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 ( 1399/ 16/09 :يينها نسخة افتي در ؛ 21/01/1399  :مقاله افتي )در

 دهیچك
تاری در اين مقاله، با استفاده از نظرية اختلالي تابعي چگالي و نظرية تابعي چگالي در چارچوب محاسبات اصول اوليه خواص ترموديناميکي، ساخ

دست آوردن کمينة انررر ی کرر  ه شم جهت ب -شي دی اکسيد توريم مورد مطالعه قرار گرفته است. به منظور محاسبة معادلات کوهنو طيف ارتعا
افزار کوانتوم اسپرسو، که يك کد محاسباتي متن باز است، استفاده شده است. طيف ارتعاشي دی اکسيد توريم در امتداد مسرريرهای پررر بلور از نرم

اينشررتين کرره در کررد  -دست آمده حاکي از پايداری ديناميکي سامانة بلوری بود. از مدل شبه هماهنگ دبررایه سي شد که نتايج بتقارن مختلف برر
سازی سازی شده است، به منظور محاسبة خواص ترموديناميکي دی اکسيد توريم تحت دما و فشار بالا استفاده شده است. نتايج شبيهپياده  2گيبس  

يافت و با افزايش فشار در يك دمررای ثابررت افررزايش پيرردا ای دبای دی اکسيد توريم با افزايش دما در يك فشار ثابت کاهش ميدمنشان دادند که  
و پررارامتر  کرد. افزايش دمای دبای بيانگر افزايش سختي بلور و سرعت صوت متوسط بود. مشاهده شد کرره یررريب انبسررای گرمررايي حجمرريمي

که   نديافتيافتند، در حالي که با افزايش دما در يك فشار ثابت، افزايش ميك دمای ثابت به صورت نمايي کاهش ميبا افزايش فشار در ي   گرونيسن
 .بيانگر افزايش انتقال حرارت در شبکه بلوری بود
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 مقدمه .1
سال اخير،در  از    شرفتهيپ  یاهسته  ی راکتورها  های  استفاده  به 

ترک   ميتور رو  باتيو   ةدست  در  ميتور  اکسيددی اند.  آورده   یآن 

سرام  ف  شوديم  یبند  طبقه  يکيمواد  خواص  آن    ةژيو  يکيز يو 

دما بودن  بالا  بودن   بالا  1يي گرما  رسانشذوب،    یمانند  کم  و 

مورد توجه قرار داده    اريماده را بس  نيا  ،ييگرما   یانبسا  ب يیر

  مياوران  مقداربرابر    4تا    3  عت،يطب  در  ميتور  عنصر  مقداراست.  
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Thermal conductivity 

ترک   نيا  با  ؛[ 2  و  1] است  پا  يباتي وجود  در    ميتور  هيکه  دارند، 

ن  تجارت استقبال  هستهستنديمورد  صنعت    دياکسیداز    یا. 

دما  ن يا  و  برديم  فراوان  بهره  ميتور در    C°  15/3573  یماده 

م  ی قو   قي عا  كي  که  دشو يم  ذوب شمار    سبب   نيبد.  ديآيبه 

  ی هالهيم  در  يسوخت  هایدارد در قالب ساچمه  ت يقابل  ماده  نيا

هسته قلب    در  م،يرکونيز  ا يآل  با  شده  داده  پوشش  یاسوخت 

  موارد   در  نيا   بر  علاوه.  [ 6-3]  رود  کار  به  یاهسته  ی راکتورها

الکترودها  كيفوتوالکتر  یهاسلول  چون  یگريد گستن  تن  یو 



 1، شمارة 21جلد  ی و محمد مهدو ی صحاف  نیمحمد حس 100
 

 

مطلوب    ةکنند  ت يتثب   كي  توانديم  ،یمورد استفاده در جوشکار

راکتورها امروزه  د  یا هسته  یباشد.  سوخت  با   دياکس   یکه 

م  ومياوران عمده  کنند،يکار    از .  دارند  یانر   د يتول  رد  یانقش 

از   استفاده  ،در جهان  یافزون مصرف انر  روز  شيافزا  با  رو  نيا

 . [ 8 و  7]  است  گسترش به روآنها 

در  دموجررو  وميرر اوران برراتيترک  برريش از حررد ييپرترروزا

بررا   اد،يرر زرا در مرردت زمرران    هررانآ  ةريذخ  ،1یاهسته  یپسماندها

 مرردت  پژوهشررگران  برره همررين منظررور.  سررازديمشک  مواجه م

 وميرر اوران  دياکسرر   ی دیبرره جررا  یگررريد  ةنرر يگزهاست به دنبال  

 هررم عررت يطب در که  دنديرس  ميورراه به عنصر ت  نيهستند و در ا

 یهاموجررود در سرروخت   ژنيو اکس  دي. اکتنشوديم  افت ي  فراوان

در   دهيرر پد  نيرر کرره ا  کننررديم  جرراديا  یاشررکاف هسررته  ،یدياکس

 کرراهش  بررا  .[ 9] .  اسررت   کمتررر  ومياوران  به  نسبت   ميتور  باتيترک 

 یحرراو  کرره  ييدهاياکسرر   جهرران،  در  ومياوران  معادن  ةريذخ  عيسر

 نيترمناسررب  از يکي. اندگرفته قرار توجه  مورد  هستند،  دهاينياکت

 نسرر  در توانديم که 2یدياکس مخلوی یهاسوخت   نيترمنيا  و

 ترروريم دياکس ید شود، گرفته کار به  یاهسته  یراکتورها  چهارم

 سرروخت   یبرررا  مرراده  نيرر ا  از  که  برق  نيمأت  منابع  انيم  در.  است 

 نررام 3فشار تحت  يآب یراکتورها از توانيم کند،يم استفاده  خود

و  يخررواص حرارترر  کرره اسررت  ذکررر ابرر ق. [ 10-13]  برررد

مررورد   قيرر به صورت دق  ديبا  یدياکس  هایي سوخت کيناميترمود

 نيرر را بررر اسررا  ا  یاهسررته  یتا بتوان فناور  رنديقرار گ   يبررس

 .داد  گسترش  دهاياکس

سال هستهدر  مهندسان  اخير،  و های  نظری  تحقيقات  ای 

برای   اند.توريمي انجام دادهپاية  های  تجربي را بر روی سوخت 

ساختارهای کريستالي اکتنيدهای    [ 14] مثال ريچارد و همکاران  

( دمای  Th-Npسبك  در  تخت  امواج  روش  از  استفاده  با  را   )

کرده مطالعه  مطلق  همکاران  صفر  و  آتا  خواص    [15] اند. 

