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  4/6/96 :رشيپذ خيتار   3/11/95 :افتيدر خيتار

  
    دهيچك

 و الاسـتيكي  خواص بررسي براي ،چگالي تابعي اختلالي  ةينظر و چگالي تابعي  ةينظر چارچوب در اوليه اصول محاسبات ازاين مقاله در 
 ماهيـت  بـه  بـردن  پـي  بـراي  شد. استفادهP4mm گروه فضايي با چهاركنجيساختار  در  SrHfO3يفرضتركيب  ةپيزوالكتريكي حالت پاي

 و Hf هاي اتم بورن ثرمؤ بار كه دده يمنتايج نشان  .شدند محاسبه بورن مؤثر بارهاي تانسور و قطبش اتمي، مقياس در ماده فروالكتريكي
O يها اتم ميان قوي پيوند  ةدهند نشان كه است يوني معمولي مقادير از تر بزرگ بسيار O  و Hf كه داد نشان تشكيل انرژي ةمحاسب. است 
  ةدهنـد  نشـان  پيزوالكتريـك  تانسـور  توجـه  قابـل  و غيرصـفر  شود. مقادير نمي تجزيه سازنده عناصر به ،يريگ شكل صورت در تركيب اين

ب يبلورشناسي بر روي قطبش، بارهاي مؤثر بورن و ضرا cدر امتداد محور  محور تكاثر تنش است.  تركيب اين در پيزوالكتريسيته وجود
افـزايش   از مقادير منفي به مقـادير مثبـت   محور تك. مقدار قطبش با افزايش تنش شدبررسي تنش و كرنش پيزوالكتريك اين تركيب نيز 

منجـر   توانـد  يمدر حالي كه تنش فشاري  ،دهد يمرا افزايش  تركيب ةكه تنش كششي، فروالكتريسيت دهند يم. اين تغييرات نشان ابدي يم
كـه بـا    دهـد  يم ـنشـان   محـور  تـك ب تنش و كرنش پيزوالكتريك بـه تـنش   يبررسي وابستگي ضرا شود. تركيب ةبه حذف فروالكتريسيت

مـواد جديـد پيزوالكتريـك بـدون       ةحـوز در  توانـد  يم ـرا بهبود بخشيد. اين نتايج  تركيب ةكيفيت پيزوالكتريسيت توان يماستفاده از تنش 
 سرب حائز اهميت باشد.

  
نظرية اختلالي ، الكتريك بدون سربمواد پيزوفروالكتريك، خواص الاستيكي، خواص پيزوالكتريكي،  :يديكل يها واژه

  تابعي چگالي.  
 

    مقدمه. 1
قابليـت   يالكترومغناطيس امواجخلاف امواج آكوستيكي بر

در آشــكارش و  بنــابراين ؛انتشــار در زيــر آب را دارنــد  
 .شود يماز اين امواج استفاده هدايت و ناوبري در زير آب 

 سونار ابزاري است كه با استفاده از امـواج آكوسـتيكي بـه   
عامل اصلي توليد و دريافت صوت در  .پردازد يماين مهم 
 يهــا پــالسكــه  اســتپيزوالكتريــك  يهــا المــانســونار، 

از . كننـد  يم ـتبديل الكتريكي را به آكوستيكي و برعكس 

 يهــا حافظــهبــه  تــوان يمــ ،ايــن مــوادديگــر  هــاي اســتفاده
ــا حـــسفروالكتريـــك،  ــا مبـــدل، گرهـ فراصـــوت و  يهـ

حضــوري كــه اشــاره كــرد آشكارســازهاي پيروالكتريــك 
ــرفت   ــنايع پيش ــگ در ص ــد  ةپررن ــروزي دارن ــاژ ]1[ ام . آلي

ــكايت ــت دارا  PbZrxTi1-xO3 (PZT)پروس ــه عل ــب ودن ب
و  العـــاده فـــوقخـــواص فروالكتريكـــي و پيزوالكتريكـــي 

زيـادي اسـت كـه     يهـا  مدتاندك توليد،   ةنيهزهمچنين 
اما بـه علـت    ؛]2[ كند يمبازي نقش غالب را در اين زمينه 
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در آينده استفاده از آن  ،ماهيت سمي سرب موجود در آن
براي كشـف و  به همين دليل  دچار محدوديت خواهد شد.

