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 با 3PbTiOهاي کشسانی و تغییرات آنها با فشار در ترکیب مکعبی ثابت

 در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی IRelastاز بستۀ محاسباتی  استفاده

 
  

  ،1، هادي قراگوزلو1، جواد نعمت اللهی1ریحانه ابراهیمی جابري
  2و مرتضی جمال 1باديسعید جلالی اسدآ

  . گروه فیزیک، دانشگاه اصفهان، اصفهان1
 جوان و نخبگان، اسلامشهر دانشگاه آزاد اسلامی، واحد اسلامشهر، باشگاه پژوهشگران. 2

  
  

 sjalali@sci.ui.ac.ir: یکیپست الکترون

 
  

  )06/04/1397 :ییافت نسخۀ نهای؛ در 13/11/1396 :افت مقالهی(در
  دهیچک

انـد. محاسـبات   تابعی چگالی مورد بررسی قرار گرفتـه  ۀبا استفاده از نظری  PbTiO 3در این مقاله خواص ساختاري و الکترونی بلور مکعبی ترکیب 
اند. نتـایج بـه   مدار انجام شده -نسبیتی اسپین کنشو با در نظر گرفتن برهم TB-mBJها با استفاده از تابعی مربوط به ساختار نواري و چگالی حالت

اسـت. بـا بـه کـارگیري      eV 18/2دهند که گاف نواري محاسبه شده برابر مدار نشان می -کنش نسبیتی اسپینو برهم mBJ-TBدست آمده از تابعی 
بـا قابلیـت    IRelastاسباتی جدیـد  مح ۀو با استفاده از بست WC-GGAو  PBE-GGA ،PBEsol-GGA، LDA ،BPW91 ،Engel-Voskoهاي تقریب
هـاي کشسـانی ایـن بلـور     اضافه شده است، به محاسبه مقـادیر ثابـت   WIEN2kهاي کشسانی ساختارهاي بلوري که به تازگی به کد ثابت ۀمحاسب

ایـم. همچنـین،   ه کـرده پرداخته و با کمک آنها، سایر پارامترهاي مرتبط همچون ثابت برشی، مدول حجمی، مدول یانگ و نسبت پواسون را محاسـب 
دهد که بلور مـورد نظـر شـکننده نیسـت و     پذیري محاسبه شده نشان میایم. ضریب شکلپذیري را نیز براي این ترکیب محاسبه کردهضریب شکل

در بـازة در نظـر    با افزایش فشار  44Cو  11C، 12 C دهد که هر سه ثابت کشسانیهاي کشسانی نشان میپذیر است. بررسی اثر فشار روي ثابتشکل
انـد. نتـایج   هاي کشسانی براي این بلـور محاسـبه شـده   هاي صوت طولی و عرضی با استفاده از ثابتیابند. همچنین، سرعتگرفته شده افزایش می

  یابند.هاي کشسانی با افزایش فشار افزایش میهاي صوت نیز همانند ثابتدهند که سرعتنشان می
  
  

  هاي صوتهاي کشسانی، سرعتها، ثابتبعی چگالی، ساختار نواري، چگالی حالتنظریۀ تا :يدیکل يهاهواژ
  

  . مقدمه1
است که در  3ABXبه صورت  1فرمول شیمیایی مواد پروسکایت

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Perovskite 

  هاي فلزات خاکی کمیـاب، فلـزات قلیـایی   نمایندة کاتیون Aآن 
  نماینـده  Bو ...) و فلـزات قلیـایی خـاکی،     (کلسیم، استرانسـیم 

  Xو ...) و  فلـزات عناصـر واسـطه (آهـن، تیتـانیوم     هاي کاتیون
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  هاي غیرفلزي مانند اکسیژن، کربن و نیتـروژن (در نمایندة آنیون
  . ]1[اکثر موارد اکسیژن) هستند 

  هـاي اکسـیدي  ها، پروسـکایت مهم از پروسکایت ۀیک دست
  اکسـیژن بـه عنـوان آنیـون در بلـور قـرار       در این مـواد،  .هستند

  ت به دلیـل دارا بـودن خـواص الکتریکـی و    گیرد. این ترکیبامی
  اي در ســاختفــري الکتریکــی متفــاوت، کاربردهــاي گســترده

  .]2[اند وسایل الکترونیکی پیدا کرده
  یکی از ترکیبات مورد توجه پژوهشگران اسـت  3PbTiOترکیب 

  .]3[تواند در فاز فروالکتریک متبلور شـود  می که تحت فشار محدود
  پاراالکتریـک  - براي گذار فاز فروالکتریـک  در این ترکیب دماي لازم

K 763 داراي ساختار مکعبی از این دما، بلور است. در دماهاي بالاتر  
  . به منظور بررسـی خـواص الکترونـی   ]4[شود و فاز پاراالکتریک می
  ، مطالعات فراوانی در تجربه و همچنین،3PbTiOبلور مکعبی ترکیب 

  . در کار حاضر،]7- 5[اند شده با کمک محاسبات ابتدا به ساکن انجام
  بـا اسـتفاده از کـد    3PbTiOبه بررسی خواص الکترونی بلور مکعبی 

 ایم. پرداخته ]WIEN2k  ]8محاسباتی

  پـذیر خاصیت تغییر شـکل بازگشـت   1کشسانی یا الاسیتیسه
  آن ماده است. رفتار یک ماده در برابر نیروهاي خارجی وارد بـر 

