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 چکیده
هاي فاقد سرب به دلیل سنتز راحت و ارزان، عملکرد طولانی مدت و پایداري بهتري که از نسبت به سایر پروسکایت ۳CsSnBrنانو کریستال 

در این پژوهش با استفاده از تئوري تابعی باشد. شده میدهد یک گزینه مناسب براي استفاده در آشکارسازهاي نوري جفتخود نشان می
ضرب هاي محاسبه شده، حاصلبه دست آورده شد. در نهایت با استفاده از کمیت ۳CsSnBrالکترونی  الاستیکی و چگالی در گام اول خواص

ضرب بنابر نتایج به دست آمده، هر دو حامل داراي حاصل براي هر دو حامل الکترون و حفره محاسبه گردید. µτ پذیري و زمان واهلشتحرك
τµ ) از مرتبهV/۲cm( 3-10 توان به کوچک بودن جرم مؤثر حاملان بار نسبت داد. درباشند. که دلیل اصلی چنین ترابرد بزرگی را میمی

و براي حفره از مرتبه  10-3-10-2براي الکترون از مرتبه  CZTو  CdTeضرب براي آشکارسازهاي تجاري از قبیل حالی است که این حاصل
آوري هر دو پالس نهایی حاصل از جمع ،۳CsSnBrدر کریستال  τµ ضربدلیل یکسان بودن حاصلگزارش شده است. بنابراین به  4-10-5-10

 .تواند نشان دهدپتانسیل بهتري براي استفاده در آشکارسازهاي پرتو ایکس و گاما از خود می 3CsSnBrحامل بار خواهد بود. در نتیجه ساختار 

زمان واهلش -پذیريضرب تحركمؤثر، پتانسیل تغییر شکل، حاصل هاي الاستیک، جرمپروسکایت، ثابت :هااژهکلیدو

A study of electronic and transport properties of CsSnBr3: A first principle study
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Abstract 
CsSnBr3 nanocrystals are better than other lead-free perovskites because of their ease and low-cost 
synthesis, long-term function, and good stability. It is a suitable selection for use in tandem 
photodetectors. In this study, using the density functional theory, in the first stage, the elastic and 
electronic properties were calculated. Next, using the calculated quantities, the product of mobility-
lifetime (µτ) of the charge carriers of CsSnBr3 was calculated. According to the results obtained, both of 
the electron and the hole have the lifetime-mobility product of an order 10-3 (V / cm2). The main reason 
for this can be attributed to the small effective mass of the charge carriers. However, this product has 
been reported for commercial detectors such as CdTe and CZT for electrons was of an order 10-3-10-2 and 
for holes in of an order 10-4-10-5. Therefore, due to the same of the product µτ in the CsSnBr3 crystal, the 
final pulse will be the sum of both charge carriers. As a result, the CsSnBr3 structure can show better 
potential for use in X-ray and gamma detectors. 
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 مقدمه. 1
 روزافزون به توسعه آشکارساز پرتوهاي گاما و ایکس با طیفنیاز 

 اي، پایش رادیواکتیوتهوسیعی از کاربرد در تصویربرداري هسته
توجه طیف وسیعی از  . . محیط، صنایع مرتبط با هوافضا و .

این زمینه معطوف داشته محققین علوم مواد و مهندسی را به 
رسانا با قابلیت تفکیک طیفی بسیار دقیق و است. مواد نیم

ها در ساخت ها یکی از بهترین گزینهحساسیت بالاي آن
 آیند. بر خلاف آشکارسازهاي ایکس و گاما به شمار می

رساناهاي ترکیبی رساناهاي متداول سیلیکون و ژرمانیم، نیمنیم
بزرگ نواري هستند که نویز طیفی ناشی از  داراي گاف نسبتاً

ها را کاهش داده و در دماي اتاق هاي گرمایی حاملجاییهجاب
 قابل استفاده هستند. 