ي هـا  تـلاش پيزوالكتريك بدون سرب  يها كيسرامتوليد 
ــادي  ــه زي ــات  اگر. اســت صــورت گرفت ــوز تركيب ــه هن چ
بــدون ســرب از لحــاظ  در مقايســه بــا تركيبــات دار ســرب

تري دارنــد امــا محققــان بــه ســمت يشــآكوســتيكي بــازده ب
از جملـه مـواد پيزوالكتريـك    كاهش ايـن تفـاوت هسـتند.    

-)، تيتانيت سـديم BTتيتانيت باريوم ( توان يمبدون سرب 
، )BKTبيســموت ( -)، تيتانيــت پتاســيم  BNTبيســموت (

پتاســيم -نيوبــات ســديم، نيوبــات پتاســيم و نيوبــات ســديم
)KNN3[ ) را نام برد[ .  

 يهـا  يژگ ـيومناسـب از   يتقريب ـآوردن  دست بهبراي 
 يهـا  اختهيآلياژ را متشكل از  توان يمآلياژهاي تصادفي 

واحدي در نظر گرفت كه در يك حالت كرنش همگن 
ــرنش از محــيط موضــعي     ــن ك ــدار اي ــد و مق ــرار دارن ق

گرفتن ايــن تقريــب كــار . بــهشــود يمــهمگن تعيــين غيــر
سـاختاري، الاسـتيكي    يها يژگيومستلزم درك صحيح 

آليـاژ    ةدهنـد  مجزاي تشـكيل  يها مؤلفهو پيزوالكتريكي 
 ،بـه ايـن مهـم    يـابي  دسـت  يهـا  روشيكي از  .]4[ است

اصول  يها روشاستفاده از محاسبات اصول اوليه است. 
ميـــان ســـاختار اتمـــي و   ةرابطـــاوليـــه امكـــان بررســـي 

كه بررسـي   كنند يمميكروسكوپي را فراهم  يها يژگيو
ديگـر   صورت آزمايشگاهي مشكل است. از سوي آن به

از اين قابليـت ويـژه برخـوردار هسـتند كـه       ها روشاين 
 ين ـيب شيپ ـرا  فرضـي يـك سيسـتم    يهـا  يژگ ـيو بتوانند

مفيدي بـراي كـار در آزمايشـگاه بـه      يها سرنخكرده و 
  دست دهند.

در  SrHfO3بدون سرب  فرضيدر اين پژوهش تركيب 
را بـا اسـتفاده    P4mm فضاييبا گروه  1ساختار چهاركنجي
و  2تـابعي چگـالي    ةي ـنظرمبتني بر   ةياولاز محاسبات اصول 

ــنظر ــالي   ةي ــابعي چگ ــي ت ــربررســي  3اختلال ــان ك ده و نش
ــ ــ يم ــورد   ميده ــاختار م ــب در س ــن تركي ــه اي نظر يــك ك

را بـر   محـور  تـك سپس اثر تنش  پيزوالكتريك مؤثر است.
و خواهيم ديد كه  ميكن يمپيزوالكتريك بررسي  يها ثابت

ايــن  ةكيفيــت پيزوالكتريســيت توانــد يمــ محــور تــكتــنش 
  تركيب را بهبود بخشد.