  ی دارد. هنگـامی کـه جسـمی   به خواص مکانیکی آن ماده بستگ
  گیـرد، تغییـر شـکل   ) قرار می2تحت تأثیر نیروي خارجی (تنش

  شود. در یـک محـیط داراي خاصـیت   ) در آن ایجاد می3(کرنش
  جـایی از وضـعیت  کشسان، هـر جـزء از محـیط پـس از جابـه     

  خـود بـاز   ۀتعادلش، بر اثر نیروهاي بازگرداننده به وضعیت اولی
  ، ثابتکشسانهاي مهم در محاسبات . یکی از کمیت]9[شود می

  هـاي کشسـانی نقـش مهمـی را در تعیـین     کشسانی است. ثابت
  و در حقیقـت توابـع پاسـخی    ]10[خواص مکانیکی مواد دارند 

  . با اسـتفاده از ایـن ضـرایب،   ]9[براي نیروهاي خارجی هستند 
  هاي مختلفـی از مـاده همچـون سـختی، مـدول     توان ویژگیمی

  بت پواســون، ســرعت صــوت دریانــگ، مــدول حجمــی، نســ
  هـاي هاي مختلـف، آنتروپـی و بسـیاري دیگـر از کمیـت     جهت

  .]11[ترمودینامیکی را مورد مطالعه قرار داد 
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Elasticity 

.2  Stress 

.3  Strain 

در این مقاله به منظور بررسی خواص ساختاري بلور مکعبی 
3PbTiOهاي کشسانی ایـن بلـور را محاسـبه کـرده و در     ، ثابت

هاي کشسـانی و  ثابت انتهاي کار نیز اثر فشارهاي مختلف روي
ها، مـورد  هاي صوت محاسبه شده با استفاده از این ثابتسرعت

 اند. بررسی قرار گرفته

  
هاي کشسانی بلـور مکعبـی بـا بـه     ثابت ۀ. محاسب2

  IRelastکارگیري کد محاسباتی 
الـف)  (تـوان بـا اسـتفاده از دو روش    هاي کشسانی را مـی ثابت

حاسـبه نمـود. در روش   م 5تـنش  ۀب) نظری(و  4رهیافت انرژي
، از ]12[و دیگران پیشـنهاد شـده اسـت     6استدلر اول که توسط

 و 7نیلسـون  انرژي کل حالـت پایـه و در روش دوم کـه توسـط    
، از رابطـۀ میـان تانسـور تـنش     ]13[پیشنهاد شده است  8مارتین
( )ij  و تانسور کرنش ( )ij هاي کشسانی ثابت ۀبراي محاسب

هاي کشسـانی  شود. در کار حاضر براي محاسبه ثابتاستفاده می
 ]IRelast ]14از کـد محاسـباتی    3PbTiOبلور مکعبـی ترکیـب   

ــرده ــن بســتاســتفاده ک ــم. ای ــد  ۀای ــه ک   محاســباتی تعمــیم یافت
cubic-elastic  و اخیراً به کد ] 15[استWIEN2k   اضافه شـده

ر ایران است. با اسـتفاده از ایـن   مخفف کشو IRاست که در آن 
هاي مختلف را هاي کشسانی تقارنتوان ثابتمحاسباتی می ۀبست

امـواج تخـت    در چارچوب محاسبات اصـول اولیـه و بـا روش   
ــه  ــود یافت ــیل کا   بهب ــا پتانس ــی ب ــل خط   (FP-(L)APW+lo)م

هـاي  مهم در محاسبات مربوط به ثابت ۀمحاسبه نمود. نکت] 16[
تجربـه، ایجـاد کـرنش     بـر یجاد نتایج منطبق کشسانی به منظور ا

هـاي  ثابـت  ۀباشـد. مقایس ـ مورد بررسـی مـی   ۀمناسب در سامان
 IRelastمحاسـباتی   ۀکشسانی محاسبه شده بـا اسـتفاده از بسـت   

هاي متفاوت با نتایج تجربی گواه استفاده ها و تقارنبراي ترکیب
 در]. 14[محاسـباتی اسـت    ۀهاي مناسب در ایـن بسـت  از کرنش

هاي کشسـانی در  ثابت ۀاین بخش به معرفی روش محاسب ۀادام

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.4  Energy approach 

.5  Stress theorem 

.5  Stedler 

.6  Nielsen 

.7  Martin 
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پردازیم. جزییات بیشتر در مورد ایـن  می IRelastکد محاسباتی 
  اند.آورده شده] 14[محاسباتی در مرجع  ۀبست

هاي کوچک با استفاده از بسط تیلور تحت تنش ۀانرژي سامان
  :  ]15[شود و در چارچوب قانون هوك به شکل زیر نوشته می

)1(  
,

( , )   ,k i i ij i ji i j
E V E V C    

 
    
  6 6

0 0 1 1

1

2
  

ــ ــالا  ۀدر رابطـ )بـ ) ، kE E 0  و V V0   ــرف ــب معـ ــه ترتیـ بـ
, , ,  1 2 ، انرژي کل و حجم سامانۀ تحت تنش (سامانۀ مرجع) 6

هستند. اگر در اثر اعمال تنش بر سامانه، حجم آن تغییر نکنـد (تـنش   
)، بـا فـرض ایـن کـه     1( ۀخطی رابط ۀثابت) آنگاه مشتق جمل حجم

هـاي  شـود و ثابـت  سامانه مرجع در حال تعادل باشـد، حـذف مـی   
ها) با استفاده از مشـتق دوم ایـن   کشسانی (یا ترکیب خطی این ثابت

