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 چکیده

از اياان بلااور بااا اساات اده تحت فشااار  یفاز ساختار گذار نيو همچن TiPdSnسلر ي هومهين  اژيآلاپتيکی  و    یکيمکان  ،یکيالکترون  ،یخواص ساختار

 انياا گراد  بياا تقرچارچوب  ( در  PAW)امواج بهبود يافته تصويری    های مبتنی برليپتانسقرار گرفت. از شبه  یمورد بررسابتدا به ساکن  محاسبات  

اساات.  ميرمسااتقيغگااان نااواری بااا  رسااانامهين كياا  TiPdSnنشان داد که    آمده  ستدهب  جي ( در طول محاسبه است اده شد. نتاGGA)  افتهي   ميتعم

فشااار تحت  TiPdSnشود که یاست. مشاهده م داري پا یکيو از نظر مکان  ري پذشکل  TiPdSnنشان داد که  محاسبه شده    یکيمکان  خواص  نيهمچن

شااوند و فشااار یمتبلااور م یکه در ساختار شش ضاالع دهدانجام می 2و نوع  1نوع به نام   مت اوتاز مکعب به دو ساختار    یفاز ساختاريك گذار  

 اپتيکاای حا اال خااواص    شود.بينی میپيش  2نوع  ساختار    یبراپاسکال  گايگ  3/25حدود  و    1نوع  برای ساختار  پاسکال  گايگ  53/4گذار در حدود  

و کاااهش با افزايش فشااار ابتاادا  اژيآل ینوارباشد. گان می 63/4شکست  بي و ضر 47/21ايستای  كي الکتریدثابت    یدارا  TiPdSnنشان داد که  

 .ابدي یم شي افزاسپس 
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