نيتريد الکتروني  و  به وسيلة مغناطيسي، ساختاری  را  اکتنيد  های 

لکتروني تمام پتانسي   روش موج تخت بهبود يافتة خطي تمام ا

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Nuclear wastes 

2. Mixed Oxide Fuels 

3. Pressurized Water Reactors 

نرم بستة  از  استفاده  توکبا  کرده  4افزاری وين  ليم و  مطالعه  اند. 

های  ساختار نواری، مدول حجمي، چگالي حالت   [ 16] همکاران  

کاربيد توريم را به وسيلة نظرية تابعي چگالي با در نظر گرفتن 

دوره مرزی  کردهشرايط  گزارش  و  ای  مکانيکي  خواص  اند. 

های توريمي با استفاده از رهيافت امواج تخت  ميكالاستيك سرا

مورد بررسي    [ 17] و روش تمام پتانسي  توسط شين و همکاران  

است.   گرفته   ديبا  توريم  دياکس  ید  يکينامي ترمود  خواصقرار 

سوخت   يابيارز عنوان  به  را  آن  بتوان  تا  راکتورها  ،شود    یدر 

در دستر    نهيزم ن يدر ا یشتري ب ةداد هرچه. برد کار   به یاهسته

هسته سوخت  ک   ،حاص   یاباشد  و  راندمان    یبالاتر  ت يفيبا 

 ن،يشت يان -ی دبامدل شبه هماهنگ  ازعریه خواهد شد. تا کنون 

  توريم  دياکس  ید  يک يناميترمود  یهايژگ يو  بينيپيش  یبرا

است.   گ   یانر   ت ي کم  د يبا  آغاز  دراستفاده نشده    ريغ   بسيآزاد 

بتوان   محاسبهرا    يتعادل تا  و  کرد    يکينام يترمود  یهايژگ يبه 

 کرد.   دايدست پ

و   ساکن  به  ابتدا  محاسبات  از  استفاده  با  تحقيق،  اين  در 

روش امواج تخت بر پاية نظرية تابعي چگالي و نظرية اختلالي  

پاشندگي   و  ساختاری  ترموديناميکي،  خواص  چگالي  تابعي 

گرفته  قرار  بررسي  و  مطالعه  مورد  توريم  اکسيد  دی  فونوني 

برهمکنش  است. توصيف  الکترونبرای  بين  و    -های  الکترون 

های فوق  الکترون در منطقة اول بريلوئن از شبه پتانسي   -مغزه

در  است.  استفاده شده  يافته  تعميم  تقريب شيب  تابعيت  با  نرم 

ابتدا، به منظور به دست آوردن پارامتر تعادلي شبکه، محاسبات  

ثابت  ازای  به  مختلفخودسازگار  شبکه  پارامتر    های  حول 

انر ی اطلاعات  که  است  شده  انجام  تجربي  از    -تعادلي  حجم 

معادلة  برازش  با  سپس  است.  شده  استخراج  محاسبات  اين 

بريچ سوم  درجه  مدول   -حالت  بهينه،  شبکة  ثابت  مورناگون 

حجمي و مشتق مرتبه اول مدول حجمي به دست آمدند. طيف  

فضای   در  خطي  پاسخ  رهيافت  چارچوب  در  نقای  فونوني 

ثابت کاهش فورية  انتقال  توسط  اتميناپذير  بين  نيروی   5های 

محاسبه و رسم شد. همچنين خواص ترموديناميکي توسط مدل 

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

4. Wien2k 

5. Interatomic force constants 



 1، شمارة 21  لدج   ه یاسبات اصول اولتوسط مح 2ThO ینظر  ۀ مطالع 101
 

 

دبای  هماهنگ  گيبس اينشتين    -شبه  کد  در  سازی  پياده  21  که 

 شده با در نظر گرفتن اثرات ناهمانگ شبکه مورد مطالعه گرفت.

های فيزيکي  ر و کميت روش کا  2به همين منظور ابتدا در بخش  

بخش   در  و  شد  خواهند  شام     3معرفي  محاسبات  جزييات 

قطری ماتريسروش  انتگرالسازی  و  ديناميکي  از  های  گيری 

نتايج حاص  از    4ناحية اول بريلوئن ارائه خواهد شد. در بخش  

بخش  شبيه در  نهايت  در  و  شد  خواهد  بحث  و  ارائه   5سازی 

 گيری بيان خواهد شد. نتيجه

 

 روش كار .2

 اینشتین  -. مدل شبه هماهنگ دبای1.2

انبسای  یريب  جمله  از  ناهمانگ  اثرات  هماهنگ،  مدل  در 

  شوند و ارتعاشات گرمايي و پارامتر گرونيسن در نظر گرفته نمي

برهمکنشي در    غير nN3های  اتمي به صورت يك گاز از فونون

مي گرفته  که  نظر  اتم   nشود  اوليه  تعداد  سلول  هر  در    Nو  ها 

سلول  جامد  تعداد  در  ناهمانگ  است ها  اثرات  افزودن  برای   .

