
 

 70   بهار ۱۳۹۹| شماره ۱ | سال هفتم  تاریخ دریافت : ۱۳۹8/07/۳0

 تاریخ پذیرش : ۱۳۹8/۱2/۱۱

 

  نانوصفحه نوری و الکترونیکی ویژگی بر کروم اتم جایگزیدگی تاثیر

 سولفید روی

*جعفری محمود
 علوانی خدیجه |

 

 تهران ،طوسی الدین نصیر خواجه صنعتی دانشگاه ،فیزیک دانشکده

 
  مقدمه -1

 فشار و اتاق دمای در مهم، رسانای نیم یک عنوان به سولفید روی
 شش و بلند( )زینک مربعی شبکه ساختاری شکل دو به محیط
  77/۳ با ماده این انرژی گاف شود، می یافت )ورتزیت( گوشی

  .[۳و 2] است آن در منحصربفردی ویژگی منشاء [۱] ولت الکترون
در سال های اخیر، روی سولفید به دلیل کاربردهایش در الکترونیک 

و ساخت تجهیزات نوری الکترونیک ]4[، بسیار مورد توجه 
پژوهشگران قرار گرفته و همچنین، با پیشرفت علم نانو، این ماده 

به علت داشتن ویژگیهای غیرعادی نوری و حرارتی، منجر به 
 ساخت بسیاری از نانوساختارهای مربوطه شده است ]5 و 6[.

  

jafari@kntu.ac.ir 

 
 به بیشتر نور نتیجه در و یونیزه گذار نرخ دلیل به رتزیتو حالت

 انرژی و قطبش دلیل به و است تر مناسب نوری کاربردهای رایب
 کار به کوتاه موج طول و نوری سیلگ ابزارهای در بالا پیوند

   .[8 و 7] ودر می
 تابش با که است مواد در ویژگی تابناکی، یا لومینسنس ویژگی
 دلیل به جسم یک از فروسرخ( یا مرئی ابنفش،)فر نور های فوتون

 افزودن با توان می را ویژگی این دهد، می رخ الکترونی گذار
 که کرد، کنترل ... و منیزیم نقره، مس، آهن، مانند هایی ناخالصی

 و انرژی گاف ،نوری و الکترونی ویژگی در بسزایی تاثیر تواند می
 تنها نه ها، ناخالصی ینا افزودن باشد، داشته مواد گذار احتمال

 استفاده با ،ZnS-Cr ی آلاییده و ZnS))سولفید روی خالص ی ها نانوصفحه ورین و الکترونیکی یژگیو بررسی به ،رو پیش ی مقاله در :چکیده
 ،نیز محاسبات حل در و مای پرداخته چگالی تابعی ی نظریه چارچوب در GGA- PBE تقریب بکارگیری و اسپرسو کوانتوم محاسباتی ی بسته از
 اتم افزودن که است آن از حاکی ها بررسی .ایم گرفته بهره تخت امواج برحسب ظرفیت های الکترون موج تابع بسط و پتانسیل شبه روش از

 باعث ،همچنین شود، می فلزی  نیم یژگیو پیدایش و ولت  الکترون 5/۱ به نانوصفحه انرژی گاف کاهش به منجر ناخالصی، عنوان به کروم
 در نیز اتلاف تابع مقدار ؛شود می ظاهر نمودار دو هر برای مرئی ی ناحیه در هایی پیک و شده خاموشی ضریب و الکتریکدی تابع مقدار کاهش
 ضریب کروم افزودن با این بر زونفا .ودش می کمتر های انرژی به پلاسمونی های پیک جابجایی عثبا و یابد می کاهش کروم به آلاییده ترکیب

 نیز بازتابندگی ریبض افزایش دانست. بالا شکست ضریب با مواد جز را آن توان می طوریکهب یابد، می افزایش پایین های انرژی در شکست
 الکترون 2۱ از سپ خاموشی ضریب و ولت الکترون ۱۳ از پس ورین بازتابندگی یبضر .دارد ناخالص ترکیب یژگیو شدن تر فلزی از نشان
 بخشید. بهبود را ورین و الکترونیکی ابزارهای ساخت و طراحی توان می آمده بدست نتایج داشتن نظر در با ؛شوند می صفر طورکلی به ولت
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 روی ایی العاده فوق تاثیر بلکه شود می لومینسنس ویژگی به منجر
 حالت از تبدیل هنگام ،نانو صفحات ساختار گذارد. می مواد ویژگی
 که ،باشند می همراه زیادی فیزیکی تغییرات با ،صفحه به بالک
 همکارانش و ردی .است کرده جلب را پژوهشگران بیشتر توجه

