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مقدمه
ه ترکيبات، مانند ترکيب زيرکونيوم نيتريد به عنوان عضوی از گروه ترکيبات نيتريدی فلزات واسطه علاوه بر خواص عمومی اين گرو

ا محيط ميزان سختی بالا، مقاوم بودن در برابر خراش و فرسودگی، دارای ويژگی های منحصر به فردی چون طول عمربالا، سازگاری ب
ابزار ترموالکتريکی و اين ترکيب در صنايعی مانند صنعت دندانپزشکی، ساخت اشياء زينتی، صنايع. زيست و خود تميزشوندگی می باشد

انيوم در اين مقاله علاوه بر زيرکونيوم نيتريد خالص آلياژ آن با تيت. ]6-1[ساخت بدنه ی انواع کالاهای خانگی و وسايل نقيله کاربرد دارد
ظريه ی تابعی که به نسبت دارای جرم مولی کمتر و سبك تر می باشد را در نظر گرفته ايم و ويژگی های اپتيکی آن ها را با استفاده از ن

می باشد که بجای زيرکونيوم وارد 5/0و 25/0مقاديری که برای تيتانيوم در نظر گرفته ايم به ترتيب . چگالی مورد بررسی قرار داده ايم
ط به در ادامه به شرح روش محاسبات خواهيم پرداخت و پس از آن نتايج مربو. ساختار تك لايه ی زيرکونيوم نيتريد شده است

رودی نمودارهای قسمت حقيقی و موهومی تابع دی الکتريك، ضريب جذب و طيف بازتاب را در دو بعد و برحسب انرژی فوتون و
بررسی خواهيم نمود

روش
(اسپرسوکوانتوممحاسباتیبسته ی)بارپايستهپتانسيلشبهويافتهتعميمشيبتقريبوچگالیتابعینظريه یازاستفادهبااينجادر

حالتدر)تيتانيومباآنآلياژونيتريدزيرکونيوملايه ی تکهساختار(1شکل)2×2×1سلولابربرایراخودسازگارميدانمحاسبات
نواروشبکه ینقاطبندیمشگرفتننظردرباسازیبهينهمحسبات].7[رسانده ايمانجامبه(طعامنمكمرکزسطحیمکعبیحجمی

.رفتگصورت(لايه هابينبرهمکنشگرفتنناديدهجهت)لايه دوبينآنگستروم14خلاءميزانوريدبرگ38قطعانرژی،6×6×1
انرژیبرحسببازتابطيفوجذبضريبالکتريك،دیتابعموهومیوحقيقیقسمت  هاینمودارهایبررسیبهبعدبخشدر
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تیتانیومباآن0.5و0.25ساختارتکلایهیزیرکونیومنیتریدوآلیاژهای: 1شکل

قسمتحقیقیتابعدیالکتریکترکیب: 2شکل
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دیالکتریکترکیبموهومیتابعقسمت: 3شکل
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لیاژآنزیرکونیومنیتریدوآضریبجذبترکیب: 4شکل
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آلیاژآنزیرکونیومنیتریدوطیفبازتابترکیب: 5شکل
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