استفاده کرد.    [18] اينشتين    -توان از مدل شبه هماهنگ دبایمي

انر ی   بايد  ابتدا  جامدات،  ترموديناميکي  رفتار  توصيف  منظور  به 

G*آزاد گيبس غير تعادلي   (V : P,T  کرد را محاسبه    (

(1)         * *
sta vibG (V : P,T ) E (V ) PV F ( (V );T ),= + +  

    :کردکمينه که مي توان آن را به صورت زير  

 (2             )                          
*

P,T
G (V ;P,T )

) ,
V

(


=


0  

staEبيانگر حجم سلول،     Vدر روابط فوق (V انر ی   ( بيانگر 

و   پايه  حالت  در  *استاتيك 
vibF ( (V );T )  انر ی بيا نگر 

است T مربوی به ارتعاشات اتمي در يك سلول واحد در دمای  

همچنين انر ی آزاد   .استو شام  جملات آکوستيکي و اپتيکي  

F(V هلمهولتز غير تعادلي ,T به عنوان يك کميت مهم ديگر  (

  :.دکرتوان به صورت زير معرفي  را مي

 (3      )             *
sta vibF(V ,T ) E (V ) F ( (V ),T ),= +   

(4)                                *
vib o p acF ( (V ),T ) F F , = +  

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. GIBBS2 

(5)              

j

B
j K T

op B
n

F K T  ln e ,
j


 −

 
 −

= + − =
 
 

 3 1 11 2
  

(6)             DE /T
ac B DE B

EB D

F K nK TLn( e )

nK T )( / T ,D

 −
= + − −



9
3 1

8 

آن   در  بولترمن،  Bkکه  اينشتين،  DE  ثابت   بسامد  j  دمای 

م در  گاما  jد  فونوني  نقطة  در  )DEDو    ام  / T )    بيانگر

 : انتگرال دبای مي باشد که به صورت زير تعريف مي شود

 (7              )DE /T

DE x
DE

T x
D( / T ) ( ) dx,

e


 =

 −


3
3

0
3

1
  

DExکه در آن   / T=   است . 

   :دمای دبای سامانة بلوری به صورت زير محاسبه مي شود

  (8       )                      
/

D
D

B B

n
v ,

k k V

  
 = =  

 
 

1 32

0
1 6  

سرعت صوت متوسررط و بيشررينه به ترتيب    Dو    v0که در آن  

فونوني در داخ  بلور است. دمای دبای تحت مرردل شرربه   بسامد

 :به صورت زير محاسبه مي شوداينشتين  -هماهنگ دبای

  (9  )                   B/ staf ( ) ,
MD

/

B

V n( )
k

 = = 1 32 1 26
1

 

، تعداد دررو  يبترتيب مدول حجمي    به  Vو    Bsta،  nآن  که در   

 باشند.اتم ها در داخ  سلول اوليه و حجم سلول واحد مي

fتابع   ( ) به صورت زير بيان مي شود : 

 

/
/ /

( ) ( )
f ( ) ,

( ) ( )

 


 

− 
     + + = +     
− −      



1 313 2 3 22 1 1 1
3 2

3 1 3 1
  )10(   

 .نسبت پوانسون است  که در آن 

های اپتيکي در    بسامداينشتين نياز به محاسبة  -در مدل دبای

است    n3-3است. تعداد شاخه های اپتيکي به صورت    Γنقطة  

تعداد اتم ها را در سلول واحد اوليه نشان مي دهد. در    nکه  

توريم  مورد   اکسيد  اول    بسامد   6دی  منطقة  مرکز  در  اپتيکي 

از طرف ديگر چگالي حالت های فونوني    .بريلوئن وجود دارد

دبای مدل  )اينشتين،  -تحت  )DEg   و فونوني    بسامد،  های 

)اپتيکي در نقطة گاما،   )Γj  به ترتيب به صورت زير بيان مي ،

  :شوند
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(11)        DE'

DE'

f
if
 
 

DEDE

j

N

g ( )
n

( ),
j





  




= 
− −
=

2

3
9

3 3
1

  

  (12  )/ / /sta sta
j j

sta

B pV
i ( ) ( )( ) ( ) ( ) ,

V B B
  =  −0 1 6 1 2 1 2

0 0

2
1

3
   

jاينشتين،  -دبای  بسامد  DEکه در آن   ( ) 0   های اپتيکي  بسامد

تعادلي  هندسة  در  گاما  نقطة  و    دررو   ي ب مدول حجمي    staB، در 

stap    ( مي تواند منجر به  5فشار استاتيك مي باشند. ح  معادلة )

انر ی استاتيك    محاسبة خواص ترموديناميکي مطلوب با استفاده از 

( )staE V    فونوني های  حالت  چگالي  )و  )DEg     با شود. 

*محاسبة  
vibF    مي توان خواص ترموديناميکي از قبي ، انر ی آزاد

ثابت  حجم  در  ويژه  گرمای  ظرفيت  دروني،  انر ی  و   هلمهولتز، 

  دست آورد. ه  آنتروپي ارتعاشي را ب 

گرمايي انبسای  که   یريب  پارامتری  عنوان  به  حجمي 

وابستگي ماده به تغيير شک ، مساحت و حجم را در برابر پاسخ  

نشان   دمايي  تغييرات  و  به  دهد  حجمي  مي  ،    دررو   يبمدول 

بيانگر اندازه گيری ميزان مقاومت در برار فشرده سازی آن ماده  

 :به صورت زير تعريف مي شونداست 

(13                    )                        ,  ( )
da dV

a T
a dT V dT

 =
1 1

3
  

s s
P

B V( ) ,
V


= −


                                           )14(  

به عن  ارتعاشي  آنتروپي  وان کميت های فزونور  انر ی دروني و 

    :به صورت بيان مي شوند

j

sta BT DE DE

j j
B x

U E K [ x D( x )]

x xn
K T [ ],

j
e
−

= + + +

−
+

=
−

 2

9
8

3 3
1 1

               )15(  

(16 )       j

j

DE

*
vib

vib V B

X
B DE B

j

/

(

T

X )

F
S ( ) nK Tln( e )

n
nK TD( / T ) K Ln( e )

j

e

T

,





−

−
= − = − − +

−
 + − −

=



−
−



3 1
3 34 11

1
2 1

 

برررای توصرريف اثرررات ناهماهنررگ بلررور مرري ترروان از  پررارامتر 

گرونيسن استفاده کرد. نسبت گرونيسررن گرمررايي و اپتيکرري برره 

 :صورت زير بيان مي شوند

(17         )                         S v,ac op v,op
th

v

C C
 

C
,

 


+
=  

 (18)             sta sta sta
op

sta sra

B ( dB / dp ) p
,

( B p )