  :]15[ شوندرابطه در کرنش صفر به صورت زیر محاسبه می

)2(  C ,ij
i j

E

V  

 
 
   

2

0

1  

هاي کشسانی با استفاده از روش بـالا کـه تقریـب    ابتمحاسبه ث
مـورد اسـتفاده    IRelastمحاسباتی  ۀشود در بستانرژي نامیده می
  .]14[ قرار گرفته است

ساختار مرجع را به شکل ماتریس  ةبراو ۀبردارهاي شبک اگر
R   سـامانه اعوجـاج یافتـه     ۀنمایش دهیم، آنگاه بردارهـاي شـبک

( )R 15[ توان به روش زیر محاسبه نمودرا می[:  
)3(  ,  R R D  

D معرف مـاتریس تغییـر شـکل اسـت و عبـارت      3( ۀدر رابط (
  :]15[ است از

)4(  ,
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به ترتیب معرف ماتریس یکه و تانسور متقارن  و  Iکه در آن 
هستند. مرسوم است که به منظـور راحتـی در نوشـتن از    کرنش 
ایـن نمادگـذاري    دردر معادلات استفاده شـود.   1وویت نمایش

   , , , , ,  ( )xx yy zz zy yz xz zx xy yx     1 2 3 4 5 6

شوند. بنابراین، ماتریس تغییر شکل بـه صـورت زیـر    تبدیل می
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Voigt 

  :]15[ شودبازنویسی می
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مستقل در مـاتریس ضـرایب    ۀمؤلف در یک بلور مکعبی فقط سه
 ةکشسانی براي توصیف رفتار مکـانیکی بلـور مکعبـی در حـوز    

 ـ ]17[کشسان کاربرد دارند  ه . در چنین بلوري ماتریس مربـوط ب
  شود:هاي کشسانی به شکل کلی زیر نوشته میثابت
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هـاي کشسـانی   ثابـت  ۀبراي محاسب IRelastمحاسباتی  ۀدر بست
11C، 12 C  44وC   هـاي تغییـر شـکل زیـر     به ترتیب از مـاتریس

ــت   ــده اس ــتفاده ش ــه ،اس ــا ک ــاتریس در آنه ــاي م  3Dو  1Dه
  :]14[د هاي حجم ثابت هستنماتریس
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)، انـرژي کـل سـامانه تحـت چنـین      1با در نظر گرفتن رابطـۀ ( 
  :]15[هایی عبارت است از تنش
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)12(        , ,E V E V C O    2 4
0 0 442  

بنابراین، با استفاده از مشـتق دوم انـرژي کـل در کـرنش صـفر،      
تـوان بـه   هاي کشسانی سامانه مکعبی در حال تعادل را میثابت

  :]15[شکل زیر محاسبه نمود 
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بـا اسـتفاده از مشـتق دوم     IRelastزم به ذکر است که در کـد  لا
بـر حسـب    APW+lo-FP(L)انرژي کل به دست آمده از روش 

  . ]14[اند کرنش، ضرایب کشسانی محاسبه شده
هاي کشسانی می توان براي تعیین و بحث پیرامـون  از ثابت  

هاي پایداري مواد استفاده کرد. طبق پایداري ساختار بورن، ثابت
  :]20 -18[کنند کشسانی از روابط زیر پیروي می

)16(  , C C11 122 0  
)17(  , C C11 12 0  
)18(  .C44 0  

  ) همواره خواهیم داشت:17(و  )16با مقایسه روابط (
)19(  .C11 0  

نیم پارامترهـایی کـه   تـوا هـاي کشسـانی مـی   با استفاده از ثابـت 
آوریـم. دو   خواص یک جامد هستند را به دست ةتوصیف کنند

هاي کشسانی، مدول پارامتر مهم قابل محاسبه با استفاده از ثابت
) هستند کـه بـا روابـط زیـر     HG) و مدول برشی (HB( 1حجمی

  : ]21[شوند نشان داده می
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  و همواره داریم:
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ــویس  ــل زیرنـ ــط قبـ ــاي در روابـ  ) وV )Voigt ،(R )Reussهـ

H )Hill مربــوط بــه تقریــب (Voigt-Reuss-Hill مــدول .هســتند  
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Bulk modulus 

  هـاي هـا بـر اسـاس ثابـت    کمیـت حجمی و برشی مربوط به ایـن  
 :]21[شوند کشسانی بلور مکعبی به صورت روابط زیر نوشته می
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هاي کشسانی دهند که مدول حجمی به ثابتروابط بالا نشان می
11C 12 و C      وابسته است. در حقیقـت ایـن مـدول اطلاعـاتی در

مـت آنهـا در برابـر    مورد قدرت پیوند بین ذرات در ماده و مقاو
دهد. مدول برشی نیـز مقاومـت مـاده در    تغییر شکل را به ما می

  کند.برابر تغییر شکل پلاستیکی را مشخص می
هـاي  ) کـه کمیـت  ν( 3) و نسـبت پواسـون  E( 2مدول یانگ

وابسته به مدول حجمی و مدول برشی هستند به صـورت زیـر   
   :]21[شوند بیان می
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  مدول یانگ در حقیقـت نسـبت بـین تـنش و کـرنش را نشـان      
  1/0 ةدهد. اگر در یک بلور مقدار نسبت پواسون در محـدود می
  آن ةهاي سـازند ) باشد، آنگاه پیوند بین اتم5/0تا  25/0( 25/0تا 

