    و  SrO  [7,8]   درابزارهای   استفاده   و   متنوع   اپتیکی   های ویژگی  دلیل  به  

 .  گرفتند قرار محققان توجه مورد بسیار  خورشیدی  هایسلول  چون الکترواپتیکی

FeX 2  ساختاری  فرمول  با   آهن  کلکوژنیدهای  دی   بعدی   سه   و  بعدی  دو  ساختارهای  میان   این  در

(X=S, Se, Te)  مانند   اپتیکی  و  الکترونی  فرد  به   منحصر  هایویژگی  دارای   که  دارند  وجود  

  مانند  واسطه،  فلز  کلکوژنیدهای.  [9]  هستند  مناسب  انرژی  شکاف  و  بالا  رسانندگی  و  جذب  ضریب

  .دهدمی  نشان خوبی  به   را   مسئله  این هاآن   رسانایینیمه  هایویژگی و هستند  کووالانسی  بسیار  آهن،

  را  هاآن   ترکیبات،  این  در  طبیعت  در  موجود  مغناطیسی  عناصر  مهمترین  از  یکی  عنوان  به   آهن   وجود

10]الکترواپتیکی   الکترونیکی،   ابزارهای   در  استفاده   برای  مناسبی  بسیار  های گزینه  به  −   و   [13

10]  اسپینترونیکی −   سولفیدها  آهن،   کلکوژنید   دی  ساختارهای  میان  در.  است  کرده   تبدیل  [15

  به  طبیعت   در  که   است   تیره   دیامغناطیسی   جامد  یک  پیریت،   یا  آهن   سولفید   دی  .هستند  مهمترین

  فرومغناطیس  آنتی  ویژگی  با  رساناهایی نیمه  نیز  آهن   تلوراید  دی  و   سلناید  دی.  شودمی  یافت  فراوانی

  هایویژگی  و   شوند می  سنتز  مارکازیت  و   پیریت  ساختار  دو   هر  در  بعدی   سه   حالت   در   که   هستند 

 . دهندمی نشان  خود  از  توجهی قابل اپتیکی و  الکترونی

  مارکازایت  و  پیریت  بعدی   سه  ساختار  دو  در  اغلب  طبیعت   در  آهن  کلکوژنیدهای  دی   که  آنجایی  از

  ساختارهای  وجود   نیست،   واندروالسی  ایلایه   ساختار  دارای  هاآن   از  یک   هیچ  که  شوند می  دیده 

  با  لایه تک ساختارهای پایداری اینکه تا شدمی فرض غیرمسلم آهن   کلکوژنیدهای دی یلایه تک

  اپتیکی   و  الکترونی  هایویژگی  برخی  این  از  پیش.  شد  گزارش   [16]همکاران  و  آتاکا  مطالعه

-ویژگی  مورد  در  اگرچه[.  18  -17]  است  گرفته   قرار  مطالعه  مورد  ترکیبات  این   بعدی  سه  ساختارهای

  رسوب  روش  از   استفاده   با  و  آزمایشگاهی   صورت  به  که   دوبعدی  ساختارهای  اپتیکی  و  الکترونی  ایه

 . ]23-19[ نیست  دسترس در کاملی اطلاعات  اند،شده  سنتز شیمیایی  بخار دهی

 بررسی  پژوهش   این   در   بالا،   در  شده   بیان   های زمینه  در   مواد  از دسته  این   کاربردی  اهمیت   به   توجه  با

FeX 2  ترکیبات  لایه  تک  و  انبوهه   حالت  اپتیکی  و  الکترونی  ساختاری،  هایویژگی  روی  بر  کاملی
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(X=S, Se, Te)  بیان   کامل  طور  به   محاسبات  انجام   روش  ابتدا   مقاله،   این   در.  است  گرفته   صورت  

  بعدی  دو   و (  انبوهه )   بعدی   سه   حالت   در  ترکیبات   این   ساختاری  هایویژگی  اول   بخش   در.  است  شده 

  الکترونی   هایویژگی  دوم،  بخش  در.  اندشده   مقایسه  یکدیگر  با  و   گرفته  قرار  مطالعه  مورد(  ای  لایه)

  بخش   در.  است  شده   بررسی  ترکیبات  این   الکترونی  های حالت  چگالی  نمودار  و  انرژی  شکاف  چون

  پایان   در  و   اند شده   بررسی  نتایج  و   گزارش  ترکیبات  این   اپتیکی  های ویژگی  از   وسیعی  طیف   سوم،

که   یادآوری   به  لازم .  است  شده   بیان   خلاصه   صورت  به   پژوهش  از   حاصل   نتایج   دلیل  به   است 

  انجام   قطبیده   -اسپین  صورت  به  محاسبات  کلیه  آهن،  کلکوژنید  دی  ترکیبات  ساختار  بودن  مغناطیسی

 . است شده 

 

 روش انجام محاسبات .2

  پتانسیل  با   خطی  بهساخته   تخت  امواج  روش  بکارگیری  با   و   چگالی  تابعی   نظریه   پایه   بر  محاسبات

  محاسبات انجام  برای .  [24] است   شده   انجام Wien2k کد از  استفاده   با  و (FP-LAPW) کامل

  بهینه      maxG  و   maxKmtR  بریلوئن،  اول  منطقه  در  K  نقاط  تعداد  مانند  اولیه  پارامترهای  است  لازم

  K  نقاط   تعداد   ترتیب،   این   به .شود  استفاده  بعدی  محاسبات  انجام  برای   آمده   دست   به  مقادیر  و   شده 

 نظر  در  نقطه   700  و  500  ترتیب  به  لایه  تک  و  انبوهه  ترکیبات  تمامی  برای  بریلوئن  اول  منطقه  در

  بیشتری   شبکه  های نقطه  تعداد  اپتیکی  و  الکترونی  های ویژگی  مطالعه  در   اینکه  به   توجه  با.  است  گرفته

  افزایش   نقطه  2000  و  1000  به  ترتیب  به  محاسبات  دوم  بخش  برای  K  های نقطه  تعداد  است،  نیاز  مورد