− +
=

−

9 1 2
6 3 2

 

به صورت زير   نسبت گرونيسن استاتيك است و  که در آن  

 محاسبه مي شود  

sta
S

dB
,

dp
 = − +

1 1
6 2

                                          )19( 

 

 های نیروی بین اتمی . دینامیک شبكه و رهیافت ثابت2.2

ثابت های نيروی بين اتمي برهمکنش های اتمي را در جامدات  

 [19] اقعي توصيف مي کنند بلوری در فضای و 

 (20      )                       
el

ka,k'
a b

k'
ka

F
C ( a,b ) ,

 


=
 

2
  

aکه در آن  

ka
  جايي اتم  هبردار جابk  ة ام در سلول واحد اولي  

انر ی  elFاست.    α ام در امتداد محور a(  aR)با بردار انتقال  

سامانه   الکتروني  فورية  است آزاد  تبدي   بين ثابت .  نيروی  های 

 : اتمي به صورت زير است 

 

ka,k '

a,b ka,k ' a b

b ka,k ' b

C ( q )

C ( a,b )exp iq,(R R )
N

C ( a,b )exp(iq,R ),







=

− − =


1
        )21(   

 

ارتعاشي)  بسامد ) jqωهای  قطبش  بردارهای  و   )( )e |jκ q  )
موج   بردار  با  همراه  فونوني  ماتريسي   qمدهای  معادلة    با ح  

 : آينددست ميه ويژه مقداری، به صورت زير ب

(22   )ka,k 'k ' k ' q j kaD ( q)e ( q| j ) e ( q| j ),  = 2   

آن   در  ka,kکه  'D ( q)    تبدي از  که  است  ديناميکي  ماتريس 

محاسبه  ثابت فورية   زير  صورت  به  اتمي  بين  نيروی  های 

 : شودمي

  (23)                   ka,k ' ka,k '

k k '

D ( q ) C ( q),
m m

 =
1

  

آن   در  اتم   kmکه  مي  k  جرم  عم   در  است.  توان  ام 

شبکماتريس يك  در  را  ديناميکي  اول    1درشت  ةهای  ناحية  در 

فوريه،   معکو   تبدي   با  و  کرد  محاسبه  های  ثابت بريلوئن 

ب در فضای واقعي  را  اتمي  بين  نهايت ه  نيروی  در  آورد.  دست 

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Caorse 
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نقطه  امدبس هر  در  ديناميکي  ماتريس  و  فونوني  با    qهای 

ثابت   يابيدرون واقعي  فضای  از  اتمي  فوريه  بين  نيروی  های 

مي ناحية  محاسبه  است،  عايق  توريم  اکسيد  دی  چون  شوند. 

های کولني )متناظر با ميدان ميکروسکوپي  وسيعي از برهمکنش

فرو  ی فعال های يوني( منجر به شکافت مدهاجاييهناشي از جاب

  شود. اين اثر با محاسبة قسمت غير تحليليمي   ᴦقرمز در نقطة  

های بلند آيد. در ناحية طول موج دست ميه  ماتريس ديناميکي ب

(q→0ماتريس ديناميکي به صورت زير بيان مي )شود : 
* *

na k' k '
ka,k '

k k'

( Z q )a( q,Z )e
D ,

q, qV m  ,m




 
=

2

0

4                )24(  

 ست،  حجم سلول واحد در حالت تعادل ا  V0که در آن      و
*
kZ   بالا و تانسور بار موثر   بسامدتانسور دی الکتريك    به ترتيب

 ام است.kبورن اتم 

 

 یات محاسبات ئجز. 3

، با  225گروه فضايي    و   m3Fmدی اکسيد توريم دارای تقارن  

. ساختار بلوری دی اکسيد توريم از  سه اتم در سلول اوليه است 

پر وجوه  مرکز  مکعبي  ساختار   1نوع  به  يوني  آرايش  که  است 

اتم  دارد.  تعلق  در فلورايت  ترتيب  به  اکسيژن  و  توريم  های 

)جايگاه اتمي  )0,0,0های  و 0/ 0,75/ 0,75/ 75(،   )

يون0/ 0,25/ 0,25/ 25) دارند.  قرار  موقعيت (  توريم  های  های 

را    2های چهار گوشه های اکسيژن موقعيت مرکز وجوه پر و يون

کد اشغال مي از  استفاده  با  تابعي چگالي  نظرية  کنند. محاسبات 

اسپرسو   کوانتوم  انجام   [20] محاسباتي  تخت  امواج  روش  و 

برهمکنشمي گرفتن  نظر  در  برای  الکترونشود.  از   -های  يون 

در   های فوق نرم با تابعيت تقريب شيب تعميم يافتهشبه پتانسي 

  –برای پتانسي  تبادلي  [ 21]   ارزنهف  -بورک  -فرمول بندی پردو

مي استفاده  ذره  همبستگي  تك  معادلات  ح   منظور  به  شود. 

نمونه  -کوهن ناحية اول بريلوئن به صورت يك شم  از  برداری 

بندی  با استفاده از روش مش  kاز فضای نقای   12×12×12 ةشبک

 منطقة اول بريلوئن   گيری رویو انتگرال  [ 22]  3مونخورست پك 
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Face Centered Cubic 

2. Tetrahedral 

3. Monkhorst Pack 
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شررررود و انجررررام مي 4وانرررردربيلت  -بررررا روش مررررارزاری

سررازی قطری هررای هرراميلتوني برره روش ديويدسررونماتريس

 Ry 180شوند. توابع موج الکترونرري بررا يررك انررر ی قطررع مي

اند و خطررای مجرراز در انررر ی کرر  بررين دو چرخررة بهينه شررده

بررر اتررم اسررت. محاسرربات  ev4-10خودسررازگار در حرردود 

يناميررك شرربکه بررر پايررة نظريررة اختلالرري تررابعي چگررالي و د

آينررد. برره مي دسررت ه اتمرري برر هررای نيررروی بررين رهيافررت ثابت 

از فضرررای نقرررای  3×3×3 ةهمرررين منظرررور يرررك شررربک

در ناحيرررة اول بريلررروئن جهرررت محاسررربة  qناپرررذير کاهش

 شود.اب ميهای ديناميکي انتخماتريس

 

 نتایج و بحث  . 4

 . خواص ساختاری دی اكسید توریم1.4

ترروريم مکعبرري مرکررز وجرروه پررر  اکسرريدسرراختار يرروني دی

در قالررب سررلول واحررد  ترروريم دياکسرر  ید سرراختاراسررت. 