  
  مباني نظري. 2

  ةينظرو  ]6و5[تابعي چگالي  ةينظر يها روشبا استفاده از 
ــابعي چگــالي  ــي ت ــ .]8و7[اختلال ــوان يم ــا يژگــيو ت  يه

از مـواد را   وسـيعي   ةگسترو پيزوالكتريكي  يكيالكتر يد
 يهـا  يژگ ـيو. بسـياري از  ]10و9[خوبي توصيف كـرد   به

تابعي چگـالي و بـا     ةينظرمستقيماً از  توان يممورد نظر را 
بـه دسـت آورد؛ بـه     4متناهي يها تفاضلاستفاده از روش 

الاسـتيك از تـنش ناشـي از يـك      يهـا  ثابـت عنوان مثال 
و بارهاي مـؤثر   شوند يمكرنش اعمالي كوچك محاسبه 

 يا رشـبكه يز يهـا  ييجا جابهديناميكي از قطبش ناشي از 
. از سويي ديگر، اسـتفاده  ]11[ نديآ يمكوچك به دست 

اختلالي تابعي چگالي بـيش از پـيش مـورد     يها روشاز 
 تـوان  يم ـ هـا  آنتوجه قرار گرفته است زيرا با اسـتفاده از  

محاسـبات متعـدد    طور مسـتقيم و بـدون   را به 5توابع پاسخ
بنابراين توابع پاسخ مورد نظـر   ؛حالت پايه به دست آورد

و قابـل اعتمـاد بـه دسـت      منـد  نظـام صـورت خودكـار،    به
  . ]12[ نديآ يم

  
  يبند فرمول. 2-1

واحد را در نظر بگيريد.  ةاتم در ياخت Nيك بلور نارسانا با 
1aكـه در آن  ميري ـگ يم ـحالت مرجعي را در نظـر    ،2a  و

3a  ،0بردارهــاي شــبكه هســتند  ــه اســت و حجــم ياخت
ــا   (0)مختصــات اتمــي ب

mR  ــمشــخص ــوند يم يــك  m. ش
تـا   1جايي) كـه از   هبرچسب مركب است (اتم و جهت جاب

N3  ايـن سـاختار در ميـدان     ميكن ـ يمو فرض  كند يمتغيير
  الكتريكي ماكروسكوپي صفر، ساختار تعادلي است.

ــوع   ــه ن ــتلالس ــر    اخ ــوري را در نظ ــين بل ــر چن وارد ب
 ؛mu شان يتعادلاز موقعيت  ها اتمجايي  جابه) i: (ميريگ يم
)ii (همگــن  يهــا كــرنشj  يــتكــه6در نمادگــذاري و 

j {1,..., 6}؛ )iii (الكتريكـــي  يهـــا دانيـــم  كـــه
{x, y, z}  بحـث  . دهد يمدكارتي را نشان  يها جهت
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  ةج ـينتكـه در   ميكن ـ يم ـمحدود  ييها ييجا خود را به جابه
. همچنـين توجـه   شـود  يم ـبسيط حفـظ   ةتناوب ياخت ها آن

  دماي صفر را در نظر داريم. يها يژگيوداشته باشيد كه 
) نيروهاي iاز: ( اند عبارت ها اختلالمتناظر با اين  يها پاسخ

mF) ،ii (يها تنش j ) وiii (يها قطبش P با اسـتفاده   كه
قطري  يها ع پاسخ مورد نظر شامل پاسختواب توان يم ها آناز 

mn m nK dF du    ،(ماتريس ثابـت نيـرو)dP d     
ــذيرفتاري  ــالكتر يد(پ jk) وكي j kC d d   )ــت ــا ثاب  يه

mو تانسورهاي پاسخ غيرقطري  الاستيك) mZ dP du  
ــار مــؤثر بــورن mj)، 7(ب m jdF d    (كــرنش داخلــي) و

j je dP d     دسـت آورد  (پاسخ پيزوالكتريـك) را بـه .
قيـدها و شـرايط مـرزي هـر      ،ها تيكمبراي تعريف دقيق اين 