 کره کوچکترین شعاع  xmaKMTR  (MTR= 7 مقدار  با جایگاهی  بین  ناحیه   در پایه توابع.  است یافته

  پتانسیل  بسط  برای و( تخت   امواج  حسب  بر   موج  تابع  بسط  برای قطع  موج   بردار  maxK  و تین  مافین

  پارامتر   با   که   موج   توابع   بسط   برای   کوانتومی  عدد   بیشینه .  است  شده   استفاده   maxG=12  بهینه   پارامتر  از

l  از  همبستگی  –تبادلی  انرژی  محاسبه   برای .است  شده   گرفته  نظر  در  10  برابر  شود،می  داده   نشان  

   جانسون   -بک  شده   اصلاح  تابعی  و  [ 25 ]  انزرهوف  -بورک  -پردو  تابعی  دو  با  GGA  تقریب

(GGA-mbj)  [26]    با   برابر  ظرفیت  از  مغزه   های حالت   جداسازی  انرژی .  است  شده   استفاده  

− 6Ry ها،لایه   بین   برهمکنش  از  جلوگیری  برای   لایه   تک  ساختارهای  در.  است  شده   انتخاب  

  و   انبوهه   حالت  دو   هر  ساختاری  مشخصات .  است  شده   گرفته  نظر  در  آنگستروم 15  خلاء   ضخامت

 .  است  شده   داده   نمایش(  2)  و (  1)  جدول  در X=S, Se, Te2 FeX)(  ترکیبات  تمامی  ی لایه  تک
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 2FeX  انبوهه ترکیبات تین مافین هایکره   شعاع و فضایی  گروه  ساختار، 1 جدول

 
 2FeX  لایه تک ترکیبات تین مافین هایکره   شعاع و فضایی  گروه  ساختار، 2جدول 

 

 2FeS 2FeSe 2FeTe ترکیب

 هگزاگونال ساختار

 p-6m2 فضایی  گروه 

 تین  مافین  کره  شعاع

 a.u حسب بر

MTR  (Fe)=24/2 

MTR  (S)=83 /1 

MTR  (Fe)=22/2 

MTR  (Se)=11/2 

MTR  (Fe)=34/2 

MTR  (Te)=34 /2 

 
  مطالعه

 حاضر

  محاسباتی

 دیگران 

  مطالعه

 حاضر

  محاسباتی

 دیگران 

  مطالعه

 حاضر

  محاسباتی

 دیگران 

 نوار  طول 
Fe-X 

(X=S,Se,Te) 
28/2 

28/2[29] 

22/2[27] 

251 /2[28] 

35/2 

42/2[29] 

35/2[27] 

391 /2[28] 

532 /2 
53/2[27] 

581 /2[28] 

 X-X بین فاصله

(X=S,Se,Te) 
76/2 68/2[27] 875 /2 87/2[27] 083 /3 08/3[27] 

 بین  زاویه
X-Fe-X 

(X=S,Se,Te) 
53/74 20/74[27] 42/75 36/75[27] 998 /74 98/74[27] 

 
 

 تجزیه و تحلیل نتایج .3

 آهن  کلکوژنیدهای دی لایه  تک  و انبوهه ساختار 3-1
FeX 2 ترکیبککات لایککه تککک و انبوهککه حالککت در مطالعککه مککورد سککاختارهای( 1) شکککل در

(X=S, Se, Te) است شده  داده  نشان. 

 انبوهه

 2FeS 2FeSe 2FeTe ترکیب

 =3690/0u با پیریت =3755/0u با پیریت =3827/0u با پیریت ساختار

 pa-3 فضایی  گروه 

 تین  مافین  کره  شعاع

 a.u حسب بر

MTR  (Fe)=22/2 

MTR  (S)=82 /1 

MTR  (Fe)=20/2 

MTR  (Se)=09/2 

MTR  (Fe)=32/2 

MTR  (Te)=32 /2 
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ساختار تک لایه   (D)ساختار تک لایه از نمای کنار،   (c)یاخته واحد تک لایه،   (b)( یاخته واحد انبوهه، a) 1شکل 

 .Xهای روشن اتم و کره Feهای تیره اتم ، کره 2FeXازنمای بالای ترکیبات 

 
یافتن   ترکیباتویژگیبرای  این  پایه  ساختاری حالت  یاخته های  ازای حجم  انرژی  به  های  بسیط 

   [30]های محاسبه شده را با معادله حالت مورناگان مختلف اطراف حجم تعادلی محاسبه و انرژی

( را برای کلیه ترکیبات  2( برازش داده و نمودار انرژی بر حسب حجم مطابق شکل )1مطابق رابطه )

 کنیم. حالت انبوهه و تک لایه ترسیم میدر 

𝐸(𝑉) = 𝐸0 +
𝐵0𝑉

𝐵0
′ [

(
𝑉0
𝑉

)
𝐵0

′

𝐵0
′−1

+ 1] −
𝑉0𝐵0

𝐵0
′−1

      (1      )                                                    

 

مدول حجمی و   𝐵0انرژی حالت پایه در دما و فشار صفر،  𝐸0حجم یاخته واحد،   𝑉0در رابطه بالا  

𝐵0
شود، منحنی انرژی کل بر  ( مشاهده می2باشد. همان طور که در شکل )مشتق مدول حجمی می  ′

حسب حجم برای تمامی ترکیبات در حالت انبوهه و تک لایه دارای کمینه است که به معنی مثبت  

باشد. با استفاده از معادله مورناگان  بودن مدول حجمی و پایداری ساختار در تغییر شکل همگن می

𝐵0و مشتق آن )   (B)بت شبکه، مدول حجمی  ثا
هستند محاسبه شده   ( که معیارهایی از سختی بلور′

نتایج ویژگی انبوهه و تک لایه در جدول )است.  ( گزارش شده  3های ساختاری تمامی ترکیبات 

های شبکه بدست آمده برای هرسه ترکیب در حالت انبوهه و تک لایه بسیار نزدیک به  است. ثابت 