هاي اورال در کوه 1839اولین ساختار پروسکایت در سال 
ساختار  3CaTiO کشف گردید و 1روسیه توسط گوستاو روز

 معدنی، شناسکریستالی این ساختار به احترام کانی
امروزه هر  .گذاري گردیدبه نام پروسکایت نام 2لو پروسکی

با فرض ساختار  3ABX ساختاري با شکل کریستالی کلی
در مرکز  B در رئوس مکعب، کاتیون A مکعبی شامل کاتیون

که در مرکز وجوه مکعب با تشکیل  X آنیون 6مکعب که با 
پروسکایت گویند ي هشت وجهی قرار دارند، را ساختار شبکه

 ].1) [1(شکل 

، گلدشمیت اظهار داشت که یک جامد در 1926در سال 
تواند ساختار پروسکایت اتخاذ کند که نسبت صورتی می

  ) را برآورده کنند:1ي (هاي اتمی آن رابطهشعاع
 
)1                         (( )A B B XR R t R R+ = × +2 

 
≥t ي تحملدر محدوده ها غالباًپروسکایت ≤/ /081 10 

ساختار هگزاگونال و  1) بالاتر از tگیرند. مقادیر تحمل (شکل می
کند پروسکایت را ایجاد می -ساختار نانو 8/0تر از مقادیر کم

]2.[ 
 کارگیري ترکیبات پروسکایت در ادواتهامکان ب

اپتوالکترونیک طی چند سال اخیر توجه فراوانی را بخود معطوف 
چنین نظر به خواص الکترونی و اپتیکی منحصر داشته است. هم

به فرد، ساختارهاي پروسکایت کاندیداي مناسبی جهت استفاده 
 .]3آیند [رسانا به شمار میدر آشکارسازهاي نیم

                                                           
1. Gustav Rose 
2. Lev Alekseyevich Von Perovski 

 
 .3CaTiO ساختار کلی ترکیبات پروسکایت و ساختار .1شکل 

 

بالاي ساختارهاي پروسکایت استفاده  با توجه به تنوع نسبتاً
 از طراحی محاسباتی جهت تعیین ساختارهاي مناسب سهم 

 سازيهاي ساخت و بهینهسزایی در کاستن هزینههب
به  این ساختارها اصولاً. مبتنی بر پروسکایت داردآشکارسازهاي 

هاي معدنی معدنی و پروسکایت -هاي آلیصورت پروسکایت
هاي آلی داراي شوند. ساختارهاي شامل مولکولبندي میطبقه

باشند، اما دو ویژگی اصلی بازدهی بالا و تولید ارزان و آسان می
بالا از خود نشان پایداري بسیار پایینی در برابر رطوبت و دماي 

هاي دهند. براي حل این مشکل چند ایده توسط گروهمی
ها استفاده از پژوهشی مختلف عنوان گردیده است که یکی از آن

ساختارهاي پروسکایت معدنی است. ساختارهاي معدنی مبتنی 
رغم خواص ساختاري و الکترونی خوبی که از خود بر سرب علی

دن سرب داراي یک نقطه ضعف دهند به دلیل سمی بونشان می
نسبت به سایر  3CsSnBrباشند. نانو کریستال اساسی می
هاي فاقد سرب به دلیل سنتز راحت و ارزان، عملکرد پروسکایت

مدت و پایداري بهتر یک گزینه مناسب براي استفاده در طولانی
 ]. 4باشد [می 3آشکارسازهاي نوري تاندم

دانیم مواد جامد داراي ساختار نوار انرژي طور که میهمان
ها باعث مخصوص بخود هستند و تفاوت در ساختار نواري آن

شود. خواص مورد توجه در شان میتفاوت در خواص الکتریکی
کاربردهاي اپتوالکترونی نظیر عمر حالت برانگیخته، مکانیزم 

ذاتی و بسیاري خواص  هاي باربازترکیب، تحرك و تراکم حامل
توان دیگر با مطالعه ساختار نواري و چگالی حالات مواد را می

رو مناسب است که بحث در مورد خواص بررسی نمود. از این
 را از همین منظر آغاز کنیم. 3CsSnBrالکترونی ساختار 

 DFT(4در این پژوهش با استفاده نظریه تابعی چگالی (
 3CsSnBrاختار پروسکایت خواص الاستیکی و الکترونی س

محاسبه نموده و در نهایت با استفاده از پارامترهاي استخراج 
) که یک τµضرب (حاصل 5شده و تئوري پتانسیل تغییر شکل

باشد، کمیت کلیدي براي توسعه آشکارسازهاي پرتویی می
 محاسبه گردید.  