 ورتزیت حالت لومینسنس، ویژگی دلیل به فتند،دریا [۹]
 حالت از تر مناسب اپتوالکتریک، در استفاده برای سولفید، روی

 روی، ورتزیت سرامیک از همچنین ،[۱0] است آن اسفالریت
 طیف شود. می استفاده لومینسنس ابزار کارآیی بهبود جهت

 آبی نور گسیل سولفید، روی بلور تک های نانولوله لومینسنس
 دارد نانومتر 5۳8 در قوی سبز گسیل و نانومتر 4۳۹ در ضعیفی

 تشخیص جهت نقره به آلاییده سولفید روی از بعلاوه ؛[۱2و۱۱]
 و [۱۳] شود می استفاده حرارتی های نوترون در سریع های نوترون

 .دارد را لومینسنس گسیلی طیف ی بیشینه نانومتر 450 در
 و ترموشیمیایی فرایند با سولفید، روی نانوساختارهای

 در حرارتی تبخیر طریق از آب، در روغن های میکروامولسیون
 قالب از استفاده و شیمیایی واکنش با هیدروژن، یا طلا حضور
 تولید نازک، های فیلم .[4۱] شوند می ساخته اکسید، روی

 نمایشگرهای ،[5۱] فرابنفش و آبی نور دیودهای هیدروژن،
 سوختی، های سلول ،[۱6] خورشیدی های سلول الکترولومینسنس،

 در که )کاتالیزورهایی فوتوکاتالیست ،[۱8] حسگر ،[۱7] لیزر
 سلول یک عنوان به ،[20 و۱۹] شوند( می فعال نور حضور

 تولید درخشان، های رنگدانه در آلفا ذرات تشخیص رایب ،درخشان
 از ،دندرخش می تاریکی در که دیگری موارد یا ساعت های عقربه
 .[52-2۱] است سولفید روی کاربردهای دیگر

 سولفید روی ساختار در  ناخالصی عنوان به کروم زودناف با 
 مانند صنعتی ابزارهای ساخت و بهبود برای مناسبی بستر توان می

 صفحه نمایشگرهای ،[26] بیشتر بازده با خورشیدی های سلول
 آورد اهمفر و... فرابنفش نوری دیودهای و ها فوتوکاتالیست تخت،

[27]. 
 

 محاسبات-2
 رفتار الکترونی هایامانهس فیزیکی ویژگی بررسی در که آنجایی از

 محاسبات انجام برای ؛دارد مهمی نقش والانس های الکترون
 ی پایه بر را والانس های الکترون موج تابع است لازم ،بلوری

 در کنیم. حل شم کوهن معادلات دسته با چگالی تابعی ی نظریه
 با سولفید روی ترکیب برای شم کوهن معادلات ،بررسی این

 در ،است شده حل خطی یافته بهبود تخت امواج روش از استفاده
 نظر در حالت ترین کلی در الکترون بر وارد پتانسیل روش این

 مافین ی  کره درون و جایگاهی بین یناحیه در و شود می گرفته
 توصیف منظور به پتانسیل شبه روش شود. می داده بسط تین

 سازی شبیه محاسبات، حجم کاهش ساختار، های ویژگی
 این در  ؛رود می بکار یون-یون و یون-الکترون های کنش برهم

 -لیتباد پتانسیل زدن تقریب برای GGA-PBE ابعت ،بررسی
 شود حل خودسازگار بطور معادلات تا شده  گرفته بهره همبستگی

 آید. بدست  کنشی مهبر سامانه از کل انرژی و پایه حالت چگالی و
 است مناسب زیاد چگالی تغییرات با هایی سامانه برای تقریب این

 ساختار برای گیرد می نظر در را چگالی ناهمگنی که ازآنجایی و
  رود. می بکار بلوری

 اتم سه با روی اتم یک سولفید، روی هگزاگونال شبکه یک در
 و Z راستای در حرکت با  کند. می برقرار پیوند خود مجاور گوگرد

 بالک در ها اتم بین کنش برهم کاهش با شبکه، C پارامتر افزایش
 مسطح نانوصفحه یک به رفته رفته ساختار و شد خواهیم مواجه
 با گوگرد و روی های اتم نانوصفحه این در شود، می تبدیل