ثابت شبکه هر   شود کهباشد. مشاهده میگزارش شده در مطالعات قبلی و مقادیر تجربی می  مقادیر

یابد. علاوه بر این با توجه به کاهش مقدار  سه ساختار با افزایش عدد اتمی و شعاع یونی، افزایش می

رها  در هر دو حالت انبوهه و تک لایه از سختی ساختا  Teبه    Sمدول حجمی ترکیبات با تغییر از  

 شود. کاسته می
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 نمودار انرژی کل برحسب حجم ساختارهای انبوهه )سمت چپ( و تک لایه )سمت راست(.   2شکل 

 

 . 2FeXمقادیر ثابت شبکه، مدول حجمی و مشتق مدول حجمی انبوهه و تک لایه ترکیبات   3جدول 

 تک لایه  انبوهه  

 2FeS 2FeSe 2FeTe 2FeS 2FeSe 2FeTe  ترکیب
ثابت  

شبکه  

تعادلی  

(𝐴0) 
 انبوهه 

a=b=c 
 تک لایه 

a=b 
c=15 

مطالعه  

 حاضر
4286/5 7909/5 2835/6 14/3 32/3 599 /3 

محاسباتی  

 دیگران 

385 /5[17] 

4121/5[32] 

786 /5[17] 

746 /5[31] 

283 /6[17] 

3083/6[31] 

06/3[27] 

10/3[28] 

15/3[29] 

22/3[27] 

25/3[28] 

29/3[29] 

48/3[27] 

50/3[28] 

 تجربی 
4182/5[18] 

418 /5[38] 

7859/5 
[18] 

2937/6 
[18] 

- - - 

مدول  

حجمی  

B(Gpa) 

مطالعه  

 حاضر
6187/165 7617/128 4766/103 1927/30 9192/26 1668/18 

محاسباتی  

 دیگران 
87/166[17] 50/138[17] 42/113[17] - - - 

مشتق 

مدول  

حجمی  

𝐵 َ (𝑝) 

مطالعه  

 حاضر
4886/7 3369/5 0181/7 6950/5 9978/5 9206/5 

محاسباتی  

 دیگران 
- - - - - - 
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 FeX.2مقادیر کلی و جزیی گشتاور مغناطیسی انبوهه و تک لایه ترکیبات   4جدول 

 نام ترکیب 

 انبوهه 

 (𝜇𝐵بر حسب ) 

 تک لایه 

 (𝜇𝐵بر حسب ) 

 مطالعه حاضر 
محاسباتی  

 دیگران 
 دیگران محاسباتی  مطالعه حاضر  تجربی 

2FeS 

Total 
 00004/0 - 

 

- 
µ ≈ 0 

[18] 

45/1 56/1[29,]12/1[27] 

Fe 
 

00010/0 - 47/1 67/1[29,]42/1[28] 

S 
 

00002/0 02/0 - 05/0-[29] 

2FeSe 

Total 00007/0 
 

- 
µ ≈

0[ 18] 

84/1 98/1[29,]18/1[27] 

Fe 0.00012 91/1 15/2[29,]77/1[28] 

Se 0.00002 - 04/0 - 07/0-[29] 

2FeTe 

Total 017 /0 - 
 

- 
µ ≈

0[ 18] 

76/1 08/1[27] 

Fe 0044/0 - 96/1 85/1[28] 

Te 0001/0 07/0 - - 

 
( گزارش  4مقادیر کلی و جزیی گشتاور مغناطیسی ترکیبات انبوهه و تک لایه محاسبه و در جدول )

باشد. با توجه به مقادیر بدست  شده است که در توافق خوبی با نتایج تجربی و محاسباتی پیشین می

 های انبوهه به علت صفر بودن مقدار گشتاور مغناطیسی کل ویژگیشود که ترکیبآمده مشاهده می

مغناطیسی   مقدار گشتاور  و  بوده  مغناطیسی  ندارند. در حالی که ساختارهای تک لایه،  مغناطیسی 

باشد. لازم می  𝜇𝐵76/1و     𝜇𝐵45/1   ،𝜇𝐵  84/1به ترتیب    2FeTeو    2FeS,  2FeSe ها برای  آن

به یادآوری است که گشتاور مغناطیسی کل هر سه ترکیب تک لایه به طور عمده ناشی از اتم آهن  

باشد. به دلیل مغناطیسی بودن ساختارهای تک لایه، تمامی محاسبات الکترونی  موجود در ساختار می

 بیده انجام شده است.و اپتیکی مربوط به این ساختارها  به صورت اسپین قط

 

 های الکترونی انبوهه و دی کلکوژنیدهای آهنویژگی  2ـ3
های الکترونی قابل  های الکترونی ترکیبات با استفاده از ساختار نواری و منحنی چگالی حالت ویژگی

های مهمی چون شکاف انرژی و توزیع ترازهای الکترونی بر حسب انرژی و  ویژگی بررسی است.

توان از این نمودارها بدست آورد. شکاف انرژی به  های الکترونی را میهیبرید شدن اوربیتالروش  
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نواری است.  ی نوع ماده است، مهماین علت که مشخص کننده  ترین شاخصه در بررسی ساختار 

  ی بیشینه نوار ظرفیتلبه و   ی کمینه نوار رسانشمقدار شکاف انرژی از تفاوت محل قرارگیری لبه

میبدس تقریب  ت  دو  از  استفاده  با  ترکیبات  نواری  ساختار   GGA-mbjو    GGA-PBEآید. 

