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 : چکیده
بککه  هککاآنا ککد  کرفتککه آشکایسککاا اشککاه کاوککا وککویه اسککت اهه  ککرایبککه عنککوان غیککر ایکا یککک  -هککای هادیککدی ایکا یکککپروسکککای  

 جکککایگزینی اپایدای کککد  اا  ظکککر شکککی یایی هدیکککض ر کککوی  کککاتیون آدکککی وتیکککض آوو یکککوم هی تر یکککم هی و ابکککض ی وبککک  و کروکککا 

 کککه یکککک  3CsPbBrپروسککککای  د  ههکککوکککی یا  شکککان پایکککدایی هیاا وکککدتی   کککاتیون آدکککی کککاتیون واکککد ی سکککزی  بکککه جکککای 

  ایکککا وکککاهه هی هواهکککای بکککا تر اا اسککک  وکککویه توجکککه سکککاای اشکککاه کاوکککا هی اوینکککه آشکای  ،پروسککککای  ت کککام واکککد ی اسککک 

هکککا یکککک   یککک  اساسکککی بکککرای ایایکککابی ککککاو  کککوایی پروسککککای  شکککوه هایای ت کککاین وکامکککی وکککی لسکککیو هیجکککه س 130

کککاو  ککوایی  سککااتای ادکترو ککی و بککویژه تککوانوککیهیدیواسککتاتیک اع ککاف فشککای  توا ککایی جککور  ککوی هی اهوا   ککویی اسکک  و بککا

هی ایکککا پکککژوهس بکککا اسکککت اهه اا  ظریکککه تکککابای تگکککادی و و اسکککما  ومتنکککی بکککر  یا تغییکککر هاه هکککای ت کککام واکککد ی پروسککککای 

پککرهاای   وککی هککا بککا فشککای وکامککی و تغییککرا  آن هی فککاا  3CsPbBr اصککوف اودیککه بککه و اسککمه اککوا  ادکترو ککی پروسکککای 

اسکککت اهه  کککوایی  هکککای وفتلککک  بکککرای و اسکککمه ککککاو و شکککمه پتا سکککیض  GGAو  LDAت ریکککم هی و اسکککما  اا هکککر هو 
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Abstract: 
Organic-inorganic halide perovskites have been fabricated as gamma-ray detectors. They are chemically 

unstable under heat or moisture due to the presence of organic cation. Replacing organic cation by cesium 

shows a long-term stability. Cesium lead bromide (CsPbBr3) perovskite which is an all-inorganic 

perovskite, is the most studied perovskite emitter and is important in gamma-ray detection. This material 

has cubic symmetry at temperatures higher than 130 degrees of Celsius. Band-gap of perovskites is a 

basic parameter for assessment of light absorption in photovoltaic devices and by applying hydrostatic 

pressure one can change the electronic structure and, especially the band-gap of all-inorganic peroskites. 

In this research by using density functional theory and calculations based on first principles, we calculate 

the electronic properties of CsPbBr3 perovskite in cubic phase and their variations with pressure.  In the 

calculations, the both approximations, LDA and GGA and different pseudopotentials have been used for 

calculation of band-gap.     
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 مقدمه .  1

هاهی   اتاق  آشکایسااهای  ی ه  هوای  اوینه ایرای  بهی  هی  وسیای  صنا ،    وفتل های  برههای  هفاعی،  تون 

ت  ی ا    و  پزشکی  ویتصویربرهایی  هاهه  ترجیح  و  های د  برتری  آشکایسااها  ا واع  سایر  به  تنیا   سم   شو د  

  فوق اادص   ژیوا یومبه اوبی آشکایساا    ل   وستلزم آن اس   ه  ی  ا رژی کاوای یاهیو و لئیدهای وفت  ی یها بره ای

برای  ایاه  ت کیک    یا دوان ذاتی با  و  دی   با ع لکره اور،آف  کاوای ایدهک آشکایساا  یت کیک و شناسایی شو د   