                                                           
3. Tandem  
4. Density Functional Theory 
5. Deformation Potential 
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 . روش محاسبات2
خودسازگار محاسبات مبتنی بر نظریه تابعی چگالی و حل 

افزاري کوانتوم کارگیري بسته نرمهشم، با ب -معادلات کوهن
اسپرسو انجام گرفته است. در انجام محاسبات از تقریب گرادیان 

هاي نسبیتی از نوع اسکالر استفاده تعمیم یافته و شبه پتانسیل
هاي شده است. در بسط توابع موج و چگالی الکترونی، انرژي

ریدبرگ در نظر گرفته شده است. در  240و  30قطع به ترتیب 
گیري در منطقه اول هاي ساختاري براي انتگرالسازيبهینه

ها، استفاده شده است و واهلش تمام اتم 8×8×8بریلوئن از مش 
مانده در نظر براي نیروهاي باقی Å/Ry 001/0ي تا محدوده

 گرفته شده است.
ي در دماي اتاق داري شبکه 3CsSnBrپروسکایت 

) 221(با شماره  m3-Pmکریستالی مکعبی با گروه فضایی 
) و 0 ,0 ,0ي (با مختصه aتقارنی  در جایگاه Csاتم  .باشدمی

) و با گروه 5/0 ,5/0 ,5/0ي (با مختصه bدر جایگاه  Snاتم 
که سه اتم برم در جایگاه گیرند در حالیقرار می m3-mاي نقطه

 )0 ,5/0 ,5/0) و (5/0 ,0 ,5/0)، (5/0 ,5/0 ,0( با مختصات c تقارنی
اي از ساختار گیرند. نمایهقرار می m.mm/4اي و با گروه نقطه

نشان داده شده  2در شکل  3CsSnBrکریستالی پروسکایت 
 است.

 

 . نتایج3
شود با زمانی که به یک ماده کرنش از نوع الاستیک وارد می

آزاد سیستم یک کمیت اسکالر است،  که انرژيتوجه به این
توان نشان داد که بین کرنش اعمال شده و تنش ایجاد شده می

شود که این ) برقرار می2رابطه مستقیم به صورت رابطه (
 موضوع در مطابقت با قانون هوك است.

 

)2 (                                                      σ δ=ij ijkl klC      
 

کرنش  j، δklام تنش در جهت  iمؤلفه  ijσدر رابطه بالا 
وابسته به خواص الاستیکی ماده  ijklC 4متناظر و تانسور مرتبه 

شوند. با هاي الاستیک ماده تعریف میباشد و به عنوان ثابتمی
توان انرژي که کرنش از نوع الاستیک است پس میتوجه به این

بسط تیلور داد. براین  δکل سیستم را نسبت به کرنش کوچک 
و بعد از  Rاساس اگر فرض کنیم بردار شبکه اولیه سیستم 

نشان دهیم، در  Dباشد و ماتریس کرنش را با  Rکرنش اعمال 
) نوشته 3این صورت رابطه بین سه عنصر به شکل رابطه (

     شود: می
 
)3(                                                           R DR′ = 

                                

 
 .3CsSnBrساختار کریستالی  .2شکل 

 
) 4ماتریس کرنش در حالت کلی با استفاده از رابطه (

 شود:مشخص می
 

)4(                       
1

1
1

xx xx xx

xx xx xx

xx xx xx

x
δ δ δ

δ δ δ
δ δ δ

 +
 

= + 
 + 

 

 
شده در چه جهتی که کرنش اعمالحال با توجه به این

هاي کرنش مختلفی خواهیم داشت. با صورت بگیرد ماتریس
δبودن تانسور کرنشتوجه به متقارن  δ=ij ji  و با استفاده از

ها )) و کاهش تعداد اندیس5(یعنی رابطه ( 1نمادگذاري وویگت
) را خواهیم 6هاي الاستیک، رابطه (براي ثابت 6×6یک ماتریس 

 داشت.