همبستگی بر روی شکاف این ترکیبات بررسی شد. اثرات تغییر تابعی   –محاسبه و تاثیر تابعی تبادلی

( نشان داده شده است. نتایج  5-3در حالت انبوهه در شکل )  2FeXبر روی شکاف این ترکیبات  

با مقادیر شکاف   در حالت انبوهه  2FeTeو    2FeSe و    2FeS دهد که هر سه ترکیب  نشان می

ترتیب  به  نیمه  324/0و    747/0و    248/1 انرژی  با شکاف مستقیم در نقطه  الکترون ولت،    Γرسانا 

شود مقادیر شکاف انرژی برای ساختارهای انبوهه با تغییر  میباشند. همان طور که مشاهده  )گاما( می

تر شده است. از طرفی نوع شکاف  بهبود یافته وبه مقادیر تجربی نزدیک  mbjبه    PBEتابعی از  

غیرمستقیم و ناسازگار با نتایج گزارش شده در مطالعات قبلی    PBEمحاسبه شده با استفاده از تابعی  

با ا انبوهه،    mbjستفاده از تابعی  است که این ناسازگاری  اصلاح شده است. برای هر سه ترکیب 

قرار دارد. در حالی که کمینه نوار رسانش با تغییر ساختارها از  بیشینه نوار ظرفیت در زیر تراز فرمی

S    تاTe    به سمت انرژی های پایین تر جابجا شده و منجر به کاهش شکاف انرژی ترکیبات با تغییر

شود. این کاهش مقدار شکاف انرژی به دلیل کاهش اختلاف الکترونگانیوی  می  Te  تا  Sساختار از  

از  های ترکیبات میبین آنیون و کاتیون تغییر ساختارها  به عبارت دیگر، در  چون  Te تا    Sباشد. 

کند، شکاف  کاهش پیدا می  Fe(8/1و )  S( ،4/2)Se( ،1/2)Te(5/2اختلاف الکترونگاتیوی بین )

   کم خواهد شد. انرژی نیز 

( ساختار نواری و چگالی حالات کلی و جزئی ترکیبات بر حسب انرژی نشان  3-5های )در شکل

داده شده است. انرژی تراز فرمی با استفاده از خط چین روی نمودار مشخص شده است. با توجه به  

که تمامی  توان نتیجه گرفت  ها در سطح فرمی می مقادیر شکاف انرژی و صفر بودن چگالی حالت

نیمه  2FeXترکیبات   ویژگی  دارای  انبوهه  مقدار شکاف  رسانایی میدر حالت  بودن  باشند. صفر 

حالت بودن چگالی  غیرصفر  و  این  نواری  فلزی  ویژگی  بیانگر  نیز  فرمی  در سطح  الکترونی  های 

دهد که در  های الکترونی جزیی نشان میمنحنی چگالی حالت   ترکیبات در حالت دوبعدی است.

و    Feاتم    dها در نزدیکی سطح فرمی مربوط به اوربیتال  اختارهای انبوهه بیشترین سهم اوربیتالس

به حاملمی  Xاتم    pاوربیتال   مربوط  این سهم  لایه  در ساختارهای تک  که  در حالی  های  باشد. 

 است.   Xاتم  pهای اسپین بالای اوربیتال وحامل  Feاتم  dهای بالا و پایین اوربیتال اسپین
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 . 2FeXترکیبات انبوهه   mbj-GGAو   PBE -GGAهای با تقریب  eVشکاف انرژی بر حسب   5 جدول

 

 مطالعه حاضر  نام ترکیب 

GGA-PBE     GGA-mbj 
 تجربی  محاسباتی دیگران 

2FeS 248 /1 589 /0 
884 /0[17] 

61/0[32] 

2/1[37] 

 [35و 36]95/0

2FeSe 747 /0 241 /0 
694 /0[31,] 

67/0[33, ] 545 /0[17] 

03/1[34] 

 

2FeTe 324 /0 0 432 /0[31,]355 /0[17] - 

 

 

 
( d( ساختار نواری تک لایه، )c، ) mbj( پتانسیل تبادلی b، ) PBE( تابعی aساختار نواری انبوهه با )  3 شکل 

 . 2FeSهای کلی و جزیی تک لایه برای ترکیب  ( چگالی حالتeهای کلی و جزیی انبوهه و ) چگالی حالت
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( d( ساختار نواری تک لایه، )c، ) mbj( پتانسیل تبادلی b، ) PBE( تابعی aساختار نواری انبوهه با )  4شکل 

. در  2FeSeهای کلی و جزیی تک لایه برای ترکیب  ( چگالی حالتeهای کلی و جزیی انبوهه و) چگالی حالت

ها،  ها، به ترتیب از بالا به پایین، چگالی حالت کل ساختار، چگالی حالت کلی تک تک اتم منحنی چگالی حالت

هر اتم و چگالی حالت   pهر اتم، چگالی حالت جزئی مربوط به اوربیتال   sچگالی حالت جزئی مربوط به اوربیتال 

 هر اتم ترسیم شده است.   dاوربیتال  جزئی مربوط به
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( d( ساختار نواری تک لایه، )c، ) mbj( پتانسیل تبادلی b،  )PBE( تابعی  aساختار نواری انبوهه با ) 5شکل 

. در  2FeTeهای کلی و جزیی تک لایه برای ترکیب  (چگالی حالتeهای کلی و جزیی انبوهه و ) چگالی حالت

ها، به ترتیب از بالا به پایین، چگالی حالت کل ساختار، چگالی حالت کلی تک تک اتم ها،  منحنی چگالی حالت

هر اتم و چگالی حالت   pهر اتم، چگالی حالت جزئی مربوط به اوربیتال   sچگالی حالت جزئی مربوط به اوربیتال 

 هر اتم ترسیم شده است.    dجزئی مربوط به اوربیتال 
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 کلکوژنیدهای آهن اپتیکی انبوهه و دیهای ویژگی 3-3
های اپتیکی یک ماده است که در واقع  ترین پارامتر برای بیان ویژگیالکتریک مختلط مهمتابع دی 

 : ]39[شود دهد و با معادله زیر بیان میرا نشان می ωپاسخ بلور به میدان الکترومغناطیسی با بسامد  

ε(ɷ) = ɛ1(ɷ) + 𝑖ɛ2(ɷ)                                                                               (2 )  

 
باشد. این تابع  بخش موهومی تابع دی الکتریک می  ɛ2(ɷ)بخش حقیقی و    ɛ1(ɷ)که در آن  

باشد که گذارهای درون نواری  دارای دو سهم گذارهای درون نواری و گذارهای بین نواری می

-در حالت انبوهه نیمه 2FeXای در ساختارهای فلزی دارد. باتوجه به اینکه ساختارهای اهمیت ویژه 

ویژگیر درمحاسبات  هستند،  فلز  لایه  تک  حالت  در  و  سهم  سانا  انبوهه  حالت  در  اپتیکی  های 

بین نواری و در حالت تک لایه سهم گذارهای بین و درون نواری در نظر گرفته شده   گذارهای 

باشند که از گذارهای  ن نواری دارای دو سهم گذارهای مستقیم و غیر مستقیم میاست. گذارهای بی

الکتریک دارد چشم پوشی  هاست و سهم اندکی در تابع دیغیر مستقیم که شامل پراکندگی فونون

 شده است.  