کرره  طررور همررانقابرر  مشرراهده اسررت.  1در شررک   ،قررراردادی

واحررد چهررار  ب يرر مولکررول از ترک  نيرر ا د،يرر آيبرماز شررک  

چهررار  شررده کرره مجموعرراً سرراخته اکسرريد ترروريم فرمررولي دی

برره  دهرردرا تشررکي  مي ژنيو هشررت اتررم اکسرر  مياتررم تررور

و  احاطرره ژنياکسرر  اتررم  هشررت   بررا  ميتررور  اتررم  هررر  کرره  یاگونه

 و در  انددهمتص  ش  مرر يتوراتم با چهار    ژنيرر اکس اتم هر

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

4. Marzari-Vanderbilt 
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 اشندگي فونوني دی اکسيد توريم در دما و فشار صفر. پ .3شكل  نمودار انر ی ک  بلور بر حسب حجم دی اکسيد توريم.  .2شكل 

 

( با استفاده از برازش '0B(، مشتق مرتبة اول مدول حجمي )B(، مدول حجمي )0aخواص ساختاری محاسبه شده شام  ثابت شبکه ).  1جدول  

 مورناگون و مقايسه با کارهای نظری و تجربي ديگر.   -معادلة حالت درجه سوم بريچ

B'0 B(GPa) a0 (Å  کارهای انجام شده  (

 کار حایر 61/ 5 189/7 96/ 3

 کار تجربي  59/ 5 195 5/4

 کار نظری  61/ 5 198 4/5

 

وجه  كي  ت ينها سوم    ةمعادل  يمنحن.  سازنديم   يچهار  درجه 

انر    -چيبر نمودار  بر  به    -یمورناگون  و  شده  برازش  حجم 

آن به  ثابت ،  کمك   و  )B(ي  حجم  مدول  ،0a)Å(شدهنهيشبکه 

فشار    يحجم  مدول مشتق به  بيني   )'0B(نسبت   اند. شده  پيش 

  جي نتا  نشان داده شده است.  2حجم بلور در شک    -نموار انر ی

ق  آمده  دست  به و    نظریمطالعات    با  حاص   یها ت يکم   ا  يو 

.  است   شده  یورآگرد  1جدول    در،  [ 24  و  23]    گريد  يتجرب

 شده  ارائه  مقدارکه    است   آن  انگرينما  شده،  درج  یها ت يکم

پتانس  توسط شبه  نرم  یها  يروش  تعادل  یبرا  ،فوق   ي پارامتر 

 مقدار  از  شتر يبدرصد    0/ 27  بايتقر  م،يتور  دياکس  ید  ةشبک

محاسبه شده با روش    يحجم  مدول   ن،يا  بر   علاوه است.    يتجرب

اول   ةمشتق مرتب  ودرصد    2/ 71  باًيفوق نرم تقر  یها يشبه پتانس

 زده   ن يتخم  يتجرب  مقدار  از  کمتر  ، درصد 26  حدوداًمدول  

 .اندشده

 

 . پاشندگی فونونی دی اكسید توریم 2.4

در    توريم  دياکس  ید  ينونفو   يپراکندگ   3  شک   یرهايمسرا 

م  مختلفپرتقارن   دما  دهدينشان  و  فشار صفر  در  صفر   یکه 

اس  محاسبه مطلق   نور ش   6  تعدادشک     ني ا  در .  ت شده    یاخه 

  ة شاخ  9  مجموع،  در  و (  يکي)آکوست  يصوت  ةشاخ  3( و  يکي)اپت

م  آنچهاست.    اني نما  يفونون نشان  سلول   دهد،ينمودار  مطابق 

  ،قاب  مشاهده  يکياپت ة شاخ 6 از اتم دارد.   3است که  ه يواحد اول

(  TO)  2ي عری  ینور  مد  چهار  و(  LO)  1يطول  ینور  مد  دو

اولمنطق  ي بررس.  هستند م  نلوئي بر  ة    بسامدکه    دهدينشان 

ا  يوهومم  يفونون ندارد.    هيناح  نيدر  که    ةجينتوجود    ی دآن 

پا  خود،  ی بلور  ساختار  در  توريم  دياکس  يکيناميد  یدارياز 

است.     یها شاخه  نيب   شکاف  وجود  عدم  گر،يد  ةنکتبرخوردار 

شاخه  يکياپت  طيشرا  دهديم  نشان  که  است   يکيآکوست  یهاو 

  رفتار   مساعد و مطلوب است.   حرارت،   انتقال  ی برا  ی بلور  شبکه

 حول (  LA)  4ي طول  ي صوت  و(  TA)  3ي عریي  صوت  ی هاشاخه

Γ  ريمس  در  TA  ةشاخو    است   يصورت خط  به  Γة  نقط X→ 

   باتيترک  از توريم دياکس ید که نيا به نظر. دارد دوگانه يتبهگن

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Longitudinal Optical 

2. Transversal Optical 

3. Transversal Acoustic 

4. Longitudinal Acoustic 
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در فشار صفر    مي تور  دياکس  ید  يفونون  یت هاحال  يچگال  .4شكل  

 . گاپاسکاليگ
ارتعاش  .5شكل   تغ  یانر   يسهم  حسب  بر  هلمهولتز    رات ييآزاد 

 مختلف.  ييدما یفشار در بازه ها

 