)5                (xx ,  yy ,  zz
zy ,  xz ,  xy

→ → →
 → → →

1 2 3
4 5 6

 

 
 هاي سه گانه و چه ساختار مکعبی باشد وجود تقارنچنان

هاي مکعبی منجر به حذف یا یکسان شده دو گانه در شبکه
شود. با در نظر گرفتن این موارد هاي الاستیک میبرخی ثابت

ماند و براي ساختار مکعب تنها سه ثابت الاستیک مستقل می
 .شود) استخراج می6به شکل رابطه ( Cبنابرین ماتریس 

 

)6        (

c c c c c c
c c c c c c
c c c c c c

C
c c c c c c
c c c c c c
c c c c c c

 
 
 
 

=  
 
 
  
 

11 12 13 14 15 16

21 22 23 24 25 26

31 32 33 34 35 36

41 42 43 44 45 46

51 52 53 54 55 56

61 62 63 64 65 66

  

 

                                                           
1. Voigt 
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)7 (       

c c c
c c c
c c c

C
c

c
c

 
 
 
 

=  
 
 
  
 

11 12 12

12 11 12

12 12 11

44

44

44

0 0 0
0 0 0
0 0 0

0 0 0 0 0
0 0 0 0 0
0 0 0 0 0

       

 
مانده باید از هاي الاستیک باقیدر نهایت براي محاسبه ثابت

که کرنش تابع انرژي کل کمک گرفت. در واقع با توجه به این
توان انرژي کل اعمال شده به صورت محوري باشد یا برشی می

که نوارهاي انرژي تا مرتبه دوم بسط تیلور داد. با توجه به این را
مورد نظر ما نوارهاي ظرفیت و رسانش هستند پس این بسط 

که حول گیرد. اما به دلیل اینحول دو نقطه اکسترمم صورت می
نقاط اکسترمم تکانه صفر است پس بسط تیلور انرژي برحسب 

خواهد بود. در گام بعد  )7کرنش تا مرتبه دوم به صورت رابطه (
هاي الاستیک مورد نظر کافی است اختلاف براي محاسبه ثابت

انرژي قبل و بعد از اعمال کرنش را محاسبه کنیم. در این حالت 
هاي الاستیک با در نظر گرفتن در راستاهاي مختلف ثابت

ها سایر خواص آید و با استفاده این ثابتمختلف به دست می
 ].5[شود به ساختار محاسبه میالاستیکی مربوط 

 
)8(

ij i j
i j

E (V, ) E (V) V( C ( ) )δ δ δ δ
= =

= + +∑∑
6 6

3

1 1

1
2

 

 
ه که گفته شد رویکرد استفاده شده براي محاسبه چآن

است  thermo_pwخواص الاستیکی یک ساختار دلخواه در کد 
]6.[  

هاي ساختار در گام اول محاسبات بعد از واهلش ثابت
سیستم از این کد براي محاسبه خواص الاستیکی سیستم 

3CsSnBr  درج  1استفاده کردیم. نتایج محاسبات در جدول
و  1گردیده است که با نتایج تئوري گزارش شده توسط خلیل

 ]. 7همکارانش توافق خوبی دارد [
 

 3CsSnBrهاي الاستیک محاسبه شده براي ساختار ثابت .1 جدول
(GPa) G E B 44C 12C 11C 
 79/43 64/7 05/5 35/19 3/22 6/8 کار حاضر
 36/45 42/7 59/5 07/20 32/24 37/9 ]7کار دیگران [

  

                                                           
1. Kholil 

مدول  Gو  3مدول یانگ E، 2مدول حجمی B 1در جدول 
دهد که با استفاده از روابط زیر به ساختار را نشان می 4برشی
 شوند:هاي الاستیک مرتبط میثابت

 

)9            (                            B ( c c )= +11 12
1 2
3

  

)10(                         G ( c c c )= + −44 11 12
1 3
5

  

)11(                                                  BGY
B G

=
+

9
3

 

 
در گام بعد از محاسبات با استفاده از تئوري پتانسیل 

و  5توسط باردین 1950تغییرشکل که اولین بار در سال 
پذیري و زمان ضرب تحرك]، حاصل8عنوان گردید [ 6شاکلی

) محاسبه شد. بنابر بر نتایج به دست آمده براي µτواهلش (
کنش با ها از برهمو حفره پذیري الکترونتحرك 7مواد غیرقطبی

 شود. هاي آکوستیک محاسبه میموج
 ) یک بارµپذیري (در حضور یک میدان الکتریکی تحرك

در واحد میدان الکتریکی  8الکتریکی به صورت سرعت رانش بار
 شود:) تعریف می12به صورت رابطه (