  وضوح مشخص شود. بهتعريف بايد 
توابـع    ةهم ـكـه در آن   شود يمدر ادامه رهيافتي معرفي 

دوم انرژي در واحد حجـم  مرتبة صورت مشتقات  به ،پاسخ
، در تر قيدق. به صورت شوند يمتعريف  ها اختلالنسبت به 

صورت انرژي در واحد حجم  به Eانرژي  ها كرنشحضور 
در حـالي كـه در    ،شـود  يم ـتعريـف   0نيافتـه   شكلتغيير

متناسـب بـا    يا جملـه با افزودن  حضور ميدان الكتريكي 
.P  كـــه ،P  ،بـــه آنتـــالپي قطـــبش الكتريكـــي اســـت

را بـه   E. در حالـت كلـي   گـردد  يمتبديل  ]13[الكتريكي 
  :ميكن يمصورت زير تعريف 
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(0)فـوق    ةرابط ـدر 
cellE   شـم توابـع بلــوخ   -انـرژي كـوهن

حجـم   در واحد ياخته و در ميـدان صـفر، و    شده اشغال
ــكلتغيير ــت  ش ــه اس ــرژي . ]12[ يافت Eان E(u, , )   را

  :ميده يمستگاه مرجع با ميدان صفر بسط حول يك د
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جمــع را در نظــر  ةقاعــد ،توجــه كنيــد كــه در كــل بحــث 
و  mA ،Aاول  ةدر ايـن بسـط ضـرايب مرتب ـ   . ميري ـگ يم
jA   ) ــا ــا نيروه ــب ب ــه ترتي mب 0 mF A  ،(ــبش ــا قط    ه
)P A   ( ها تنش) وj jA    در ارتبـاط هسـتند. از (

كـه مختصـات اتمـي و     ميكن ـ يم ـاين مرحله به بعد فـرض  
در دســتگاه مرجــع بــه صــورت كامــل واهلــش  هــا كــرنش

m، بنابراين اند افتهي jA A 0  .دوم  ةضرايب مرتب ـmnB ،
B ،jkB ،mB  ،mjB  وjB    به ترتيب بـا تانسـورهاي

ثابت نيرو، ثابـت الاسـتيك، پـذيرفتاري، بـار مـؤثر بـورن،       
  جايي داخلي و پيزوالكتريك متناظر هستند.  جابه

 ،مناسـب  يهـا  علامـت  وگـذاري حجـم ياختـه     با جـاي 
دوم اوليــه بــه صــورت زيــر  ةتانســورهاي تــابع پاســخ مرتبــ

  :]12[ شوند يمتعريف 
  ماتريس ثابت نيرو 
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  يون ثابت كيالكتر يدپذيرفتاري 
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  و تانسور الاستيك يون ثابت
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تانسـورهاي بلــوكي قطــري اوليـه هســتند و تانســورهاي   

  تانسور بار مؤثر بورن :از اند عبارتبلوكي غيرقطري 
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  تانسور كرنش داخلي در پاسخ به نيرو
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  پيزوالكتريك يون ثابتو تانسور 
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 jeو  ، jkC يهـا  تي ـكمعلامت خط تيـره روي  

يك كميـت يـون ثابـت اسـت، يعنـي واهلـش         ةدهند نشان
 اعمال ميدان الكتريكي يـا كـرنش   ناشي ازمختصات اتمي 

ــا آندر  ــد كــه تانســور  منظــور نشــده اســت.   ه توجــه كني
در  jeو تانسـور پيزوالكتريـك    jkCالاستيك يون ثابت 

بـا تقـارن بـالا كـه در      يهـا  دستگاهحالت كلي، به استثناي 
اول كـرنش صـورت    ةاتمـي تـا مرتب ـ   يهـا  ييجا جابه ها آن
  فيزيكي مناسبي نيستند. يها تيكم، رديگ ينم