3 قوی هیبریداسیون
Sp

 گیرند می قرار گرافنی شبه صفحه یک در 

 حلال روش به کروم به آلاییده سولفید روی اختارنانوس .[82]
 با یبترک در و حضور در ،گوگرد و یرو یداکس واکنش با یحرارت

 یگرادسانت درجه ۱80 یدما در ساعت 24 مدت به ینآم یلات ید
 .[۹2]شود یم یدتول

 قطع انرژی و موج تابع همگرایی با محاسبات ،بررسی این در
 کردن بهینه با ازآن پس است، شده آغاز اتمی دو واحد سلول

 اتم ۱6 ) اتم ۳2 ایگاهج ها، آن دادن بسط با و اتم دو موقعیت
 و ها اتم جایگاه سپس شود، می مشخص گوگرد( اتم ۱6 و روی
 ساخت به منجر نهایت در که شده بهینه شبکه، های ثابت

 =77۹/۳a=b سوپرسل در شبکه های ثابت شد. خواهد نانوصفحه
 ویژگی ادامه، در است. شده گرفته نظر در مآنگسترو =۱5C و

 کوانتوم سازی شبیه افزار نرم از استفاده با سولفید، روی الکترونیکی
 بهره با [۳2 و ۳۱] چگالی تابعی نظریه چارچوب در [۳0] اسپرسو
 تخت امواج پتانسیل شبه روش و GGA-PBE تقریب از گرفتن
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  تقریب ی پایه رب نرمفوق پتانسیل شبه و [۳4 و ۳۳] شده بررسی
 است. رفته بکار یافته تعمیم شیب

 یدسولف یرو کروم به دهییآلا نانوصفحه و دواح سلول ،۱ شکل در 
 است. شده داده نشان

 

 

 

 

 

 

 

 

 ساختاری ویژگی-۳
 ی نانوصفحه شبکه ثابت و پیوند زاویه پیوند، طول ،۱جدول در

 مقادیر است، شده بررسی سازی بهینه از سپ و یشپ سولفید، روی
 تجربی گزارشات و [6۳ و ۳5] تئوری مقالات سایر با آمده بدست

 نانوصفحه،در کروم جایگزیدگی از پس دارند. خوبی مطابقت [7۳] 
 ی محدوده در ها زاویه و آنگستروم (۱7/2-26/2) بین پیوند طول

 .ستنده متغییر درجه (۹/۱2۱-5/۹8)

 

 

 

 ا
 ترکیب یک در ناخالصی ایجاد برای لازم انرژی تشکیل؛ نرژیا

 بستگی ها اتم شیمیایی پتانسیل و فرمی سطح به و شود می تعریف
 تمام شکستن برای لازم انرژی نیز، چسبندگی انرژی .[8۳] دارد

 ماده ی دهنده تشکیل های مولکول از یکی با مرتبط پیوندهای
  .[۹۳] شوند می تعریف

 
 
 

 

 

 خالص ساختارهای گیچسبند انرژی و تشکیل انرژی ،2جدول در
 از استفاده با سولفید، روی ی نانوصفحه کروم به وآلاییده
  اند. شده محاسبه شده، آورده ذیل در که هایی فرمول

              )۱(  

                   )2( 
 

 الکترونیکی ویژگی -4
 و ریساختا تقارن به باتوجه سولفید، روی مسطح ساختار در

 که گرفت نتیجه توان می p اوربیتال با s اوربیتال پوشانی هم
3 هیبریدی های اوربیتال

Sp
 این گستردگی که است، گرفته شکل 

 تایید را واقعیت این یکسان، انرژی  محدوده یک در ها اوربیتال
-p اوربیتالی پیوند درواقع کند؛ می

2
Sp که است کلی اوربیتالی 

2 هیبریدی مدار پوشانی هم
Sp
 مدار با را، گوگرد و روی های اتم 

zP نشان سولفید روی گرافنی شبه ساختارهای در گوگرد های اتم 
 دهد. می

 فرمی، سطح اطراف در واقع zP اوربیتال انرژی سطح به توجه با
 گذارد. می نانوساختار ویژگی در ایی عمده نقش اوربیتال این

-p غیرپیوندی های اوربیتال
2

Sp بالای در یکسان انرژی سطوح با 
 تشکیل را رسانش نوار ی لبه که دارند، قرار فرمی سطح