 

)12 (                                                           
E

=
νµ 

 

cmبرحسب که این کمیت معمولاً / Vs2 شود. بیان می
] 9در داخل یک کریستال [ kبا توجه به رابطه نیرو با بردار موج 

) 13توان به صورت رابطه (تغییر تکانه براي بار الکتریکی را می
 بیان کرد:

 

)13(                          dk F eE p eE
dt

= = ⇒ ∆ = τ 

 

زمان واهلش است. اگر بار الکتریکی داراي τدر این رابطه
پذیري بار با باشد سرعت رانش و در نهایت تحرك *mجرم مؤثر 

 شود:) محاسبه می14استفاده از رابطه (
 

)14 (                                      =e E e
m m∗ ∗= ⇒
τ µν τ 

                                                           
2. Bulk Modulus 
3. Young Modulus 
4. Shear Modulus 
5. Bardeen 
6. Shockley 
7. Non-Polar 
8. Charge Drift Velocity  
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م مؤثر و اعمال شاکلی و باردین با استفاده از روش جر
پذیري و زمان واهلش حاملان کرنش بر شبکه کریستالی تحرك

بار را به صورت تئوري استخراج نمودند. زمانی که به سیستم 
ي نوار انرژي در نوار جاي لبههشود اگر جابکرنش اعمال می

1vEظرفیت را با  1cEو در نوار رسانش را با∆ نمایش دهیم.  ∆
) 15توان به شکل رابطه (در این صورت تغییر پتانسیل را می

 نوشت.
 
)15(                                             U E ( r )= ∆δ 1 

                        
شود. به عنوان پتانسیل تغییر شکل تعریف می 1Eدر رابطه بالا 

شاکلی و باردین در مقاله خود این جمله را به عنوان یک اختلال 
براي ساختار کریستالی در نظر گرفتند. در نهایت با محاسبه 
احتمال گذار بین حالت مختل نشده و حالت مختل شده زمان 

ه از روابط پذیري حاملان بار به ترتیب با استفادواهلش و تحرك
 شوند.   ) به دست آورده می17) و (16(
 

)16 (                           
/

/ /

q

B

( ) e c
E ( k T ) m

π
µ ∗=

1 2 4

3 2 5 22
1

2 2
3



       

)17 (                                                         e
m∗=τ µ            

 
ثابت الاستیک  qCجرم مؤثر حاملان بار، و  m*در روابط بالا 

) lV) به سرعت طولی (7ساختار است که با استفاده از رابطه (
 شود.موج و چگالی جرمی ساختار مربوط می

 
)18 (                                                    q lC vρ= 2    

 توان با استفاده از مدول یانگ و مدولسرعت طولی را می
 ) به دست آورد.19استفاده از رابطه (برشی با 

 

)19                                  (lv (B G) / ρ= +
3
4

 

 
ي انرژي براي نوارهاي ساختار نوارهاي انرژي بیانگر بازه

فاصله این دو دسته از نوارها در  .باشدمجاز و غیرمجاز می
رسانا و نارسانا به عنوان گاف انرژي تعریف ساختارهاي نیمه

توان شود. جرم مؤثر حاملان بار یک کمیت مهم است که میمی
بر این اساس در گام اول  .از دل این محاسبات استخراج کرد

 را محاسبه نمودیم.  3CsSnBrمحاسبات ساختار نواري 

مربوط به ساختارهاي نواري و بسیاري از خواص محاسبات 
فیزیکی دیگر در فضاي معکوس بر روي منطقه اول بریلوئن 

اي منجر به تکراري هاي شبکهپذیرد. اما حضور تقارنانجام می
شود. به منظور کاهش هزینه بودن تعدادي از این محاسبات می

ی نقاط هاي موجود در شبکه کریستالمحاسبات با توجه به تقارن
گیري بر روي شوند و انتگرالارز از این محاسبات حذف میهم

تر که به عنوان منطقه اول بریلوئن کاهش یک منطقه کوچک
پذیرد. این منطقه براي نیافته شناخته شده است، انجام می

نشان داده شده است که این  3ساختار مکعبی ساده در شکل 
د. در این شکل مرجع یا باشمنطقه اول بریلوئن می 48/1ناحیه 

به عبارتی صفر انرژي بر روي بالاترین حالت اشغال شده قرار 
 داده شده است.