عنـوان   بـه  8تا  3شده در معادلات  تعريف يها تيكماز 
  . شود يمياد  8تانسورهاي پاسخ اوليه

  
  9افتهي واهلشن تانسورهاي يو. 2-2

شـده داراي   محاسـبه كـه توابـع پاسـخ    در حالت كلي بـراي اين 
مفهوم فيزيكي باشند، واهلش مختصات اتمـي در اثـر اعمـال    

محاسبات منظور شود. ايـن  دو) بايد در يا هرميدان يا كرنش (
ماننـد   ،مركز تقـارن  فاقدقطبي  يها دستگاهبراي  ژهيو بهله ئمس

يـون ثابـت    يها تيكمبه جاي ، اهميت دارد. ها كيفروالكتر
 ،C  وe افتـه ي واهلشتانسورهاي پاسخ يون  توان يم  ،
C  وe  در ايـن حالـت   . ]12[ صورت زير تعريف كـرد را به

  :ميريگ يمانرژي را به صورت زير در نظر 
  
)9(  

u
E( , ) min E(u, , )     

  
nEدادن قــرار ،2 ةبـا در نظــر گـرفتن معادل ــ  u 0   ،

E 0    وjE 0   ــدي  و اين ــه در پيكربنــ كــ
  :ميآور يمبه دست  ،صفر هستند mAنيروهاي  مرجع
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تانســورهاي فيزيكــي   8تــا  3 و اســتفاده از معــادلات 

ــالكتر يد ، الاســـتيك و پيزوالكتريـــك بـــه ترتيـــب  كيـ
  از: اند عبارت
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0 m mn nZ (K ) Z 

       

)16(  1 1
jk jk 0 mj mn nkC C (K )     

)17(  1 1
j j 0 m mn nje e Z (K ) 

     

  
بايـد در نظـر   16تا  15 مهمي كه در مورد معادلات  ةنكت
ت نيرو، بودن ماتريس ثاب علت تكين بهاين است كه  ،داشت

و به همان صورتي كـه نوشـته   به سادگي  ها آناز  توان ينم
مـاتريس  تكينگـي   محاسـبات اسـتفاده كـرد.    بـراي  اند شده

سـه   ،ثابت نيرو ناشي از اين واقعيت است كه اين مـاتريس 
مربـوط اسـت.   تقـارن انتقـالي    دارد كه بـه صفر  مقدار ژهيو

 يمقـدارها  ژهي ـو ،10مـد نـرم   يهـا  دستگاهعلاوه بر اين، در 
ديگري ممكن است نزديك به صفر باشند و بايد به تفاوت 
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 تغييرات قطبش بين دو حالـت بلـوري بـا جريـان قطـبش     
ار از يك حالت به حالت ديگر در ارتباط اسـت  ذطي گ

آن را از طريـــق فـــاز بـــري توابـــع بلـــوخ  تـــوان يمـــو 
  كرد. يبند فرمول

 ايـم  گرفتـه شـده در نظـر    نوار اشغال Nيك بلور عايق با 
را كه از طريق يك گـذار   2و  1بلوري يها حالت كه

. اين گـذار  ، شامل شودآدياباتيك پيوسته در ارتباط هستند
(فرض بر ايـن اسـت كـه طـي      شود يمتوصيف  با متغير 

). تغييـرات قطـبش كـه    ماند يمگذار سيستم عايق باقي اين 
بـه صـورت زيـر     توان يمرا  شود يمتوسط اين گذار ايجاد 

  :بيان كرد
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1
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P
P d P( ) P( )






      

 
  

)Pقطبش  )  به دو سـهم الكترونـي و يـوني     توان يمرا
  :تقسيم كرد
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اول در   ةجمل ـبـا روشـي مشـابه     تـوان  يمبخش يوني را 