 انرژی های طیف از وسیعی ی گستره در ها اوربیتال این دهند. می
 باشند. برانگیخته های الکترون مقصد توانند می رو این از دارند قرار

 عمود جهت در و خالی کامل روی اتم zP اوربیتال که آنجایی از
 با ضعیفی پیوند تواند می ،رواین از دارد؛ قرار y-x ی صفحه بر

 اندکی تبادل با کنش برهم این کند. برقرار گوگرد اتم  zP اوربیتال
 .[40]است همراه اوربیتال دو این بین بار

 b-2 و a-2 شکل در آلاییده و خالص ساختار های حالت چگالی
 خالص، تحال چگالی نمودار (0-5/2) ی محدوده در شود؛ می دیده
 به مربوط محدوده این دهد  می نشان که ندارد، وجود حالتی هیچ
 سایر در شده محاسبه انرژی گاف با که است؛ انرژی گاف

 -6 در که ای بیشینه کند. می مطابقت [42 و 4۱] تئوری مطالعات
 و روی d۳ اوربیتال بین گذار به مربوط ،شود می دیده ولت الکترون

 

 یدسولف یرو کروم به دهییآلا نانوصفحه ،دواح سلول ،چپ به راست از :۱شکل

 

 

 

 یساز نهیبه از سپ و یشپ دیسولف یرو ساختار :۱ جدول

 

 

 تشکیل انرژی و چسبندگی انرژی :2 جدول

 جدول2-انرژی تشکیل و انرژی چسبندگی 

 

 جدول2-انرژی تشکیل و انرژی چسبندگی 

 

 جدول2-انرژی تشکیل و انرژی چسبندگی 
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p۳ پیک تعدادی ،ولت الکترون -4 تا 0 از ،همچنین است؛ گوگرد 
 است. روی s4 و گوگرد p۳ های اوربیتال به مربوط که دارد وجود
 را کروم به لاییدهآ ی نانوصفحه های حالت چگالی ،b–2 شکل
 .دهد می  نشان
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 دیسولف یرو خالص نانوصفحه یها حالت یچگال: a-2 لشک
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 دیسولف یرو آلاییده نانوصفحه یها حالت یچگال: b-2 لشک

 

 افزودن که، است آن از حاکی ولت، الکترون 5/۱ حدود انرژی گاف
-نیم ویژگی ایجاد  نتیجه در و انرژی گاف کاهش به منجر کروم

 .شود می سولفید روی  ی نانوصفحه در فلزی 

 را جدید ویژگی ظهور نیز، شده انجام [2۹] تجربی گزارشات سایر
 جابجایی باعث ناخالصی، جایگذاری واقع در کند؛ می تایید

 شده انرژی گاف تغییر و فرمی سطح به رسانش نوار از ها الکترون
 افزایش ها الکترون تعداد فرمی سطح اطراف در ،نتیجه در .است
 است. کروم اتم d۳ و s4 های اوربیتال به مربوط که است یافته

 

 نوری ویژگی-5
  الکتریک دی تابع -۱-5

 تابش تحت را سامانه یک خطی رفتار الکتریک، دی تابع
 به مربوط تابع، این دهد؛ می توضیح مغناطیسی الکترو

 سهم دو دارای و است الکترون-فوتون مستقیم های برهمکنش
 تابع شناخت و بررسی است. نواری بین و نواری درون گذار
 این است؛ ماده نوری ویژگی شناخت در مهم عاملی الکتریک دی
 :است شده تشکیل موهومی، و حقیقی بخش دو از تابع

                                             )۳(  

 بیانگر و دهد می نشان را جذب های خصهمش تابع، موهومی بخش
 احتمال تعریف طبق و است مرتبط ترکیب یک در فوتون جذب
 عناصر و ها حالت چگالی الکترونی، ساختار ی محاسبه با گذار،

 از حقیقی بخش همچنین آید؛ می بدست سامانه نوری ماتریسی
  :[۳4و ۱4] شود می نتیجه تابع موهومی بخش و کرامرز روابط

(4)                   