های اپتیکی  ای از ویژگیتوان طیف گسترده الکتریک میبا به دست آوردن قسمت موهومی تابع دی

 :]39[این ساختارها را محاسبه نمود 

ɛ2(ɷ) = (
4𝜋2𝑒2

𝑚2ɷ2) ∑ ∫(⟨𝑖|𝑀|𝑗⟩)2𝑓𝑖(1 − 𝑓𝑖) × 𝛿(𝐸𝑓 − 𝐸𝑖 − ɷ)𝑑3𝑘      (3 )  

تابع توزیع فرمی   𝑓𝑖های اولیه و نهایی،  به ترتیب حالت   jو  iماتریس دوقطبی،    Mکه در این رابطه  

نیز با استفاده   ،ɛ1(ɷ)الکتریک،  حقیقی تابع دی . قسمت  باشدام میiانرژی الکترون در حالت    𝐸𝑖و  

کرامرز رابطه  )-از  معادله  با  مطابق  می4کرونیک  محاسبه  دی(  تابع  حقیقی  بخش  الکتریک  شود. 

ها محل نابودی  بیانگر پراکندگی و اتلاف موج الکترومغناطیسی در بلور است به صورتی که کمینه

 دهند:را نشان میها محل گذارهای اپتیکی ها و بیشینهفوتون

ɛ1(ɷ) = 1 +
2

𝜋
𝑃 ∫

ɛ2(ɷ′)ɷ′𝑑ɷ′

(ɷ′2
−ɷ2)

∞

0
  (4                                                                          )  

 باشد. می 62+3نشان دهنده قسمت اصلی انتگرال   Pدر رابطه بالا  

بخش  بدست آوردن  تابع دی با  و موهومی  اپتیکی چون:  الکتریک، سایر ویژگیهای حقیقی  های 

نیز قابل محاسبه هستند. نخستین   بازتاب، شکست، خاموشی و طیف اتلاف انرژی  ضریب جذب، 

پارامتر اپتیکی محاسبه شده ضریب جذب ترکیبات است. جذب بر واحد طول یک محیط اپتیکی  

گویند و ویژگی از ماده است که میزان جذب نور توسط ماده را نشان  می  [𝐼(𝜔) ]را ضریب جذب  
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لبهمی الکترومغناطیسی  دهد.  موج  جذب  به  شروع  ساختار  که  است  نمودار  از  قسمتی  جذب  ی 

شوند. ضریب  ها بیشتر از این مقدار باشند توسط ساختار جذب میکند، یعنی اگر انرژی فوتونمی

 شود:اپتیکی با استفاده از رابطه زیر محاسبه میجذب 

𝐼(𝜔) = √2𝜔 [(휀1
2(𝜔) + 휀2

2(𝜔))
1

2⁄ − 휀1(𝜔)]
1

2⁄

                                                                                                              

 
باشد که با استفاده از  ضریب بازتاب مشخص کننده شدت موج بازتابیده نسبت به موج فرودی می

 یین نمود. توان این ضریب را تع( می6رابطه )

𝑅(𝜔) = |
√𝜀1(𝜔)+𝑖𝜀2(𝜔)−1

√𝜀1(𝜔)+𝑖𝜀2(𝜔)+1
 

  
|

2

    (6      )                                                                        

 

 آید:الکتریک یک تابع مختلط است و از رابطه زیر بدست میضریب شکست نیز مانند ثابت دی

휀(𝜔) = 𝑛(𝜔) + 𝑖𝐾(𝜔) (7       )                                                                                      

قسمت موهومی )ضریب خاموشی(   𝐾(𝜔))ضریب شکست( قسمت حقیقی و   𝑛(𝜔)که در آن،  

اگر  می یعنی  است  الکترومغناطیسی  موج  جذب  میزان  از  سنجشی  خاموشی،  ضریب  موج  باشد. 

الکترومغناطیسی به راحتی از داخل ماده عبور کند، ضریب خاموشی کوچکی دارد و اگر پرتویی به  

 سختی به ساختاری نفوذ کند، ماده دارای ضریب خاموشی بزرگی است.

𝑛(𝜔) =
1

√2
[(휀1

2(𝜔) + 휀2
2(𝜔))

1
2⁄ + 휀1(𝜔) 

 
 
]

1
2⁄

   (8              )                                   

𝐾(𝜔) =
1

√2
[(휀1

2(𝜔) + 휀2
2(𝜔))

1
2⁄

− 휀1(𝜔)]

1
2⁄

                                                                                                                      

 

در واحد طول برای یک الکترون در    Eمتناسب با احتمال اتلاف انرژی   تابع اتلاف انرژی الکترون 

الکتریک رابطه  (، این تابع با قسمت موهومی تابع دی10ه )حال عبور از محیط است. با توجه به رابط

 عکس دارد.