  :) محاسبه كرد18(  ةمعادل
  

)21(  cell

ion
0

e
P ( ) Z 



 
  R 

  
 11در حالي كه قطـبش الكترونـي بـه صـورت فـاز بـري      

  :]11[ شود يم يبند فرمولشده  نوارهاي اشغال
 

)22( N

el n, n,3
n 1 BZ

2ie
P ( ) d u u

8
 



   
   k k kk 

  
  ةمان ـيپكـه شـرط    شـوند  يم ـتوابع موج طوري انتخـاب  

  :را برآورده كنند، يعني يا دوره
  

)23(  i .
n, n,u ( ) e u ( ) 
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k k Gr r 

وارون اسـت. انتخـاب مسـتقل      ةشـبك يك بردار از  Gكه 
 منجر يفيتعر خوشبه عناصر ماتريسي 22  ةمعادلدر  kنقاط 

بريلـوئن كميـت     ةمنطق ـروي  يري ـگ انتگـرال امـا   شود ينم
م اnُكه شكل فاز بري نـوار   دهد يمبه دست  يفيتعر خوش

  . ]17[و توسط زاك توضيح داده شده است را دارد 
خودي  هقطبش خودب ،شدهذكر يبند فرمولبا استفاده از 

صـورت تغييـر قطـبش،     بـه  تـوان  يم ـيك فروالكتريـك را  
هنگامي كه بلور از ساختار پاراالكتريك بسـيار متقـارن بـه    

، محاسـبه كـرد. ايـن روش    كنـد  يمفاز فروالكتريك گذار 
 يهـا  تيپروسـكا و سـپس بـراي    ]KNbO3 ]18 ابتدا بـراي 
خـودي و   هقطـبش خودب ـ   ةمحاسـب منظـور   هب ]19[گوناگون 

بـا اسـتفاده از ايـن     .كـار گرفتـه شـد   ه ب ـبارهاي مؤثر بورن 
محاسـبه كـرد    تـوان  يم ـتانسور پيزوالكتريك را نيز  ،روش

ــن روش در  ]20[ ــر ايـ ــال حاضـ ــت. در حـ ــدهاي بيشـ ر كـ
  .دشو يماستفاده  گنجانده شده و ،محاسباتي انرژي كل

 
  . روش محاسبات3

هــاي  (بــدون اســتفاده از داده محاســبات ابتــدا بــه ســاكن
ايــن مقالــه بــا  گيــري از اصــول فيزيكــي) تجربــي و بهــره

ه گرفتــانجــام   ABINITمحاســباتي   ةبســتاســتفاده از 
محاسـباتي اسـت كـه بـا       ةبستيك  ABINIT. ]21[است

انرژي كـل، چگـالي    توان يماصلي آن   ةبرناماستفاده از 
ــي   ــار و ســاختار الكترون ــا ســتميسب شــده از  تشــكيل يه

) را يا دورهو جامدات  ها مولكول( ها هستهو  ها الكترون
ــارچوب  ــنظردر چ ــابع  ةي ــاليت ــتفاده از   ي چگ ــا اس و ب

مبتني بر امواج تخـت يـا امـواج     يها هيپاو  ها ليپتانس شبه
محاسـباتي    ةبسـت بـه دسـت آورد. ايـن     افتـه يبهبودتخت 

كـردن سـاختار    بـراي بهينـه   ييهـا  نـه يگزهمچنين شـامل  
  ةي ـنظر يهـا  تـنش سيستم مورد نظـر مطـابق بـا نيروهـا و     

ديناميــك مولكــولي بــا  يســاز هيشــب، يــا تــابعي چگــالي
دينـاميكي   يها سيماتر  ةمحاسباستفاده از اين نيروها، يا 

ثر بـورن، تانسـورهاي   ؤو ارتعاشات)، بارهاي م ها فونون(
ترمودينـاميكي، مكـانيكي و    يها يژگيودي الكتريك، 

اختلالـي تـابعي چگـالي      ةي ـنظرپيزوالكتريكي بر مبنـاي  
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 يهـا  برنامـه محاسباتي، در مقايسـه بـا     ةبستدر اين  است.
بــه محاسـبات توابــع   يا ژهي ـوطـور   بــهمحاسـباتي ديگـر،   

پاسخ پرداخته شـده و در حـال حاضـر سـه نـوع اخـتلال       
اتمي (در حالي كـه تنـاوب شـبكه حفـظ      يها ييجا جابه

 يهـا  كـرنش الكتريكـي همگـن و    يهـا  دانيم)، شود يم
  همگن با استفاده از اين برنامه قابل بررسي است.  