شود، ساختار نواري مشاهده می 4طور که از شکل همان
داراي گاف انرژي مستقیم در نقطه تقارنی  3CsSnBrکریستال 

)5/0, 5/0, 5/0=(R دست آمده با نتایج تئوري هباشد. نتایج بمی
 ]. 10در تطابق کامل است [ 1گزارش شده توسط گوانگ بیو

 

 
 

 منطقه اول بریلوئن شبکه مکعبی ساده. .3شکل 
 

 
 .3CsSnBrساختار نواري براي  .4شکل 

                                                           
1. Guangbiao 
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دهد، در همسایگی خیلی نشان می 4صورتی که شکل به
توان نوار انرژي را با یک سهمی تقریب زد می Rنزدیک از نقطه 

 و براین اساس جرم مؤثر حاملان بار محاسبه نمود.
 

)20(   
*

k( k )     m ( )
m k

εε ∗ −∂
= ⇒ =

∂

2 2 2
1

22

 

 
 نمایش داده شده است. 2نتایج این محاسبات در جدول 

که ، با توجه به این2در تطابق با نتایج درج شده در جدول 
تر است بنابراین انتظار رسانش کمانحناي نوار انرژي در نوار 

تر رود که جرم مؤثر حامل بار یعنی الکترون در این ناحیه کممی
 باشد.  

یک عامل اساسی دیگر در تعیین خواص الکترونی جامدات، 
توان هاي نوار رسانش و ظرفیت است که میتوزیع انرژي الکترون

لی نتایج حاصل از اجراي محاسبات را به صورت منحنی چگا
حالت بر حسب انرژي ارائه کرد. سطح زیر منحنی تا لبه نوار 

ها هاي مجاز براي حضور الکترونظرفیت، بیانگر تعداد حالت
است. یک نتیجه مهم از این دسته از محاسبات مشخص شدن 

 هاي اتمی مختلف نوارهاي ظرفیت و رسانش است.سهم اوربیتال
هاي اتمی سزیم اوربیتال 5به صورت مشخص شده در شکل 

در نوار ظرفیت و رسانش سهمی ندارند و به عبارتی سهم 
نظر است. سهم حاملان بار در اتم سزیم در این نوارها قابل صرف

 pهاي هاي اتمی در نوار ظرفیت ناشی اوربیتالاصلی اوربیتال
اما این روند  Snاتم  pی از اوربیتال یو به صورت جز Brهاي اتم

 pشود یعنی سهم غالب از اوربیتال ر رسانش برعکس میدر نوا
ناشی  Brهاي اتمی و به صورت ناچیز از اوربیتال Snاتم 
 شود. می

) µτضرب (کمیت آخري که باید براي محاسبه حاصل
) است. براي محاسبه 1Eمحاسبه شود، پتانسیل تغییر شکل (

وار هاي نوار ظرفیت و نجایی لبههاین کمیت نیاز است جاب
رسانش بعد از اعمال کرنش به ساختار مشخص شود. در این 

) محاسبه 21صورت پتانسیل تغییر شکل با استفاده از رابطه (
 شود.می

 

)21 (                                                      UE
δ
∆

=1 

 
هاي نوار رسانش و تغییر انرژي در لبه ∆Uدر رابطه بالا 
 ظرفیت است. 

 
 

 گاف انرژي و جرم مؤثر حاملان بار براي ساختار .2ل جدو
 gE *

hm *
em 

 01/0 006/0 63/0 کار حاضر

 - 082/0 38/0 ]11[کار دیگران 

 

 
 

 Brهاي اتمی )، اوربیتالالفهاي تصویر شده اتمی (چگالی حالت .5شکل 
 ). ج( Snهاي اتمی )، اوربیتالب(

 
براي  )µτ(ضرب پتانسیل تغییر شکل محاسبه شده و حاصل .3جدول 
 3CsSnBrساختار 

 
VBM

1E 

)eV( 

CBM
1E  

)eV( 

h )τµ( 

)/s2cm( 

e)τµ( 

)/s2cm( 

 2/3×10-3 4/4×10-3 44/15 29/8 کار حاضر
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ذکر شد در توسعه آشکارسازهاي پرتویی  اي که قبلاًبه گونه
در واقع  .شودضرب یک کمیت کلیدي محسوب میاین حاصل