در واقع،   کهگرفت    جهينت  تواني م  2شده، از شک      يتشک  يوني

   -يطول  ینور   یهاشاخه  شکاف  عام (  Z*)  بورن  موثر  بار

 .  است ( Γة)نقط لئونيبر ةمنطق مرکز در( TO-LO) يعری

بورن  ؤ م  بار  ي اتم  یهامکان  رييتغ  ياب يارز  قيطر  ازثر 

بنابراينشوديم  هسباحم هم   يالکترونقطبش    ،  سبب  به    نيهم 

نوع تقارن    نييتع  با،  Z*  شک .  ديآيبه وجود م  ياتم  ييجاجابه

م  ياتم  گاهيجا   ید  ت ي فلورا  ساختار  يبررس.  شوديمشخص 

 Oو    Th  یبار مؤثر برا  یتانسورها  دهد،ينشان م  ميتور  دياکس

ترت  کههستند    همسانگرد و    a4  کوفيوا  ی هات يدر موقع  ب ي به 

c8  43/5  ،ميتور  یبرابار موثر بورن    مقدار  .دارند  قرار  =*
ThZ   و

اکسيژنبرا *=  -715/2  ی 
OZ  د  شده  زده  نيتخم تانسور   یو 

  از   يحاک   هايابيارز  است.  آمده  دست ه  ب  83/4  برابر(  ε)  كيالکتر

  TO-LO  نيب  cm 118-1ی برابر با  بسامدفاصلة  يك    که   است   آن

  شيحاص  را نما  يفونون یهاحالت   يچگال  4  شک د.  دار  وجود

  يچگال  یبرا  هيناح  دو  که  دهديم  نشان   شک   يبررس.  دهديم

  که  است   يي شناسا  قاب   ميتور  دياکس  ی د  يرتعاشا  ی هاحالت 

  ی مدها   ي. تحل يکيآکوست  یو مدها  يکياپت  ی ها: مد  از  عبارتند

  ژنياتم اکس  به  نسبت   مياتم تور  ی را برا  یشتر يوزن ب  ،يارتعاش

  ية ناح  در  شتريب  ميتور  یهاارتعاشات اتم  جهينت  در  .دهدينشان م
1-cm200-0  یهااتم  رتعاشاتا( و  ي کي)عمدتاً ارتعاشات آکوست  

 دهيد ( يکي)ارتعاشات اپت cm 600-200-1 هيناح شتردريب  ژنياکس

ديگر  .شونديم طرف  ها  نيب  از  اپت  ي کيآکوست  یشاخه    ي کيو 

  .ندارد وجود یبسامد ةفاصل

 دی اكسید توریم  . خواص ترمودینامیكی3.4

اپتيکي در نقطة  بسامدمحاسبة   نر ی ک  بلور  اکمينه  و    Γهای 

تواند نقطة شروعي برای محاسبة  برای پارامتر تعادلي شبکه، مي

شبه  مدل  تحت  توريم  اکسيد  دی  ترموديناميکي  خواص 

دبای انر ی    –هماهنگ  ارتعاشي  سهم  تغييرات  باشد.  اينشيتن 

( هلمهولتز  *آزاد 
vib staF F E= در − فشار  و  دما  حسب  بر   )

*توان مشاهده کرد که  مي.  نشان داده شده است   5شک   
vibF   در

مي پيدا  کاهش  به شدت  دما  افزايش  با  ثابت  فشار  در يك  کند 

مي افزايش  فشار،  افزايش  با  ثابت  دمای  يك  در  که    يابد.حالي 

( ارتعاشي  هلمهولتز  آزاد  انر ی  *کاهش 
vib vibF U TS= −  )

بزرگ از  سهم  ناشي  هرچه ب  –  TSتر شدن  است.  دما  افزايش  ا 

منفي  مقادير  به سمت  هلمهولتز  آزاد  انر ی  ارتعاشي  قدر سهم 

فشار   افزايش  دارد.  بيشتری  پايداری  بلوری  ساختار  کند  مي  

شود، بنابراین  مي  –TSباعت افزايش دمای دبای و کاهش سهم  
*
vibF  حساسيت    يابد.افزايش مي*

vibF    به فشار در دماهای بالاتر

ها را به  اتم  اينشيتن  -زيرا مدل شبه هماهنگ دبای   ؛ بيشتر است 

مي نوسان  تعادل  نقطة  حول  که  نوسانگرهايي  در صورت  کنند 

مي  و  نظر  است  کوچك  پايين  دماهای  در  نوسان  دامنة  گيرد. 

ارتعاشي  آزاد هلمهولتز  انر ی  تأثير چنداني روی  افزايش فشار 

شود و  نوسان بيشتر مي  ةد، در حالي که در دماهای بالا دامنندار

*ای را روی  افزايش فشار اثرات برجسته
vibF  گذارد، زيرا در  مي

 شوند.دماهای بالا اثرات هماهنگ به اثرات ناهماهنگ تبدي  مي
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  ة باز  3فشار در  راتييبر حسب تغ  يارتعاش  يدرون  یانر   .7شكل   ما. از فشار و د يبه صورت تابع بسيآزاد گ یانر   راتييتغ .6شكل 

 مختلف. ييدما

 