 (RPA) تصادفی تقریبی روش براساس تابع موهومی بخش  
 شود: می محاسبه

          )5(  

 معادله این در دهد، می نشان را نواریبین گذار سهم الاب ی معادله
(k)nnP نهایی و اولیه های حالت بین قطبی دو ماتریس عناصر، 

kS حالت دو بین انرژی اختلاف  و رژیان مقطع سطح 
 .است

 رسم ۳ شکل در ،ساختار دوهر الکتریک دی تابع حقیقی قسمت 
 معمولا پایین های نرژیا در حقیقی الکتریک دی تابع ،است شده
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 ،است نانوصفحه ستاتیکا شکست ضریب بیانگر و صفر برابر
 تابع نیست. نینچ Z و X راستای هردو در ترکیب این در لیکن

 رفتار بر دلیلی تواند می که است متغیر شدیدا ولت الکترون ۱۳ تا
 تابع که آنجایی از ،همچنین .است سولفید روی ناهمسانگردی

 صفر ولت الکترون ۱۳و 6 در (،a-۳ شکل ) خالص ساختار حقیقی
 ممنوعه ناحیه الکترومغناطیسی امواج عبور برای بازه این شود، می

 ی ناحیه در لیو شوند، نمی منتشر آن در امواج و رود یم بشمار
 رفتار الکتریک دی عبتا .شودمی نجاما اتلاف و جذب فرابنفش

 رد دهد، می نشان الکترومغناطیسی تابش تحت را سامانه خطی
 ناحیه این در شده منفی تابع فرابنفش محدوده در خالص ترکیب
 مشاهده آلاییده رکیبت در شود نمی منتشر الکترومغناطیسی امواج

 امواج و است مثبت نواحی تمام در تابع که شود می
 فلزی ویژگی نتیجه در دهد می عبور خود از را الکترومغناطیسی

 .است یافته افزایش کروم افزودن با ترکیب
 آن های ریشه و تابع مقدار (،b-۳ )شکل کروم کردن وارد با

 در تغییرات از موارتره نیز، Z راستای در تغییرات یابد؛ می کاهش
 در ترکیب تر فلزی رفتار بیانگر مطلب این که است، X جهت

 .است Z راستای

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20

-6

-4

-2

0

2

4

6

8

10

12

14

E
p
s
r

 epsr_x

 epsr_z

Energy(eV)(a)

 
 خالص هنانوصفح کیالکتر ید تابع یقیحق بخش :a-۳ لشک
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 کروم به آلاییده هنانوصفح کیالکتر ید تابع یقیحق بخش :b-۳ لشک

 

 تابع موهومی بخش ،آید برمی a–4 ازشکل که همانگونه
 راستای در و ولت الکترون 6 حدود در X راستای در الکتریک دی
Z دهد می نشان که دارد، را مقدار بیشترین ولت الکترون 2/7 در 
 .ودش می نجاما الکترومغناطیسی امواج جذب بیشترین نقاط این در

 اصلی پیک دو و است نوری گذارهای بیانگر موجود های پیک
 نشان را   نشده اشغال و شده اشغال سطوح نواری بین گذار
 ی نقطه اولین است. متغیر بسیار راستا دو هر در تابع و دهند می

 خالص حالت در است، معروف ساسیا جذب ی لبه به که بحرانی
 گاف ی دهنده نشان که افتد می اتفاق ولت الکترون 525/2 در

  است. انرژی
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 کروم کردن وارد با گرفت نتیجه توان می ها، شکل مقایسه با

 دو و کند می پیدا کاهش راستا دو هر در تابع مقدار ،(b-4 )شکل
 نشان که است، شده پدیدار مرئی ی ناحیه در نیز کوچک پیک
  است. مرئی نور جذب برای خوبی ی گزینه کروم دهد می

 ی ناحیه به فرابنفش نور اساسی جذب ی آستانه اساس ینا بر
 یک ایجاد با ،کروم افزودن این بر فزونا کند. می  پیدا شیفت مرئی
 فرومغناطیس وآنتی فرومغناطیس حالت دو هر برای میانی نوار

 ترکیبی به منجر و دهد می افزایش را انرژی کم های فوتون جذب

 و بالا بسیار بازده با یننو خورشیدی های سلول تولید رایب مناسب
 اثرات کروم تنها زیرا ؛شود می روسرخف مطلوب بسیار لیزرهای
 انجام مطالعات سایر که، حالی در ].62[ندارد غیرتابشی میرایی

 ساختار در جا یته ایجاد یا نقره فزودنا دهد، می نشان ]۱0[شده
  را انرژی کم های فوتون انعکاس و جذب گرچه ،سولفید روی