  . ]21[شود بلور، کوالانسی (یونی) ارزیابی می
  ماده یک کمیت مهـم فیزیکـی در سـاخت مـواد     4پذیريشکل

  پـذیر نیسـتند.  است. معمولاً موادي که ترد و شکننده هستند، شکل
  ةو یا بیشتر از آن باشـد، آنگـاه مـاد    75/1حدود  HG/HBاگر نسبت 

  منفی 12C-11C= PC پذیر است. همچنین، اگر مقدارمورد نظر شکل
  .]22[ مورد نظر ترد و شکننده خواهد بود ةباشد، ماد

  
  . روش انجام محاسبات2

  رسانا گـزارش در تجربه نوعی نیم 3PbTiOاز آنجایی که ترکیب 
  همبستگی انرژي کـل، در  -بخش تبادلی ۀشده است، در محاسب

  

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.2  Young’s modulus 

.3  Poisson’s ratio 

.4  Ductility 



  ۱، شمارة ۱۹ جلد  ...هاي کشسانی و تغییرات آنها با فشار در ترکیب مکعبیثابت  ۴۱

  

  

 
  .3PbTiO. (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) بلور مکعبی ترکیب 1شکل 

  
  هـا از تـابعی  محاسبات مربوط به ساختار نواري و چگالی حالت

TB-mBJ ]23 [      هـا و کـه بـراي محاسـبات گـاف انـرژي عـایق  
  واحـد بلـور   ۀایم. یاخت ـتر است، استفاده کردهرساناها مناسبنیم

  .نشــان داده شــده اســت 1در شــکل  3PbTiO مکعبــی ترکیــب
  همچنین، در محاسـبات مربـوط بـه سـاختار نـواري و چگـالی      

  ایـم. مدار را نیز لحاظ نمـوده  -کنش نسبیتی اسپینها برهمحالت
  کـه  3PbTiOشبکۀ بهینۀ سامانۀ مکعبی بلور  ثابتدر این کار از 

  آنگسـتروم اسـت، اسـتفاده    a=969/3مقدار عددي آن برابـر بـا   
  ایم. همچنین، توابع موج را در نواحی بـین جایگـاهی بـر   نموده

  بسـط  MTR/7=maxkحسب امواج تخـت تـا بـردار مـوج تخـت      
  معـرف  maxkتـین و  شـعاع کـرة مـافین     maxkایم کـه در آن  داده

  ترین بردار موج در بسط تابع موج است. شعاع کرة مافینبزرگ
  را بـه ترتیـب برابـر    3PbTiO هـاي موجـود در ترکیـب   تین اتم

5/2(Pb)=MT R ،95/1(Ti)=MT R  76/1و(O)=MT R بوهر و تعداد  
 ایم. انتخاب کرده 1000در فضاي وارون را برابر  kنقاط 

  ی یک جامد از اهمیـت زیـادي  از آنجایی که خواص کشسان
  و با پتانسیل بین اتمی، خواص مکـانیکی  ]27-24[برخوردارند 

  کـارگیري  بـا بـه   مواد و طیف فونونی آنهـا در ارتبـاط هسـتند،   
  ،]PBE-GGA  ]28[ ،PBEsol-GGA ]29هـاي متفـاوت  تقریب
LDA ]30[، BPW91 ]23  31و[ ،Engel-Vosko ]33[ ،WC-

GGA ]34[ محاسباتی ۀو با استفاده از بست  IRelast ۀبه محاسـب  
  هاي کشسانی این بلور پرداخته و با کمک آنها، سایرابتمقادیر ث
  هاي مرتبط همچون ثابت برشی، مـدول حجمـی، مـدول   کمیت

  ایم.پذیري را محاسبه کردهیانگ، نسبت پواسون و ضریب شکل

  هاي کشسانی به دست آمـده، اثـر  کارگیري ثابتدر انتها نیز با به
  هاي صوتهاي کشسانی و سرعتفشارهاي مختلف روي ثابت

  اند.مورد بررسی قرار گرفته
  راســتاهاي ممکــن و ۀروابــط بــین ســرعت صــوت در همــ

  : ]35[هاي کشسانی در بلور مکعبی به صورت زیر هستند ثابت
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  هايشاخصو  3kg/mحسب  چگالی جرمی بر در روابط فوق 
L  و T.به ترتیب نمادهاي مدهاي طولی و عرضی هستند  
  

  نتایج و بحث. 3
  نمـودار چگـالی  ، 3PbTiOدر بررسـی خـواص الکترونـی بلـور     

  نتـایج ایـم.  ) مـورد بررسـی قـرار داده   2هاي آن را (شکل حالت
ــی  ــان م ــد نش ــب   دهن ــی ترکی ــور مکعب ــه بل ــک 3PbTiOک   ی

  رساناست. همچنین، ساختار نواري ایـن بلـور بـا اسـتفاده از    نیم
  -کنش نسـبیتی اسـپین  و با در نظر گرفتن برهم TB-mBJروش 
  نشان داده شده اسـت. گـاف نـواري    3محاسبه و در شکل مدار 

  ۀالکتـرون ولـت محاسـبه شـده اسـت. نتیج ـ      18/2متناظر با آن 
  است ]eV] 4- 5/3 ةشده براي این کمیت در بازتجربی گزارش 