 ی ه -پویری ای رهن هی هوای اتاق  یااوند وواهی با ضریم ت ای  کاوای با ، کاو ا رژی پها و راصل رر ت رک

توساه و پیشرف     شاهد  هی  وف تند ههه کوشته(CdZnTe)   اینک تلویاید-آشکایساا  اهویوم باشد وی ع ر  بزیگ 

ت  ی ا  هی اوینه  ه    ]1[  ه اس دباعث شآن  بلوی  بوهه اس   با ایا وجوه، وسائض وربوط به هزینه با ی یشد  بزیکی  

های هادیدی سربی با فرووف ع ووی  پروسکای    ]3-2[  یابد اهاوه  و  کسترش  وواهی با هزینه یشد       جایگزیا  رهن 

3APbX    ه  اتیون A  آوو وتیض  یا  آ یون  سزی    و  اا هادوژن  X یوم  عنوان یکی  به  اس ،  ید  یا  و  برم  یا  های  لر 

اتاق بسیای وویه توجه  رای کرفته  واد ی  ه هی -های هادیدی آدیپروسکای    ]5-4[د  ا آشکایساا اشاه کاوا هی هوای 

ه شده ا د و ع لکره  عنوان آشکایساا کاوا سااتبه    ،کیره رای وی  3NH3(CH(وتیض آوو یوم   اتیو ی تون    Aجایگاه  

هاشته ایا وجوه،  اپایدایی     ]6[ا داوبی  پروسکای شی یایی  با  هدیض وجوه    ها  ایا  وع  به  ی وب   و  کروا  و ابض  هی 

جایگزیا  رهن وتیض   ،ها  اوطلور اس   هی و ابضبرای است اهه بلند ود  اا آن    ، اتیون آدی وتیض آوو یوم هی تر یم

شوه و  ون واد ی اس ، باعث پایدایی شی یایی و وکا یکی عادی هیاا ود  وییه یک  ات   (Cs)آوو یوم توسط سزی   

یا ر ظ ویهی عیا راف   پروسکای   ادکتریکی و فتوودتایی    3CsPbBr  پروسکای   اا ج له     ]7[  د  ناوا  وطلور 

 ام واد ی هادوژ ی  های تبه ه یا هدیض پروسکای    ] 8[  باشد وی  ی ی ه ع ر  بزیک-پویریراصل رر ت رکهایای  

 ا د وویه توجه ایاهی  رای کرفته

اواهی   هی اوینه آشکایساای اشاه کاوا، هی ایا و اده وی    3CsPbBrپروسکای  ت ام واد ی  با توجه به اه ی            

وی هی  ها یک   ی  اساسی برای ایایابی توا ایی جور  کاو  وایی پروسکای   به وطاداه اوا  ادکترو ی آن بپرهاای  

کاو  وایی یا به سه هایه     (absorption edge)کاو  وایی یک واهه ایتماط  زهیکی با دمه جور  اهوا   ویی اس    

س   ه به  وی  میای با تغییر سااتای، توان تنظی   ره  یکی اا  ریق ا ت اف فاا  اشی اا تغییر هوایوش وفتل  وی

   xوثلا تغییر پایاوتر    ، ییرا  شی یایی هی وواه تشکیض ههنده پروسکای تغایجاه  هیگری     ند   کاو  وایی  یز تغییر وی

پروسکای  آن      xIx-3CsPbBr  تر یمی  هی  سنتز  جریان  یوی  اس   هی  بر  هیدیواستاتیک  فشای  اع اف  با اره  و 

یوش هیگر  با  و ایسه  هی  اس    ساپروسکای   و  ت یز  یوشی  فشای  اع اف  اد اساس   ه    ههها  سندا ی  سلوف  ی  توسط 