شبه  مدل  تحت  گيبس  آزاد  انر ی  فشار  و  دمايي  وابستگي 

دبای   است.    6در شک     اينشيتن  –هماهنگ  شده  داده  نمايش 

که   است  کاهش   G*وایح  ثابت،  فشار  يك  در  دما  افزايش  با 

ای ثابت با افزايش فشار، افزايش  يابد در حالي که در يك دممي

با افزايش دما و فشار اين    G*کند. دلي  کاهش و افزايش  پيدا مي

است که انر ی آزاد هلمهولتز ارتعاشي با افزايش دما و فشار به  

مي پيدا  افزايش  و  کاهش  دروني    7شک     کند.ترتيب  انر ی 

توريم  ارتعاشي   اکسيد  دما  دی  و  فشار  تغييرات  حسب  بر  را 

با افزايش فشار در    vibU  توان مشاهده کرد کهدهد. مين مينشا

يابد در حالي که با  يك دمای ثابت به صورت ناچيز افزايش مي

 کند. افزايش دما در يك فشار معين به شدت افزايش پيدا مي

که   ميکروسکوپي  ساختار  به  جامدات  ترموفيزيکي  خواص 

توان ديگر مي  وابسته به دما و فشار است، بستگي دارد. از طرف

ثابت  محاسبة  و  با  فشار  اعمال  به  را  ماده  پاسخ  الاستيك  های 

الاستيك   یرايب  محاسبة  بنابراين  کرد.  بررسي  نيروی خارجي 

کوشي،    همنجرب فشار  ميیريب  محاسبة  شود.  ناهمسانگردی 

مي مکانيکي همچنين  مورد خواص  در  را  مهمي  اطلاعات  توان 

م خواص مکانيکي، مدول های مهدست آورد. يکي از کميت ه  ب

برحسب تغييرات دما و فشار در  که    ( است sB)  دررو   يبحجمي  

مي  8شک    است.  شده  داده  کردنشان  مشاهده  مدول که    توان 

در يك فشار ثابت کاهش   ( با افزايش دماsB)  دررو  يبحجمي  

شود و  ها از يکديگر مييابد. افزايش دما سبب دور شدن اتم مي

اوليه واحد  سلول  مي  حجم  کاهش  افزايش  ماده  سختي  و  يابد 

مي حجمي  پيدا  مدول  ديگر  طرف  از  افزايش   دررو  يبکند.  با 

افزايش مي نظر،  مورد  دماهای  در همة  افزايش فشار  فشار  يابد. 

شود و سختي ماده در برابر  سبب کاهش حجم سلول واحد مي

 يابد. سازی افزايش ميفشرده

کميت  از  برخي  محاسبة  منظور  تربه  از  های  موديناميکي 

گرمايي   ظرفيت  آنتروپي  ويژة  جمله  و  ثابت  حجم  در  مولي 

اينشيتن، ابتدا بايد دمای دبای را   -تحت مدل شبه هماهنگ دبای

ارتباطي  ه  ب پ   يك  ايجاد  در  دبای  دمای  واقع  در  آورد.  دست 

بازی   را  مهمي  نقش  کوانتوم  مکانيك  و  کلاسيك  مکانيك  ميان 

دمي بيشينة  دبای،  دمای  ميکند.  ماده  يك  که  است  تواند  مايي 

با    داشته  ارتعاشي  بسامدبيشينه   نزديکي  رابطة  باشد و همچنين 

بلور   داخ   در  صوت  سرعت  و  يوني  پيوندهای  طولِ  قدرتِ 

(، دمای  9با توجه به رابطة )  .( را نگاه کنيد(9و    8دارد )روابط )

( آديباتيك  حجمي  مدول  مربعي  ريشة  با  متناسب  sBدبای   )

را  م  sBاست.   دبای  دمای  بنابراين  است.  ماده  سختي  عرف 

نظر گرفت که معروف به سختي  مي از سختي در  توان معياری 

مي را  دبای  است. سختي  در  دبای  ماده  مقاومت  عنوان  به  توان 

برانگيختگي شاخهبرابر  شام   فونوني  تعريف  های  اپتيکي  های 

پايين  کرد. دماهای  در  از  همچنين  و  Dتر  کوانتومي  اثرات   ،

هماهنگ نقش مهمي را در بررسي خواص ترموديناميکي دارند،  

 رات ناهماهنگ ظاهر  ررر ، اثDدر حالي که در دماهای بالاتر از 
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 فشار و دما.  راتييمحاسبه شده بر حسب تغ یدبا یدما .9شكل  دما و فشار.  راتييبر حسب تغ دررو يب ي مدول حجم .8شكل 

 

ميمي گرفته  ناديده  کوانتومي  اثرات  و  محاسبات  شوند  شوند. 

مي استفاده  هماهنگ  تقريب  از  اثرات فونوني  آن  در  )که  کند 

شوند(، اما مدل شبه هماهنگ دبای ناهماهنگ در نظر گرفته نمي 

  9شک   گيرد.  اينشتين اثرات هماهنگ و ناهماهنگ را در نظر مي 

( دبای  دبایDدمای  هماهنگ  شبه  مدل  تحت  را    اينشيتن   -( 

نشان   9شک    دهد.در دماهای مختلف برحسب فشار نشان مي

که  مي کاهش    Dدهد  ثابت،  فشار  يك  در  دما  افزايش  با 

ا   Dيابد.  مي بلور  داخ   در  صوت  سرعت  با  ست.  متناسب 

اتم دور شدن  و  افزايش حجم  دما سبب  يکديگر  افزايش  از  ها 

ميمي پيدا  کاهش  متوسط  صوت  سرعت  بنابراين  از  شود  کند. 

افزايش  طرف ديگر مشاهده مي با  فشار در شود که دمای دبای 

مي افزايش  ثابت  دمای  نزديك  يك  سبب  فشار  افزايش  يابد. 

راين سرعت صوت  بناب  ،شودها در سلول واحد اوليه ميشدن اتم 

افزايش مي پيوندهای يوني   Dيابد.  متوسط  از قدرت  معياری 

بزرگمي دبای  دمای  قوی  باشد.  دهندة  نشان  پيوند  تر  بودن  تر 

 يوني ميان اتم توريم واکسيژن است. 

کميت  از  يکي  است.  آنتروپي  آماری  فيزيك  در  مهم  های 

بستگي  ماده  مقدار  به  بي  آنتروپي  و  را  دارد  سامانه  نظمي 

مياندازه ميگيری  همچنين  برای  کند.  معياری  را  آنتروپي  توان 

رسيدن به تعادل ترموديناميکي در نظر گرفت.  فرايند گيری اندازه

آنتروپي ارتعاشي برحسب تغييرات فشار در دماهای مختلف در 

با افزايش دما در يك فشار    vibS.  نشان داده شده است   10شک   

ميثا افزايش  شدت  به  افزايش  بت  سبب  آنتروپي  افزايش  يابد. 