  تـوان کار حاضـر بـا نتـایج تجربـی را مـی      ۀ. اختلاف نتیج]36[
  هاي به کـار گرفتـه شـده در کـار    مرتبط با مناسب نبودن تقریب

  اتـم تیتـانیوم   dهـاي جایگزیـده اوربیتـال    حاضر براي الکتـرون 
هـت  هـاي مناسـب ج  رود با اسـتفاده از روش دانست. انتظار می
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  کـارگیري تـابعی  بـا بـه   3PbTiOهاي الکترونی بر حسب انرژي بلور مکعبـی ترکیـب   (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نمودار چگالی حالت .2 شکل

TB-mBJ مدار. -کنش اسپینو با در نظر گرفتن برهم  
  

  
  مدار.  -کنش اسپینبا در نظر گرفتن برهم و mBJ-TBبا به کار گیري تابعی  3PbTiO(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) ساختار نواري بلور  .3شکل 

  
 و ... ]LDA+U ]37هاي همبستۀ قـوي همچـون   بررسی سامانه

  این اختلاف کاهش یابد.
بـا   3PbTiOهاي کشسانی بلور ثابت ۀکار به محاسب ۀدر ادام

، PBE-GGA ،PBEsol-GGA، LDAهـاي  کـارگیري تقریـب  به
BPW91 ،Engel-Vosko وWC-GGA   کمک کد محاسـباتی  با
IRelast  هاي کشسانی در ثابت ةمقادیر محاسبه شد ایم.پرداخته
و مقادیر محاسبه شده آنها توسط دیگران در جـدول   کار حاضر

شـود،  اند. همان طور که طبق این جدول مشاهده میذکر شده 1
نتایج به دست آمده در کار حاضر نسـبت بـه نتـایج دیگـران در     

در ادامه بـه   .اندیشتري با مقادیر تجربی داشتهاکثر موارد توافق ب
  صورت خلاصه به بیان علت این امر خواهیم پرداخت.

و  11C هاي کشسانیمقادیر عددي ثابت 1با توجه به جدول 
12C    محاسـبه شــده در کــار حاضـر در هــر دو تقریــبLDA  و

PBE-GGA        نسبت بـه مقـادیر محاسـبه شـده ایـن ضـرایب در
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  .3PbTiOکشسانی بلور هاي ثابت. 1جدول 

(GPa) 11C (GPa) 12C  (GPa) 44C   روش  
 (Code) 

  تابعی
XC    

332/268  844/136  166/96  APW+lo (WIEN2k)  PBE-GGA 
784/264  501/130  364/95  APW+lo (WIEN2k) WC-GGA 

332/263  745/136  166/96  APW+lo (WIEN2k) Engel-Vosko 

451/261  956/129  045/95  APW+lo (WIEN2k) PBEsol-GGA 

493/257  750/125  606/94 APW+lo (WIEN2k) LDA 

055/271  967/135  470/96 APW+lo (WIEN2k) BPW91 

4/341  8/148  7/102  USPP LDA 

]38[  ]38[  ]38[    

2/320  2/141  4/187  NCPP (CASTP 2/1) LDA 

]39[  ]39[  ]39[    

7/321  3/113  9/83 NCPP (ABINIT) LDA 

]40[  ]40[  ]40[   

8/352  7/133  4/104  APW+lo (WIEN2k) LDA 

]41[  ]41[  ]41[    

0/282  3/117  1/97  APW+lo (WIEN2k) PBE-GGA 

]41[  ]41[  ]41[    

1/321  5/125  9/100  APW+lo (WIEN2k) PBEsol-GGA 

]41[  ]41[  ]41[    

380  145  103  VASP LDA 

]35[  ]35[  ]35[    

316  130  96  VASP PBE-GGA 

]35[  ]35[  ]35[    

  تجربی 0/100  0/101  0/229

]42[  ]42[  ]42[     

  
انـد. مقـادیر   ] همخوانی بهتري با نتایج تجربی داشـته 35مرجع [
کارگیري کـد  هاي کشسانی گزارش شده در این مرجع با بهثابت

پتانسیل در محاسبات خود اسـتفاده  که از شبه VASPمحاسباتی 
اند. این در حالی است که کـار حاضـر بـا    کند، به دست آمدهمی

که از پتانسیل کامل در انجام  WIEN2kاستفاده از کد محاسباتی 
کند، انجـام شـده اسـت. همـان طـور کـه       محاسبات استفاده می

پتانسیل به جاي پتانسـیل کامـل تقریبـی    دانیم استفاده از شبهمی
تظـار  بـریم. بنـابراین، ان  است که براي سادگی مسأله به کـار مـی  

تـري را نسـبت   رود که با استفاده از پتانسیل کامل نتایج دقیقمی
کنـیم بـه دسـت آوریـم.     استفاده مـی  پتانسیلشبهبه زمانی که از 

 ـ ثابت ۀتفاوت دیگر در محاسب حاضـر و   ۀهاي کشسـانی در مقال
] 35] روش استخراج این ضرایب اسـت. در مرجـع [  35مرجع [

هـاي  ثابـت  ۀدر محاسـب  میـان تـنش و کـرنش    ۀاز رهیافت رابط
هاي کشسـانی  کشسانی استفاده شده است. در این رهیافت ثابت

که بین تنش اعمال شده بر جسم و کرنش ایجاد  ضرایبی هستند
کنند. این در حالی است کـه مـا در   شده در آن ارتباط برقرار می
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که از رهیافت انرژي در  IRelastمحاسباتی  ۀمحاسبات خود بست
ایم. بدین کند را به کار بردهشسانی استفاده میضرایب ک ۀمحاسب

هـاي کشسـانی در کـار مـا     ترتیب علت وجود تفاوت در ثابـت 
توان ناشی از ایـن  ] را می35نسبت به کار انجام شده در مرجع [

 عوامل دانست. 