(diamond anvil cell)    کاو    باعث تغییر پیوستهد و  وسته تغییر  نتوا د به صوی  پیوی  پروسکای فشای بر یوی

ایا یوش وی  ه شو تاییا  ره  هی  یا  برای کاو وویه  ظر  وناسم  تابای    توان فشای  اا  ظریه  است اهه  با  ایا و اده  هی 

ادکترو ی تون تگادی راد   که  اوا  سااتایی ه چون ثاب  شم  به بریسی  (DFT)   تگادی ها و سااتای  و اوا  

 پرهاای    هی فاا وکامی  و تغییرا  ایا اوا  با تغییر فشای وی 3CsPbBr وایی پروسکای  واد ی 

 

 
  
 روش کار .  2

-هی جایگکاه  شوه  کها لاق وی   3ABXاورواه  ام پروسکای  به هر ع و اا واهه بزیکی اا تر یما  با فرووف شی یائی  

 Xهای توسط یک هش  وجهی اا آ یون Bو  اتیون کیره یک آ یون  رای وی Xیک  اتیون و هی جایگاه   Bو   Aهای 

 ه یک پروسکای  ت ام واد ی اس  هی بیا وواه تابس  ننده  کوی   3CsPbBr  پروسکای   (    1و اط شده اس  )شکض  

هایای سااتای ایتویوومیک  لسیو هیجه س 88  تر اا   بیس اا ه ه وویه وطاداه  رای کرفته اس   ایا واهه هی هواهای

شکوه و هی هواهکای بکا تر هایای ت کاین به سااتای تتراکو اف تمکدیض وکی  هیجه سلسیو   130و با افزایس هوا تا  اس   

  کدتوسط پژوهشگران وفتل ی وویه وطاداه و بریسی  رای کرفته اواد ی  های هادیدی ت ام  روسکای پ کرهه   وکامی وی
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-11[ های اایر  ایهایی هی فشای غیر ص ر  یکز ا جکام شکده اسک هی ساف  ]10-9[ع دتا هی فشای ص ر بوهه اس       ه

ها  شان هاهه اس   ه  تایج راصض اا و اسما  ومتنی بر  ظریه تابای تگادی بستگی ایکاهی بکه ا تفکار پژوهس   ]12

هکای تمکاهدی وفتل کی یا هی هکا و پتا سکیضشمه پتا سیضبر ایا اسا    ]14-13 [پتا سیض تماهدی و شمه پتا سیض هایه

 کیری  و اسما  هی  ظر وی

 

 . 3ABX مکعبی  ای از ساختار پروسکایتنمایه  . 1شکل 

 

افزایی       بسته  رم  اا  است اهه  با  وی    ] 15[اسپرسو  - وا تومو اسما   ت ریم  ا جام  هو  هر  و اسما   ایا  هی  شوه  

های سزی ، سرر و  به  ای کرفته شده اس   برای ات    (GGA)و کراهیان تگادی تا ی  یافته    (LDA)تگادی ووضای  

و اسما   ا د   کرفته شدههای ظرفی  هی  ظر  به عنوان ادکترون  4s4pو   5s5p6s  ،5d6s6pهای  برم به ترتیم ادکترون

هی بسط و تاداه   اط ف ای ا دااه رر   ا جام شده و بنا بر  تایج به هس  آوده،  های  طع  ا رژی    بهسم ه گرایی  

ییدبرگ ونظوی شده و برای ا جام و اسما     400و    40های  طع به ترتیم برابر  توابع ووج و تگادی ادکترو ی، ا رژی

ا    هی  ظر کرفته شده اس     5×5×5ا تگراف کیری ونط ه اوف بریلوئیا وس   پتا سیض هی ت ریم  هی  یا و اسما  هو 

LDA      ت ریم هی  پتا سیض  سه  کرفته شده  GGAو  فوق  رم     LDA-1ا د   هی  ظر  پتا سیض  شمه  پتا سیض  هایای  و 