 کارآیی کاهش به منجر خاص انرژی یک در لیو دهد؛ می افزایش
 شد. خواهد

 خاموشی ضریب و شکست ضریب -2-5

  خاموشی ضریب و  شکست ضریب نمودارهای
  اند: شده رسم محاسبه یرز معادلات از بااستفاده ادامه در

                             )6(            

                            (7) 

 و خالص ساختارهای شکست ضریب ،b-5 و a-5  های شکل
 در دهند؛ می نشان را سولفید روی ی نانوصفحه کروم به آلاییده
 )شکل خالص ماده برای شکست بضری ولت الکترون صفر انرژی

a-5) راستای در X و Z مطلب این ؛است ۱/2 و 2/2برابر بترتیب 
 چندانی تفاوت راستا دو این در ماده شکست ضریب دهد، می نشان
 همانگونه .[44] دارد مطابقت نیز تجربی مطالعات با که کند نمی
 هر رد ناخالص و خالص ساختار دو هر برای شود، می  مشاهده که
 شکست ضریب در ناهمسانگردی پایین های انرژی در راستا، دو

 به شکست ضریب مقدار ولت الکترون ۹ از سپ و شود می  دیده
 بسیار لومینسنس ویژگی ی نشاندهنده که رسد می یک از کمتر
 به توجه بدون ولت الکترون ۱۳ از بعد دارد. ترکیبات این بالای

 کند، می میل ثابت عدد یک سمت به شکست ضریب ماده نوع
 دهد. می عبور خود از را نور تمام و کند می رفتار خلأ مثل سامانه

 خالص نانوصفحه الکتریک دی تابع موهومی بخش :a-4 لشک

 

 کروم به آلاییده نانوصفحه الکتریک دی تابع موهومی بخش :b-4 لشک
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 خالص نانوصفحه شکست ضریب :a-5 شکل
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 کروم به آلاییده نانوصفحه شکست ضریب :b-5شکل

 

 دارای X راستای در پایین، های انرژی در کروم به آلاییده ترکیب
 شمار در را آن توان می رو این از است، بالایی شکست ضریب

 به جرمن که دانست اکسید روی انندم بالا، شکست ضریب با مواد
 در شود؛ می نوری ابزارهای و فیلترها ها، میدان در آن کارآیی
 با دهد، می نشان [45] مقالات سایر بررسی حالیکه،
 شکست ضریب سولفید روی ی نانوصفحه به هیدروژن افزودن

 در توجهی قابل تغییرات کم های انرژی در لیکن یابد، می افزایش
  شود. نمی دیده سولفید روی شکست ضریب
 پرتوی جذب میزان از سنجشی ماده یک برای خاموشی ضریب

 b-6 و a-6 های شکل در است. ماده آن توسط الکترومغناطیسی
 کروم به آلاییده و خالص اتترکیب برای خاموشی ضریب

 خالص حالت در است. شده داده نشان سولفید روی ی نانوصفحه
 ۱/6 در بترتیب Z و X راستای در جذب مقدار بیشترین
 برای مقادیر این دارند. قرار ولت الکترون 8/8 و ولت الکترون
 ولت الکترون 6 در Z و X راستای در کروم به آلاییده ترکیب

 که ابیمی می در نمودار دو مقایسه از ،است 6۹/0 و ۹2/0 بترتیب،
 ظاهر جدیدی های پیک مرئی نور ی سترهگ در کروم افزودن با

 است. یافته کاهش راستا دو هر در خاموشی ضریب مقدار و شده
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  خالص نانوصفحه شیخامو ضریب :a-6شکل 
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 کروم به آلاییده نانوصفحه خاموشی ضریب :b-6شکل

 

 انرژی اتلاف تابع -۳-5
  الکترون انرژی کاهش توضیح در عامل مهمترین انرژی، اتلاف تابع
 شود: می بیان زیر فرمول با و است ادهم در

       (8) 
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  خالص نانوصفحه انرژی اتلاف تابع :a-7 شکل

 

تابع اتلاف انرژی مربوط به نانوصفحه ی خالص و آلاییده 
-7 رسم شده است. بالاترین b-7 و aروی سولفید در شکل های 
پیک  در هر نمودار، بیانگر ویژگی تشدید پلاسمونی است که در 
آن فرکانس پلاسمونی معین است. همچنین ازآنجایی که در 
ترکیب ناخالص پیک های کوچکی در ناحیه ی مرئی ظاهر شده، 
می توان نتیجه گرفت که وارد کردن کروم باعث جابجایی 
 پیک های پلاسمونی به انرژی های کمتر و کاهش مقدار تابع شده

 است. 