اختلاف بـین نتـایج کـار مـا و      1همچنین، با توجه به جدول 
گیري کد محاسباتی کاربه ] (علیرغم41نتایج ارایه شده در مرجع [

WIEN2k    ــت ــت آوردن ثاب ــه دس ــراي ب ــانی در  ب ــاي کشس ه
در این مرجـع)   PBEsol-GGAو  LDA ،PBE-GGAهاي تقریب

تـوان ناشـی از تفـاوت روش    مشهود است. این اختلاف را نیز می
] دانسـت. در  41ضرایب کشسانی در کار خود و مرجـع [  ۀمحاسب

ایـم از بسـته   ز اشـاره کـرده  کار حاضر همـان گونـه کـه قـبلاً نی ـ    
ایم. ضرایب کشسانی استفاده نموده ۀدر محاسب IRelastمحاسباتی 

بـراي   ELASTمحاسـباتی   ۀ] از بسـت 41در حالی که در مرجـع [ 
محاسبه این ضـرایب اسـتفاده شـده اسـت. بنـابراین، ایـن گونـه        

محاسباتی  ۀ، استفاده از بست3PbTiOشود که در ترکیب استنتاج می
IRelast 11ضرایب کشسانی به خصوص ضرایب  ۀبراي محاسبC 

سبب بهبود نتایج محاسبه شده در کـار حاضـر نسـبت بـه      12Cو 
  ] شده است.    41محاسبات انجام شده در مرجع [

به شکل مشابه اختلاف مشاهده شده بـین نتـایج کـار مـا و     
تـوان بـه   ] را نیـز مـی  40 و 38نتایج گزارش شـده در مراجـع [  

این ضرایب مرتبط کرد. همـان طـور کـه در     هاي محاسبهروش
هاي کشسانی ثابت ةذکر شده است مقادیر محاسبه شد 1جدول 

بـه دسـت    1پتانسـل فـوق نـرم   کارگیري شبه] با به38در مرجع [
] بـه ترتیـب از کـدهاي    40و  39اند. همچنین، در مراجـع [ آمده

ــباتی  ــه از   ABINITو  CASTPمحاس ــت ک ــده اس ــتفاده ش اس
کننـد. امـا   در محاسبات خود استفاده می 2بار پایسته پتانسیلشبه

همان طور که در موارد قبل نیز ذکر شد، در کـار حاضـر از کـد    
که از پتانسـیل کامـل در محاسـبات خـود      WIEN2kمحاسباتی 
ــرد، اســتفاده نمــودهبهــره مــی ــابراین، بــدین صــورت ب ایــم. بن
هــاي مشــاهده شــده بــه خصــوص در مــورد ضــرایب اخــتلاف
در کار ما و کارهاي انجام شـده در مراجـع    12Cو  11C کشسانی

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Ultrasoft pseudopotential 

.2  Norm-conserving pseudopotential 

  ] نیز قابل توجیه هستند.40و  38[
توان نتیجه گرفـت کـه   طبق مباحث فوق به صورت کلی می

 IRelastمحاسـباتی   ۀو بسـت  WIEN2kاستفاده از کد محاسباتی 
هاي کشسـانی بـه   سبب بهبود در نتایج به دست آمده براي ثابت

  شده است.  12Cو  11Cخصوص ضرایب کشسانی 
هاي کشسـانی  توان دریافت که ثابتمی 1با مشاهده جدول 

-PBEsolو  LDAمحاسبه شـده در کـار حاضـر در دو تقریـب     

GGA هاي به کار گرفته شـده، تطـابق   در مقایسه با سایر تقریب
 ۀانـد. همچنـین، هم ـ  بهتري با نتایج تجربی گزارش شده داشـته 

هـاي مختلـف   به شده در تقریبهاي کشسانی محاسمقادیر ثابت
C در این مقاله همواره در روابط  C 11 122 0 ،C C 11 12 و  0

C 44 کنند. بنابراین، از آنجایی که این ضرایب هـر  صدق می 0
شود کـه  ، نتیجه میاستسه شرط پایداري ساختار بورن را دارا 

  از نظر مکانیکی، پایدار است. 3PbTiOرکیب بلور مکعبی ت
مدول حجمی، مـدول برشـی، مـدول     ةمقادیر محاسبه شد

در جدول  3PbTiOیانگ و نسبت پواسون بلور مکعبی ترکیب 
هاي اند. از آنجایی که نتایج محاسبه شده براي ثابتذکر شده 2

انـد و  تطابق بهتـري داشـته   کشسانی در کار ما با نتایج تجربی
ن، با توجه به رابطۀ مستقیم ضرایب کشسانی بـا مـدول   همچنی

حجمی، مدول برشی، مدول یانـگ و نسـبت پواسـون روابـط     
رود که نتایج به دست آمده بـراي ایـن   ) انتظار می27) تا (20(

هاي به کار گرفتـه شـده در توافـق    ها نیز در اکثر تقریبکمیت
ین مـدول  بهتري با نتایج تجربی باشند. به طور مثال اختلاف ب