در  CCE(1این کمیت براي محاسبه بازده جمع شدن بار (
) محاسبه 22الکترود آشکارسازها که با استفاده از رابطه (

 شود.شود، استفاده میمی
 

( )[ exp( )])e

e

L xQCCE
Q L

λ
λ
−

= = − − 



1  

)22         ([ ( )]h

h

x       exp
L
λ

λ
+ − −1  

 

به ترتیب ضخامت آشکارساز و مکان  xو  L) 22در رابطه (
e چنینهم باشند وکنش پرتو فرودي میبرهم e eEλ µ τ= و

h h hEλ µ τ= براي الکترون و  2به ترتیب میانگین طول رانش
توان مشاهده کرد اي که میگونهبه دهند.حفره را نمایش می

CCE نه تنها بهeλ  وhλ کنش وابسته است بلکه به مکان برهم
 پرتو فرودي نیز وابسته است.

) منجر به کوچک µτضرب (در اصل کوچک بودن حاصل
شود. می Lλو بنابراین کوچک شدن نسبت  λبودن کمیت

کوچک بودن این نسبت خود باعث محدود شدن ضخامت و 
 ]. 12[ شودهاي مجاز براي آشکارساز میگسترده انرژي

  3CsSnBr، براي ساختار 3براساس نتایج جدول 
مرتبه ) براي الکترون و حفره تقریباً یکسان و از τµضرب (حاصل

است که مقداري نسبتاً بزرگ است. این مقدار در مقایسه  3-10
ضرب که این حاصل CZTو  CdTeبا آشکارسازهاي تجاري 

 و براي حفره از مرتبه  10-3-10-2براي الکترون از مرتبه  
]. 13[ به صورت تجربی گزارش شده، مناسب است 4-10-5-10

) براي الکترون و حفره µτضرب (بنابر نتایج گزارش شده حاصل
براي این ساختارهاي تجاري یکسان نیست اما بنابر نتایج به 

این  3CsSnBrدست آمده در این مطالعه براي ساختار 
که منجر به ضرب براي الکترون و حفره یکسان است حال
اده از هر دو حامل بار در تشکیل سیگنال نهایی آشکارساز استف

، 3CsSnBrتوان گفت که ساختار خواهد شد. بنابراین می
پتانسیل استفاده در آشکارسازهاي پرتو ایکس و گاما را دارد. 
تنها مشکل این ساختار براي چنین کاربردي، اکسید شدن این 

توان از می ساختار در معرض رطوبت است. براي حل این مشکل
یک لایه محافظ استفاده یا ترکیبات دیگري در هنگام سنتز 
                                                           
1. Charge Collection Efficiency  
2. Mean Drift Length 

3CsSnBr و همکارانش در  3. به عنوان مثال گوپتااضافه کرد
مشکل اکسید  2SnFنشان دادند که اضافه شدن  2016سال 

 ]. 14[ کندشدن این ساختار را تا حد خوبی برطرف می
 

 گیري نتیجه. 4
هاي فاقد نسبت به سایر پروسکایت 3CsSnBrنانو کریستال 

سرب به دلیل سنتز راحت و ارزان، عملکرد طولانی مدت و 
دهد یک گزینه پایداري بهتري که خوبی که از خود نشان می

است. در  شدهمناسب براي استفاده در آشکارسازهاي نوري جفت
) خواص DFTچگالی (این پژوهش با استفاده نظریه تابعی 

الاستیکی و الکترونی این پروسکایت محاسبه شده است. در 
نهایت با استفاده از نتایج به دست آمده و با استفاده از تئوري 

) که یک کمیت مهم در بررسی µτپتانسیل تغییر شکل کمیت (
هادي است، محاسبه ترابرد حاملان بار در آشکارسازهاي نیمه

ی این کمیت براي هر دو الکترون و شده است. در این بررس
تخمین زده شده است. که این میزان از  10-3حفره از مرتبه 

توان به کوچک بودن جرم مؤثر حاملان بار نسبت ترابرد را می
 . داد
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