𝐿(𝜔) = 𝐼𝑚
−1

𝜀(𝜔)
=

𝜀2(𝜔)

𝜀1
2(𝜔)+𝜀2

2(𝜔)
    (10           )                                                              

(5)                        

(9)                        
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مؤلفه تابع دیرفتار  موهومی  و  قسمت حقیقی  شامل  اپتیکی  مهم  ، 1الکتریک، ضریب جذب های 

بازتاب  شکست 2ضریب  ضریب  خاموشی3،  ضریب  رسانندگی4،  ضریب  انرژی    5،  اتلاف  تابع  و 

در    2FeXالکترون ولت برای ساختارهای انبوهه    30بر حسب انرژی در محدوده صفر تا    6الکترون 

 ( گزارش شده است.  6ای بررسی و نتایج در شکل)چارچوب تقریب فاز کاتوره 

های اپتیکی ساختارها در حالت انبوهه همسانگرد  دهد که ویژگیهای بدست آمده نشان میطیف

الکتریک  های حقیقی و موهومی تابع دی رفتار یکسانی دارد. قسمت  zو    x  ،yبوده و در راستاهای  

الکتریک،  با توجه به طیف قسمت حقیقی تابع دی    اند.( ترسیم شده 6در نمودارهای الف و ب شکل )

  2Fes، 2FeSeباشد( ساختارهای  منفی می  ɛ1در نواحی غیرمجاز )بازه ای از انرژی که در آن مقدار  

( 3/ 21-45/55( و )4/ 23-74/20(، )5/ 24-77/95های انرژی )که به ترتیب عبارتند از بازه    2FeTeو  

دهد. در  شوند و بلور شفافیت خود را از دست میامواج الکترومغناطیس منتشر نمیالکترون ولت،  

الکتریک دارای بیشینه مقدار بوده و بیشترین جذب و بیشترین  این مناطق قسمت موهومی تابع دی

شود.  ها و شرکت در رسانندگی( در این نواحی دیده میفره رسانندگی )به علت به وجود آمدن ح

به ترتیب عبارت از     2FeTeو    2FeS    ، 2FeSe الکتریک برای ساختارهای  بیشینه مقدار تابع دی

دهد که در این نقاط، ترکیبات بیان شده بیشترین شفافیت  الکترون ولت رخ می  84/1و    03/2،    44/2

 دهند.  ز خود نشان میو کمترین جذب و رسانندگی را ا

های  ، ریشهTeبه     Sشود، با تغییر ساختارها از  الف و ب( مشاهده می  -6همان طور که در شکل )

به سمت    ɛ1شود(  و نقاط بیشینه  صفر می   ɛ1ها تابع  هایی که به ازای آن الکتریک )انرژیتابع دی

شوند. این تغییرات به پایین آمدن نوارهای رسانش )کاهش  انرژهای کمتر )جابجایی قرمز( منتقل می

 کند.شود. شکل ساختار نواری ترکیبات این موضوع را به خوبی تایید میشکاف انرژی( مربوط می

ژی الکترونی  کمیت اپتیکی دیگری که در این قسمت مورد بررسی قرار گرفته است، طیف اتلاف انر

بیانگر میزان جذب انرژی یک پرتو الکترونی توسط الکترون  های ترکیب هدف  است. این طیف 

بیشینه می از  یک  هر  یا  باشد.  کشسان  برخوردهای  بیانگر  الکترونی  انرژی  اتلاف  نمودار  های 

 
1 Absorption 
2 Reflectivity 
3 Refraction 
4 Extinction 
5 Conductivity 
6 ELOSS 
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فیدی  های درون ساختار بوده و شامل اطلاعات مغیرکشسان روی داده میان پرتو فرودی و الکترون

 های نوری ترکیبات است.   در مورد چیدمان الکترونی و ساختار شیمیایی و ویژگی

ترین بیشینه در این طیف  ح(، شاخص-6با توجه به طیف اتلاف انرژی نمایش داده شده در شکل )

مربوط به قلّه پلاسمونی است که بیانگر نوسانات دسته جمعی چگالی بار الکترونی در بلور است. این  

ها مربوط  های کوچکی هستند و سایر قلّهدارای دامنه   ɛ2و   ɛ1ه در مکانی واقع شده که هر دو تابع  قلّ

 شود در  باشند. همان طور که مشاهده میهای الکترونی میبه گذارهای درون نواری و برانگیختگی

انرژهای کمتر )جابجایی قرمز(  ، قلّه پلاسمونی به سمت  Teتا     Sساختارهای انبوهه با تغییر عناصر از  

با توجه به طیف ضریب خاموشی میمنتقل و از شدت ساختار کاسته می توان شود. علاوه بر این 

الکتریک  نتیجه گرفت که مقادیر بیشینه ضریب خاموشی متناظر با صفرهای قسمت حقیقی تابع دی

کند. انرژهای  ت صفر میل میهای بالاتر از قلّه پلاسمونی ضریب خاموشی به سماست و در انرژی

 ( کامل گزارش شده است.  6های پلاسمونی در تمام ساختارهای انبوهه در جدول )متناظر با قلّه 

 
 .2FeXانرژی و شدت های متناظر با قله های پلاسمونی ساختارهای انبوهه ی    6جدول 

برای  ،  𝑛(0)، و ضریب شکست استاتیک،    ɛ1(0)الکتریک استاتیک،  در ادامه مقادیر ثابت دی

شود در ساختارهای انبوهه  ( ارائه شده است. همانطور که مشاهده می7در جدول )  2FeXترکیبات  

از   تغییر ساختارها  ثابت دیTeتا     Sبا  مقادیر  استاتیک،  ،  و ضریب شکست    ،ɛ1(0)الکتریک 

( کاهش  5افزایش پیدا کرده در حالی که شکاف انرژی )گزارش شده در جدول  ،𝑛(0)استاتیک،

دهد که ثابت دی الکتریک و ضریب شکست استاتیکی با شکاف  نشان می  کند. این پدیده پیدا می

 انرژی که آستانه گذارهای اپتیکی است، نسبت عکس دارد.  