 ةحجمی گزارش شده در کار ما نسبت به مقادیر گـزارش شـد  
 ۀکـارگیري بسـت  تـوان مـرتبط بـا بـه    ] را مـی 41آن در مرجع [

در کار حاضر دانست. همچنـین، اخـتلاف    IRelastمحاسباتی 
] را 43بین مدول حجمی گزارش شده در این کـار و مرجـع [  

 م مـرتبط تـوانی (همان گونه کـه قـبلاً نیـز اشـاره کـردیم) مـی      

کارگیري  هاي کشسانی و نیز بهبا اختلاف روش محاسبه ثابت
ــت  ــل در بسـ ــیل کامـ ــباتی  ۀپتانسـ ــبت WIEN2kمحاسـ   نسـ

در مرجـع   CASTPبه کار گرفته شـده در کـد    پتانسیلشبهبه 
  ] دانست. 43[

ــدول  ــده در   2در ج ــبه ش ــون محاس ــبت پواس ــادیر نس  مق
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محاسبه شـده بـراي ترکیـب     PC) و HG/ HBپذیري ()، شکلν)، نسبت پواسون (Eول یانگ ()، مدHG)، مدول برشی (HBمدول حجمی ( .2جدول 
3PbTiO هاي مختلف.با استفاده از تقریب 

12C-11C= P C 

(GPa) 
HG/ HB  ν  E(GPa)  (GPa) HG  (GPa) HB  تابعی  

XC 
488/131 188/2  302/0  967/214  572/82  673/180  PBE-GGA 
283/134  115/2  296/0  731/214  856/82  262/175  WC-GGA 

488/126  202/2  303/0  826/211  298/81  007/179  Engel-Vosko 

495/131  119/2  296/0  559/212 996/81 788/173 PBEsol-GGA 

743/131  073/2  292/0  493/211 832/81 664/169 LDA 

088/135  164/2  300/0  407/217  630/83  996/180  BPW91 

-  -  -  - - 7/206  LDA 

          ]41[  

-  -  -  - - 3/184 PBEsol-GGA 

 تجربی 0/144        

-  -  -  - - ]42[   
  

  انـد. به دست آمـده  5/0تا  25/0هاي مختلف در محدودة تقریب
  بلـور  ةهـاي سـازند  گیریم که پیوند بـین اتـم  بنابراین، نتیجه می

  از نوع پیوندهاي یونی است.  3PbTiOمکعبی ترکیب 
هاي مختلف در تقریب PC و HG/HB ۀدر ادامه کار به محاسب

ذکـر   2ایم. مقـادیر عـددي متنـاظر بـا آنهـا در جـدول       پرداخته
در  HG/HBشود کـه نسـبت   اند. طبق این جدول مشاهده میشده

به دست آمده  75/1تر از هاي به کار برده شده بزرگهمه تقریب
هـا نیـز   به دست آمده در همه تقریـب  PCاست. همچنین، مقدار 

ایم که بلور مورد حاسبه شده است. بنابراین، نتیجه گرفتهمثبت م
  پذیر است.بلکه شکلنیست بررسی ترد و شکننده 

  در هـاي کشسـانی  در ادامه به بررسی تأثیر فشـار بـر ثابـت   
  قابـل  4ایم. همان طور که از شـکل  هاي مختلف پرداختهتقریب

  بـا  44Cو  11C، 12 Cمشاهده است، هـر سـه ضـریب کشسـانی     
  شـود کـه  یابند. همچنین، مشـاهده مـی  یش فشار افزایش میافزا

  (مـرتبط بـا ارتعاشـات طـولی در بلـور)،      11Cضریب کشسـانی  
  نسبت به دو ضریب دیگر میزان رشد بیشتري با افزایش فشار از

  (مرتبط 44Cخود نشان داده است. در حالی که ضریب کشسانی 
 ـ       دانیبا ارتعاشات عرضی در بلور) بـا افـزایش فشـار رشـد چن

  نداشته است. رفتار کلی این ضرایب نسبت بر حسـب فشـار در  

  است. لازم به ذکـر اسـت کـه مقـادیر     ]35[توافق با کار دیگران 
  هاي کشسانی گزارش شده در فشارهاي مختلف در مرجـع ثابت

  ایم تفـاوت ] نسبت به مقادیري که در این کار گزارش کرده35[
ــل ملاحظــه ــد و اي داشــتهقاب ــابراینان ــا در بن ــا از آوردن آنه   م

  ه شـده در ایم. تفـاوت مشـاهد  هاي خود صرف نظر نمودهشکل
  .استهاي کشسانی ثابت ۀهاي محاسباین دو کار ناشی از روش

  هاي کشسانی در فشار صفرهمان طور که گفته شد مقادیر ثابت
  ]35در کار حاضر نسبت بـه مقـادیر گـزارش شـده در مرجـع [     

  انـد. امـا از آنجـایی کـه در    توافق بهتري با نتایج تجربـی داشـته  
  اي بـراي جربـی گـزارش شـده   فشارهاي بالاتر از صفر مقـدار ت 

  ایـم، بـا  نیافتـه  3PbTiOهاي کشسانی بلور مکعبی ترکیـب  ثابت
  هـا در فشـار صـفر و   توجه به مقادیر گـزارش شـده ایـن ثابـت    

  همچنین، استفاده از پتانسیل کامـل در انجـام محاسـبات خـود،    
  انتظار داریم که مقادیر ضرایب کشسانی در فشـارهاي بـالاتر از  