ت ریم تجدید  ظر شده   LDA  ،PBEsolووضای و پتا سیض تماهدی -هایای شمه پتا سیض  ی ه  LDA ،LDA-2تماهدی 

PBE  وق  رم،  برای جاودا  با شمه پتا سیض فPBE-2    هایای پتا سیض تماهدیPBE  و    ووضای-و شمه پتا سیض  ی ه

 باشد   فوق  رم  وی و شمه پتا سیض PBEهایای پتا سیض تماهدی   PBE-1با اره 

شوه  برای به هس  آویهن ثاب  شمکه هی هر فشایی باید رج   تغییر فشای هیدیواستاتیک باعث تغییر ثاب  شمکه وی   

  vc-relaxی وویه  ظر یا با   ینه ساای آ تادپی هی آن فشای به هس  آویی   برای ایا ونظوی اا بر اوه  تااهدی هی فشا

 ام به    آویی    نی  و رج  تااهدی و هی  تیجه ثاب  شمکه )ضلع وکام( یا به هس  ویست اهه ویا وا توم اسپرسو  

پتا سیض اا  هریک  برای  شمکه  ثاب   اس   ه  جداکا ه  یاهاویی  ویها  پتا سیضو اسمه  اا  یک  هر  ااای  به  با  شوه   ها 

  وهای تغییرا  ثاب  شمکه بررسم فشای برای پتا سیض  یابد  ه وویه ا تظای اس    افزایس فشای ثاب  شمکه  اهس وی

PBEsol    وارد ات ی به   11/ 1089 شان هاهه شده اس   هی فشای ص ر برای ایا پتا سیض ثاب  شمکه برابر    2هی شکض

وارد  10/11برابر   3CsPbBr روسکای  پ   و دای تجربی ثاب  شمکه آید  ه به و دای تجربی بسیای  زهیک اس یهس  و
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توان سااتای ادکترو ی تون سااتای  وایی و تگادی  با هی هس  هاشتا ثاب  شمکه هی هر فشایی وی    ].12[ات ی اس   

   ی ه هاهی یا پیدا  ره  ها یا و اسمه  ره و اا یوی سااتای  وایی کاو ا رژی  راد 

 

 PBEsol  وهای تغییرا  ثاب  شمکه بررسم فشای برای پتا سیض . 2شکل 

بهتریا  تیجه هی   وع پتا سیض وفتل  یس  شده اس      5  وهای تغییرا  کاو  وایی بر رسم فشای برای    3هی شکض  

ود  -ادکترون 771/1ه هی فشای ص ر برابر   اس  PBE-1وربوط به پتا سیض هی وویه کاو  وایی و ایسه با  تایج تجربی  

وشهوی اس   ه  ظریه    ].12 [اس   ود -ادکترون  36/2و دای تجربی کاو  وایی هی فشای ص ر ردوه  آید   به هس  وی

ا پژوهس  یز ووید  و  تایج ای ]16[ ند تابای تگادی کاو  وایی یک بلوی یا   تر اا و دای وا ای و تجربی آن براویه وی

پیوسته  اهس وی هیده وی  3شکض    اس   هیایا  کته   افزایس فشای کاو  وایی  با  برای توضیح  اهس  شوه  ه  یابد  

های روادی ا رژی فروی هی شکض  و فشای ص ر هی ا رژی  PBEsolهای جزئی برای پتا سیض   با فشای، تگادی راد  کاو  

شوه  ه بیشینه  اا یوی شکض هیده ویاس    بر یوی و وی اف ی ا رژی ص ر وتناظر با ا رژی فروی  یس  شده اس      4

ظرفی    ایبیتاف  (VBM) وای  هیمریداسیون  ایبیتافات    pهای  اا  اا  بفس   تری  و  برم  سرر ات    sهای  های  های 

ایبیتاف  (CBM)تشکیض شده و   ینه  وای هدای    اا  ایبیتافات    pهای  ع دتا  اا    sهای  های سرر و بفس   تری 