 نوری بازتابندگی -4-5
 و خالص های نانوصفحه بازتاب ضریب b-8 و a-8 نمودارهای

 در که همانطور دهند. می نشان را سولفید روی کروم به آلاییده
 در راستا دو هر در ها پیک بیشترین شود،       می دیده خالص نمودار

 افزودن با دارند. قرار ولت الکترون ۱6 تا 4 از و فرابنفش یسترهگ
 ولت، الکترون ۱۳ از پس X راستای در بازتاب ضریب مقدار کروم

 فلز در نور عبور افزایش بیانگر که (،b-8 شکل ) رسد می صفر به
 بازتاب برخوردی، های فوتون انرژی افزایش با واقع در است،

 الکترومغناطیسی امواج عبور و جذب نتیجه در د؛یاب می کاهش
 افزایش با بازتاب ضریب Z راستای در درحالیکه یابد، می افزایش
 افزایش به منجر کروم افزودن دهد می نشان که است همراه

 است. ماده در فلزی ویژگی افزایش نتیجه در بازتاب، ضریب
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  کروم به آلاییده نانوصفحه انرژی اتلاف تابع :b-7شکل

 

 کروم به آلاییده نانوصفحه انرژی اتلاف تابع :b-7َ شکل
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  گیرینتیجه -6
 بکارگیری و چگالی تابعی ی نظریه از دهاستفا با مقاله این در

 اسپرسو، کوانتوم افزاری نرم ی بسته و PBE_GGA تقریب
 حالت در سولفید روی ی نانوصفحه نوری و الکترونیکی ویژگی
 یک سولفید روی ایم؛ کرده بررسی را کروم به آلاییدگی و خالص

 ولت الکترون 525/2 مقدار و مستقیم انرژی گاف با رسانا نیمه

 به منجر ناخالصی، عنوان به کروم اتم افزودن ؛آمد بدست

 پیدایش و ولت  الکترون 5/۱ به نانوصفحه انرژی گاف کاهش

 دی تابع مقدار کاهش باعث ،همچنین شود، می فلزی نیم ویژگی
 مرئی ی ناحیه در هایی پیک و شده خاموشی ضریب و الکتریک

 ترکیب در نیز تلافا تابع مقدار ؛شود می ظاهر نمودار دو هر برای
 های پیک جابجایی باعث و یابد می کاهش کروم به آلاییده

 افزودن با این بر فزونا ،شود می کمتر های انرژی به پلاسمونی
 یابد، می افزایش پایین های انرژی در شکست ضریب کروم

 دانست. بالا شکست ضریب با مواد جز را آن توان می طوریکه
 ویژگی شدن تر فلزی از نشان نیز بازتابندگی ریبض افزایش
 ،نوری ویژگی بهبود و فلزی  ویژگی افزایش ؛دارد ناخالص ترکیب

 که جایی تهی و نقره هیدروژن، انندم ییها ناخالصی با مقایسه در
 ساخت و بهبود جهت مناسبی بستر بودند، روبرو هایی محدودیت با

 .آورد فراهم صنعتی ابزارهای
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Effect of doping Chromium on Electronic and optical 

properties of ZnS nanosheet 
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Abstract: Electronic and optical properties of the pure and Cr-doped ZnS nanosheets have been studied via adopting 

a plane-wave pseudopotential approach at the DFT-PBE level of theory. It is found that adding Cr atoms as the 

impurity decreases the band gap down to 1.5 eV and gives rise to half-metallic characteristics. Moreover, values of 

the dielectric function and the extinction coefficient of the doped monolayer decrease compared to the pure one, 

leading to some peaks in the visible range. The loss function also takes lower values due to doping and makes the 

plasmon peaks shift to lower energy range. However, the refractive index has an increasing trend at low energies so 

that the doped nanosheet could be considered as a high-refractive index material. Increase in the reflective 

coefficient also indicates the higher metallic feature of the doped monolayer compared to the pure one. Furthermore, 

the optical reflective and the extinction coefficients vanish for values larger than 13 and 21 eV, respectively. Our 

results could be of great importance for improving the performance of electronic and optical devices. 

Keywords: ZnS nanosheet, Cr-doped, optical properties, density functional theory 

 

 

 