 
 

 محاسبات دیگران مطالعه حاضر -انبوهه 

 2FeS 2FeSe 2FeTe 2FeS 2FeSe 2FeTe ترکیب

انرژی متناظر با  

قلهّ  

 ( evپلاسمونی)

83/24 91/23 59/21 
- 

 
53/21 [33] 

- 

 

 

شدت قلهّ  

 پلاسمونی 
69/23 58/13 12/12 - - - 
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 . 2FeXمقادیر ثابت دی الکتریک و ضریب شکست استاتیک ساختارهای انبوهه ترکیبات   7جدول

 محاسباتی دیگران  مطالعه حاضر -انبوهه 

 2FeS 2FeSe 2FeTe 2FeS 2FeSe 2FeTe ترکیب

ɛ1(0) 71/12 36/14 70/18 98/14[17] 
84/18[17] 

74/18[33] 
72/21[17] 

n(0) 57/3 79/3 32/4 87/3[17] 
34/4[17] 

30/4[33] 
66/4[17] 

 
ویژگی لایه  تک  ساختارهای  ترکیبات  در  اپتیکی  در    2FeXهای  ساختارها  و  بوده  ناهمسانگرد 

دهند )بلورهای تک  از خود نشان می  zهای یکسان و متفاوت با راستای  ، ویژگی  yو    xراستاهای  

مولفه محوری(. طیف تمامی  به  اپتیکی ساختارهای تکهای مربوط  ترکیبات  های  در    2FeXلایه 

کاتوره  فاز  تقریب  )چارچوب  شکل  در  و  محاسبه  داده 7ای  نمایش  که   (  گونه  همان  است.    شده 

های اپتیکی  الکترون ولت مولفه  0-5های حدود  شود، در ساختارهای تک لایه در انرژیمشاهده می

xx  های اپتیکی  ولت مولفه الکترون  11های بالاتر تا حدود  و در انرژیzz  های  ها مولفه در تمامی طیف

 5/0های کمتر از  در انرژی   xxراستای   های اپتیکی درافزایش شدید شدت در طیف  .غالب هستند

 باشد. الکترون ولت به واسطه گذارهای درون نواری می

 
)الف( قسمت حقیقی تابع دی الکتریک، )ب( قسمت موهومی تابع دی الکتریک، )پ( ضریب جذب، )ت(  6شکل 

رسانندگی، )ث( ضریب شکست، )ج( ضریب خاموشی، )چ( ضریب بازتاب و )ح( تابع اتلاف انرژی الکترون در  

 . 2FeXساختار انبوهه ترکیبات 
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الف و ب(  -7در شکل)  2FeXالکتریک ساختارهای تک لایه  های حقیقی و موهومی تابع دیقسمت

  xهای اپتیکی ترکیبات در حالت تک لایه در دو راستای  اند. از آنجایی که ویژگینشان داده شده 

و    ɛ1(0)الکتریک استاتیک های دیبر هم منطبق نیستند و ویژگی غیرهمسانگردی دارند، ثابت   zو  

شود.  ایجاد می   zو    xمتفاوت )پدیده دوشکستی( در دو جهت    𝑛(0)ضریب شکست استاتیک  

در    zو   xالکتریک استاتیک و ضریب شکست استاتیک ساختارهای تک لایه در دو جهت  ثابت دی

( دی8جدول  تابع  حقیقی  قسمت  که  نواحی  در  است.  گزارش شده  است،  (  قلهّ  دارای  الکتریک 

ی قسمت حقیقی تابع  دهد. بیشینهدگی را نشان میساختار بیشترین شفافیت و کمترین جذب و رسانن 

 59/1های  به ترتیب در انرژی xxدر راستای      2FeTe  و  2Fes    ، 2FeSe الکتریک ترکیبات  دی

-به ترتیب در انرژی  zzو در راستای   95/5و  77/6،  27/7های  الکترون ولت با شدت  10/1و    29/1،  

-دهد. مشاهده میرخ می 11/5و  39/5، 99/4های شدتالکترون ولت با   62/1و  30/3، 63/3ای ه

ی  ، بیشینهTeتا     Sود که در ساختارهای تک لایه همانند ساختارهای انبوهه با تغییر ساختارها از  ش

به سمت انرژهای کمتر )جابجایی قرمز(     zzو    xxالکتریک در هر دو راستای  قسمت حقیقی تابع دی

،  از شدت ساختارها کاسته  Teتا     Sبا تغییر ساختارها از    xxراستای    علاوه بر این در  .منتقل می شوند

 شود.  روند خاصی مشاهده نمی zzدر حالی که در راستای 

 
 . 2FeXالکتریک و ضریب شکست استاتیک ساختارهای تک لایه مقادیر ثابت دی 8جدول 

 مطالعه حاضر -تک لایه 

 2FeS 2FeSe 2FeTe ترکیب

ɛ1(0) 
xx= -13/73 

zz=92 /3 

xx= -18/85 

zz=92 /4 

xx= -8 /95 

zz=63 /4 

n(0) 
xx= 53 /23 

zz=98 /1 

xx= 45 /25 

zz=22 /2 

xx= 90 /26 

zz=15 /2 
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 . 2FeXالکتریک ترکیبات نواحی غیر مجاز قسمت حقیقی تابع دی  9جدول 

 مطالعه حاضر -تک لایه 

 2FeS 2FeSe 2FeTe ترکیب

 xxراستای 

 (69/0 -0) 

 (12/4 -93/3 ) 

 (46/5 -07/5 ) 

 (94/5 -64/5 ) 

 (56/0 -0) 

 (04/4 -52/3 ) 

 (16/5 -61/4 ) 

 (59/0 -0) 

 (58/3 -36/3 ) 

 (97/4 -01/4 ) 

 (81/9 -59/9 ) 

 zzراستای 

 (06/7 -52/6 ) 

 (84/10-65 /10 ) 

 (01/12-61 /11 ) 

 (76/13-94 /12 ) 

 (84/6 -84/5 ) 

 (31/11-62 /9 ) 

 (89/12-64 /12 ) 

 (89/13-65 /13 ) 

 (14/6 -46/5 ) 

 (89/9 -88/7 ) 

 (87/10-19 /10 ) 

  