بلوری   صفحات  در  در    vibS.  شودميارتعاش  فشار  افزايش  با 

  بيانگر  vibSيابد. کاهش  تمام دماهای مورد نظر آهسته کاهش مي

توان مشاهده کرد  نظمي و پهن شدگي انر ی است. ميکاهش بي

آنتروپي ارتعاشي تری نسبت به دما روی  که فشار اثرات یعيف

ميدارد.   را  گرمايي  برای  انبسای  مهم  پارامترهای  از  يکي  توان 

سوخت  گرمايي  تنش  هستهارزيابي  گرفت.  های  نظر  در  ای 

گرمايي حجمي   انبسای  تغيير  Vaیريب  يك  اندازة  ، چگونگي 

وابستگي فشار    11شک     دهد.جسم با توجه به دما را نشان مي

را   حجمي  گرمايي  انبسای  نشان  یريب  دمايي  بازة  چند  در 

در يك دمای ثابت، با افزايش فشار    vaکه  وایح است    دهد.  مي

مي پيدا  کاهش  نمايي  افزايش    vaکاهش  .  کندبه صورت  بيانگر 

   ( GPa  8  ≤Pدر فشارهای بالا)  vaانر ی پيوندی است. کاهش  

آهسته نظر،  مورد  دماهای  تمام  ميبرای  همچنين  تر  با   vaشود. 

يابد که بيانگر افزايش  ر يك فشار ثابت افزايش ميافزايش دما د

در   حرارت  روی  شبکة  انتقال  دما  اثرات  است.  در   vaبلوری 

طرف  از  است.  بيشتر  بالا  فشارهای  به  نسبت  پايين  فشارهای 

در دماهای پايين، کوچك و با افزايش  vaديگر اثرات فشار روی 

 کند. دما، افزايش پيدا مي

 ،هنگ جامدات در دما و فشار بالابرای توصيف اثرات ناهما

. در حقيقررت پررارامتر کرررداسررتفاده   1توان از پارامتر گرونيسنمي

خواص ارتعاشي شبکه به دلي  تغيير در حجررم آن را   ،گرونيسن

همچنين اثرات تغييرات دمايي را روی ديناميك   .دهدتویيح مي

ترروان بررا تغييرررات دمررايي را ميتوانررد توصرريف کنررد.  شبکه مي

 پذير  برگشت فرايند بي درروی بة پارامتر گرونيسن در يك  محاس
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

1. Gruneisen Parameter 
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فشررار در  راتييرر بررر حسررب تغ  يارتعاش  يآنتروپ  راتييتغ  .10شكل  

 مختلف. یدماها

برره صررورت   يحجمرر   ييانبسررای گرمررا  بي یر  راتييتغ  .11شكل  

 مختلف. ييدما ةباز 3از فشار در  يتابع

 

 
 دما و فشار. راتييبر حسب تغ مي تور دياکس ید یامحاسبه شده بر سنيپارامتر گرون .12شكل 

 

بررسي کرد. تا کنون پارامتر گرونيسن تحررت دمررا و فشررار بررالا 

محاسبه نشده است. در ايررن کررار، برررای   برای دی اکسيد توريم

 -اولين بار پارامتر گرونيسن تحررت مرردل شرربه هماهنررگ دبررای

شررده   اينشتين در دماها و فشار هررای مختلررف محاسرربه و ارائرره

تغييرات پارامتر گرونيسن به صررورت تررابعي از فشررار در است.  

بررا     نشرران داده شررده اسررت.    12دماهای مختلررف در شررک   

   يابد در حالي کرره  افزايش دما در يك فشار ثابت، افزايش مي

کرره نشرران  کنرردا افزايش فشار برای تمام دماها کاهش پيرردا ميب

دهد نيروی بازگرداننده روی اتمي که از جايگاه تعادلي خررود مي

کنررد. کرراهش جا شده است، به صورت غير خطي رفتار ميجابه

فونرروني های پارامتر گرونيسن به اثر اعمال فشار، تغييرات بسامد

دهد. همچنين افررزايش را با تغييرات حجم سلول واحد نشان مي

توانررد نتيجرره تغييررر اثررر افررزايش دمررا، ميپارامتر گرونيسررن در  

ديناميك شبکه باشد. پارامتر گرونيسن يك عدد مثبت و کوچك 

است که نشان دهندة قرروی بررودن پيونررد يرروني بررين اکسرريژن و 

 توريم است.

 

 گیرینتیجه. 5
در ايررن پررژوهش، بررا اسررتفاده از محاسرربات اصررول اوليرره در 

و خررواص طيررف ارتعاشرري  ،چررارچوب نظريررة تررابعي چگررالي

ساز کوانتوم مورد ترموديناميکي دی اکسيد توريم توسط کد شبيه

اينشررتين برره   -. از مدل شرربه هماهنررگ دبررایمطالعه قرار گرفت 

 ةمقايس  منظور محاسبة خواص ترموديناميکي استفاده شده است.

 پارامتر تعادلي شبکه، مدول حجمي و مشتق اول مدول حجمي

بي ديگر، بيانگر صررحت و ا کارهای نظری و تجرمحاسبه شده ب

. محاسبات فونوني نشرران دادنررد است دقت محاسبات ارائه شده  
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رفتررار خطرري  Γشاخة آکوستيکي صوتي در نزديکي نقطة  3که  

منفي حرراکي از پايررداری دينرراميکي   بسامددارند و عدم مشاهدة  

يررب برره ترت  Oو    Thبرررای    بار مؤثر بررورن  ساختار بلوری است.

*= 43/5برابررر 
ThZ ،715/2- =*

OZ  محاسرربه شررد و تانسررور دی

مشاهده شد که دمای دبای دی   دست آمد.ه  ب  83/4(  εالکتريك )

يافت و اکسيد توريم با افزايش دما در يك فشار ثابت کاهش مي

کرد. افررزايش يثابت افزايش پيدا م  با افزايش فشار در يك دمای

دمای دبای بيانگر افزايش سختي بلور و سرعت صوت متوسررط 

بود. یريب انبسای گرمايي حجمرري بررا افررزايش فشررار در يررك 

با افررزايش دمررا  vaيافت. دمای ثابت به صورت نمايي کاهش مي

يافت کرره بيررانگر افررزايش انتقررال در يك فشار ثابت، افزايش مي

تر گرونيسن با افررزايش فشررار بلوری بود. پارام  ةکحرارت در شب

کرد و با افزايش دما برای تمام دماهای مورد نظر کاهش پيدا مي

 .يافت در يك فشار ثابت افزايش مي
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