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 چكيده

پروس کايت مکعب ی اس ت، تح ت پادب که يك ترکي  OCL3Liکشسانی و الکتريکی  ،های ساختاریساکن برای بررسی ويژگیمحاسبات ابتدا به

-FPشدة پتانسيل کامل ) ، مبتنی بر روش موج تخت خطییگالهای مختلف انجام شد. اين محاسبات با استفاده از اصول اولية نظرية تابعی چفشار

LAPWبرگ-يافتة پردواجرا شده بود. تقريب گراديان تعميم وينك افزاری( انجام شد که در بستة نرم- ( انزرهوفPBE_GGA به عنوان پتانس يل )

م ورد  OCl3Liهای کشس انی ترکي ب و ويژگیها، ، ساختار نوار انرژی، چگالی حالتی تعادلهمبستگی و تبادلی برای بررسی پارامترهای ساختار

نسبت پواسون و عامل ناهمسانگردی ب رای اي ن ترکي ب، ب ا اس تفاده از پارامتره ای کشس انی محاس به ش دند. استفاده قرار گرفت. مدول يانگ، 

اشاره  پوکند که به شاخص مکانيکی پايدار بوده و به سرعت شکننده رفتار می گيری شد که اين ماده براساس معيارهای پايداری بورن از نظرنتيجه

اي ن ب رشده در فشار صفر گيگاپاسکال با مطالع ات قبل ی س ازگارند. ع  وهبينیدهند که مقادير پارامترهای ساختاری پيشدارد. نتايج ما نشان می

 د.کنير فاز را تجربه میمشخص شده است که اين ماده در فشار يك گيگاپاسکال يك تغي
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