 
قسمت حقیقی تابع   )سمت راست(: )الف( zz)سمت چپ( و راستای  xxراستای  های اپتیکی،طیف    7شکل 

 )ث( ضریب شکست، )ت( رسانندگی، ضریب جذب، )پ( الکتریک،الکتریک، )ب( قسمت موهومی تابع دیدی

 . 2FeXتابع اتلاف انرژی ساختار تک لایه ترکیبات  )ح( ضریب بازتاب  و )چ( خاموشی،)ج( ضریب 
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، در    zzدر راستای    2FeXی ترکیبات تک لایه  شود که همه ث( مشاهده می-7با توجه به شکل )

بازتاب کمابیش کمی میناحیه به طور همزمان دارای ضریب جذب و ضریب  نور مرئی  باشند  ی 

های  ی شفاف ضد بازتاب در سلول توانند به عنوان لایهدرصد( که بدین علت می  15تا    10)حدود  

 خورشیدی مورد استفاده قرار بگیرند.  

بازتاب کمابیش   دارای ضریب جذب و ضریب  به طور همزمان  این ترکیبات  فرابنفش،  ناحیه  در 

طیس فرابنفش مورد استفاده  توانند در این ناحیه به عنوان حفاظ موج الکترومغناباشند که میبالایی می

ی نور مرئی با توجه به  ، تمامی ترکیبات تک لایه در ناحیه xxقرار گیرند. در حالی که در راستای  

بازتاب کمابیش پایین در حدود   توانند به  درصد می  30تا    20داشتن ضریب جذب بالا و ضریب 

د. ضریب بازتاب استاتیک  های خورشیدی مورد استفاده قرار بگیرنعنوان سطوح جاذب در سلول 

،  89/92،  34/92به ترتیب    xxدر راستای      2FeTeو    2FeS    ، 2FeSe چ((، برای ترکیبات  -7)شکل )

باشد. همان گونه که از  درصد می 36/13و  33/14، 80/10به ترتیب  zzدرصد و در راستای   27/93

کند به صورتی که ضریب  شکل قابل برداشت است با افزایش انرژی، ضریب بازتاب کاهش پیدا می

و     xxهای  ح(، مولفه-7شود. باتوجه به شکل )الکترون ولت صفر می  20بازتابندگی بعد از انرژی  

zz  2ی  تابع اتلاف انرژی الکترون تمامی ترکیبات تک لایهFeX     رفتار تقریبا یکسانی دارند و از

می شروع  صفر  موج  مقدار  انرژی  افزایش  با  انرژی  شود.  اتلاف  میزان  فرودی،  الکترومغناطیسی 

کند.  الکترون افزایش یافته و بعد از رسیدن به یک مقدار بیشینه )قلّه پلاسمونی( شروع به کاهش می

در جدول     zzو    xxهای پلاسمونی در تمام ساختارهای تک لایه در راستاهای  های متناظر با قلّه انرژی

های اپتیکی ترکیبات  داده تجربی و یا محاسباتی برای ویژگی( گزارش شده است. تاکنون هیچ 10)

2FeX  .در حالت تک لایه جهت مقایسه و ارزیابی نتایج کار حاضر وجود ندارد 

 
 . 2FeXهای پلاسمونی ساختارهای تک لایه های متناظر با قلّهانرژی  10جدول 

 تک لایه  

 2FeS 2FeSe 2FeTe ترکیب

انرژی متناظر با قله  

پلاسمونی بر  

 (eVحسب )

xx=95 /14 

 
zz=74 /15 

xx=74 /15 

 
zz=04 /16 

xx= 37 /13 

 
zz=75 /13 
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 گیری . نتیجه4
کلکوژنیدهای آهن در حالت  های ساختاری، الکترونی و اپتیکی دی در این پژوهش، ابتدا ویژگی

است. انجام شده  تابعی چگالی  نظریه  به دست   انبوهه و تک لایه در چارچوب  نشان  نتایج  آمده 

در حالت انبوهه، نیمه رسانای غیرمغناطیسی با شکاف مستقیم در نقطه    FeX 2دهند که ترکیبات  می

گاما هستند. در حالی که این ترکیبات در حالت تک لایه، فرومغناطیس بوده و ویژگی فلزی از خود  

می انبوهه  نشان  انرژی  شکاف  و  نواری  ساختار  تقریب  2FeXدهند.  و     PBE-GGAهای  با 

GGA-mbj    اند که تابع اصلاح شده بک جانسون نتایج بهتری  محاسبه و مورد مقایسه قرار گرفته

ارائه می این زمینه  تمامی طیفرا در  تابع دیکند.  و موهومی  مانند قسمت حقیقی  اپتیکی  -های 

بازتاب، ضریب شکست، ضریب خاموشی، رسانندگی و طیف    الکتریک، ضریب جذب، ضریب 

اتلاف انرژی الکترون در هر دو حالت انبوهه و تک لایه محاسبه و نتایج گزارش و آنالیز شده است.  

دهد که در ناحیه فرابنفش، با توجه به اینکه ضریب جذب و ضریب بازتاب تمامی نتایج نشان می

انبوهه   2FeXترکیبات   به    در حالت  با توجه  بیشتر از حالات تک لایه است. همچنین،  به مراتب 

موج   محافظ  منظور  به  انبوهه  ساختارهای  از  استفاده  ضرایب،  این  بزرگ  کمابیش  مقدار 

ی مرئی با توجه  ی انرژی مفیدتر است. در حالی که در ناحیهالکترومغناطیس فرابنفش در این ناحیه

متر بودن ضریب بازتاب حالت تک لایه نسبت به حالت  به تقریبا یکسان بودن ضریب جذب و ک 

های خورشیدی دارای  های جاذب در سلولانبوهه، استفاده از ساختارهای تک لایه به منظور لایه 

باشد. ضریب جذب بالا و پهن در ناحیه نورمرئی و فرابنفش، این ترکیبات را  بازدهی بیشتری می

 کند. های خورشیدی میر فوتوالکتریک و سلول های مناسبی برای استفاده در ابزاگزینه
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