های روادی ا رژی فروی  دای د   های سزی  ت ریما هیچ   شی هی تگادی راد  شده اس  و ایبیتافهای برم تشکیض  ات 

اس   با افزایس فشای  وف پیو د    6PbBrبر عهده شمکه هش  وجهی    3CsPbBrبنابرایا   س  لیدی هی کاو  وایی  

Pb-Br    ایا  یابد   و برم افزایس ویهای سرر  یابد و هی  تیجه ج   شدکی ایبیتاف اهس ویهی شمکه هش  وجهی

ایب بیا  پیو د  ویتافیافزایس  کاو  وایی  باعث  اهس  برم  و  پتا سیض  شوه های سرر  سایر  برای  استد ف  ها  یز  ایا 

 بر رای اس   
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   به فشای )بررسم  یلوبای(  سم(   ود -ادکترونبررسم    وهای تغییرا  کاو  وایی )   . 3شکل 

 

 

 هی فشای ص ر    3CsPbBrهی روادی ا رژی فروی برای   های جزئی    وهای تگادی راد  . 4شکل 

 

  گیری. نتیجه3
و و اسما  ومتنی بر اصوف اودیه، ثاب     GGAو    LDAهای  هی ایا پژوهس با است اهه اا  ظریه تابای تگادی و ت ریم

راد  تگادی  واد ی  شمکه،  ت ام  پروسکای   برای  سااتای  وایی  و  ا   3CsPbBrها  شده  به  و اسمه  بنابر  تایج  س   
-یابد  ه وویه ا تظای اس   کاو  وایی  یز با افزایس فشای  اهس وی هس  آوده با افزایس فشای ثاب  شمکه  اهس وی

 اس     6PbBrشمکه هش  وجهی  هی  Br-Pbیابد  ه  اشی اا  اهس  وف پیو د 
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 تشکر و قدردانی.  4

ا د،  های پژوهس ایائه هاههایی  ه هی  وف اجرها و وشاویهاا ر   ک  اا ه کای کراوی آ ای ه تر یاوی ت ی پوی آذی به
   شوه  ها ی ویتشکر و  دی

 
 
     
  جعامر .  5
 

1- A. E. Bolotnikov et al., Phys. Status Solidi C, 2, 1495 (2005). 
 
2- C. C. Stoumpos  et al., Crystal Growth and Detection, 13, 2722 (2013). 
 
3- L. Pan et al., IEEE TRANSACTIONS ON NUCLEAR SCIENCE, 67, 443 (2020). 
 
4- H. Wei et al., Nature Mater., 16, 826 (2017). 
 
5- H. Wei et al., Nature Commun., 10, 1066 (2019). 
 
6- Y. He et al., ACS Photon., 5, 4132 (2018). 
 
7- J. Duan et al., J. Mater. Chem. A, 7, 21036 (2019).  
 
8- D. N. Dirin et al., Chem. Mater., 28, 8470 (2016). 
 
9- G. Murtaza and Iftikhar Ahmad, Physica B 406, 3222 (2011).  

 

10-  https://dx.doi.org/10.1021/acsomega.0c00197. 

 

11- Long Zhang, et al., J. Phys. Chem. Lett., 8, 3752 (2017). 

 

12- Yiran Ying, et.al.,  J. Phys. Chem. C, 122, 17718 (2018). 

 

13- F. Tran and P. Blaha,  Phys. Rev. lett., 102, 226401 (2009). 

 

14- Z. Wu, and R. E. Cohen, Phys. Rev. B, 73, 235116 (2006). 

 

15-  http://www.quantum-espresso.org.  

 

16- Y. Huang, et.al., J. Phys. Chem. C, 123, 739 (2019). 

 

 

 
 

 
 

https://dx.doi.org/10.1021/acsomega
http://www.quantum-espresso.org/