  مقادیر گزارش شده این ضـرایب در مرجـع   صفر نیز (نسبت به
  تر باشند.]) به تجربه نزدیک35[

  هاي صوت با استفاده ازسرعت ۀدر انتهاي کار نیز با محاسب
  هاي کشسانی بـه دسـت آمـده، بـه رفتـار مشـابه افـزایش       ثابت
  هـاي صـوت  هاي کشسانی با افـزایش فشـار بـراي سـرعت    ثابت
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هـاي  ) بررسی اثر فشار بر ثابـت (رنگی در نسخۀ الکترونیکی. 4شکل 

  هاي متفاوت.الاستیک با به کار گیري تقریب

  
ــکل  ــر   . 5ش ــر فشــار ب (رنگــی در نســخۀ الکترونیکــی) بررســی اث
  هاي متفاوت.هاي صوت با به کار گیري تقریبسرعت

  
) تـا  28). این نتیجه با در نظر گـرفتن روابـط (  5ایم (شکل رسیده

هاي کشسانی و سـرعت در  بین ثابت) و وجود رابطۀ مستقیم 33(
راستاهاي مختلف قابل توجیه است. همان گونـه کـه بـا افـزایش     

رفت که در هاي کشسانی افزایش یافته بودند انتظار میفشار، ثابت
  اثر افزایش فشار، سرعت در راستاهاي مختلف نیز افزایش یابد.

هـاي بـه کـار گرفتـه     دهد که در همه تقریبنشان می 5شکل 
، شده     Lv رشد بیشتري با افزایش فشار از خود نشان داده  100

 11Cاست. دلیل این امر آن است که این سرعت با ثابت کشسـانی  
دهـد)  تري بـا افـزایش فشـار از خـود نشـان مـی      (که رشد سریع

ایم متناسب است. همچنین، با توجه این شکل به این نتیجه رسیده
که      Tv دهـد  تغییر کمی با افزایش فشار از خود نشان مـی  100

 44Cکه دلیل آن نیز متناسب بودن این سرعت بـا ثابـت کشسـانی    
(که با افزایش فشار تغییر چندانی ندارد) است. همچنین، با توجـه  
به این شکل همان طور که انتظار داریم، مقادیر محاسبه شده براي 

ادیر عددي محاسبه شده براي مدهاي تر از مقمدهاي طولی بزرگ
در  5اند. رفتار کلی مشاهده شـده در شـکل   عرضی به دست آمده
هاي اما از آنجایی که مقادیر ثابت است. ]35[توافق با کار دیگران 

کشسانی به دست آمده در کار حاضر نسبت بـه مقـادیر محاسـبه    
دنـد  تر بوبه نتایج تجربی نزدیک ]35[این ضرایب در مرجع  ةشد

 ۀ) (کـه بیـانگر رابط ـ  33) تـا ( 28و همچنین، با توجه به روابـط ( 
هاي کشسانی با سرعت در راستاهاي مختلف بودند) مستقیم ثابت

هاي گزارش شده در کار حاضر نیـز نسـبت   رود سرعتانتظار می
] در توافق بهتـري  35آنها در مرجع [ ةبه مقادیر مشابه گزارش شد

  با تجربه باشند.
  

 گیري. نتیجه4

و در نظـر گـرفتن    TB-mBJکارگیري تابعی  در کار حاضر با به
هـاي بلـور   بـه بررسـی چگـالی حالـت    مدار  -کنش اسپینبرهم
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ایـم. بـا کمـک ایـن نمـودار و      پرداختـه  3PbTiOمکعبی ترکیب 
ایم پی برده 3PbTiOرسانا بودن بلور نمودار ساختار نواري به نیم

 ایم.مودهگزارش ن eV 18/2و گاف نواري آن را 

ــت ــور  ثاب ــی بل ــاختار مکعب ــاي کشســانی س ــا 3PbTiOه   ب
، PBE-GGA ،PBEsol-GGA ،LDAهـاي  گیري تقریـب کار به

BPW91 ،Engel-Vosko  وGGA-WC  و بــــا کمــــک کــــد
  محاسبه شده که نسـبت بـه کارهـاي انجـام     IRelastمحاسباتی 

انـد.  شده توسط دیگران در توافق بهتري با نتـایج تجربـی بـوده   
  هـا مـدول حجمـی، مـدول برشـی،     با کمـک ایـن ثابـت   سپس، 

ایـم. مـدول   مدول یانگ و نسـبت پواسـون را بـه دسـت آورده    
حجمی محاسبه شده در این کار نیز در توافـق خـوبی بـا نتـایج     

پذیري بلور مورد نظر به ایـن  شکل ۀتجربی بوده است. با محاسب
ایـم کـه ایـن بلـور تـرد و شـکننده نیسـتند بلکـه         نتیجه رسـیده 

  پذیر است.کلش
هاي کشسانی نشان داده است کـه  بررسی تأثیر فشار بر ثابت

با افزایش فشار افزایش  44Cو  11C، 12Cهر سه ضریب کشسانی 
هاي صـوت در راسـتاهاي مختلـف بـا     سرعت ۀیابند. محاسبمی

هاي کشسانی به دست آمده و بررسی اثـر فشـار   استفاده از ثابت
هـاي بـه کـار    تقریـب  ۀه در هم ـبر روي آنها نشان داده است ک

])گرفته شده،  ])Lv رشد بیشتري با افـزایش فشـار از خـود     100
Tنشان داده و  ([ ]v تغییر کمی بـا افـزایش فشـار از خـود      100(
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