ابتـدا واهلـش كامـل سـاختاري شـامل       حاضـر در كار 
. سـپس  گرفـت اتمـي انجـام    يها مكانبردارهاي شبكه و 

اول توابع موج ظرفيت نسبت به اختلالات  ةمشتقات مرتب
اتمــي، ميــدان الكتريكــي يكنواخــت و  يهــا ييجــا جابــه

  ةهم ـشـده بـراي   ذكر يها اختلال محاسبه شدند.كرنش، 
از  ،بعـد   ةمرحل ـدر  .انـد  رفتـه و در سه جهت به كار  ها اتم

تانسـورهاي پاسـخ اوليـه      ةمحاسـب بـراي  حاصـل  مشتقات 
استفاده شد و در پايان با استفاده از كد ) 8تا  3(معادلات 

anaddb ةاز بست ABINT، و  رات واهلش منظور شـد يثتأ
بـراي  . محاسـبه شـدند   افتهي واهلشيون تانسورهاي پاسخ 

 PBE-GGAتقريب  12همبستگي- توصيف پتانسيل تبادلي
 يهــا يتــابع، زيــرا در مقايســه بــا ]22[بــه كــار بــرده شــد

ــب   ــعي تقريـ ــبموضـ ــر مناسـ ــيدهاي   يتـ ــراي اكسـ بـ
انرژي قطع براي بسط تـابع مـوج    .]4[ فروالكتريك است

- منخورست  ةشبكدر نظر گرفته شده و ابعاد  هارتري 60
اسـت.   6×6×6براي محاسـبات در فضـاي وارون    13پك

منخورسـت   ةابعاد شـبك  محور تكدر محاسبات اثر تنش 
شـده بهينـه هسـتند و از    مقادير ذكراست.  6×6×10پك 

بررسي همگرايي انرژي كل بر حسب مقـادير مـورد نظـر    
 cتـنش در امتـداد محـور      ةمحاسببراي  .اند آمدهبه دست 

اعمــال  cبلورشناســي، يــك كــرنش كوچــك در جهــت 
  ةشـبك و واهلـش سـاختاري را بـراي بردارهـاي      ايم كرده

. در مي ـا دادهاتمـي انجـام    يهـا  مكـان   ةهم ـو  cعمود بـر  
ــراي  ةآســتان ،محاســبات واهلــش ســاختاري همگرايــي ب

 cعمـود بـر محـور     يهـا  تـنش نيروي وارد بـر هـر اتـم و    
 از رت ـكمبلورشناسي زماني است كه اين مقادير به ترتيب 

mV/Å5/0  وGPa1/0  .محاسـبات در دمـاي صـفر    باشند
   ه است.گرفتانجام 

  بحث. 4
  يافته واهلش ساختار يها يژگيو .4-1

مطلـوب    ةنيگزبه عنوان يك  SrHfO3 (SHO)از تركيب 
. ساختار ايـن مـاده در   شود يمياد  CMOSدر ساخت ابزار 

) اسـت و بـا افـزايش دمـا     Pnmaدماي اتاق اورترومبيـك ( 
ــاز   ــر ف ــار تغيي ــدچ ــود يم ــك   K870در  ،ش ــه اورترومبي ب

)Cmcm در حدود شود يم) تبديل ،K1000    بـه تتراگونـال
)14/mcm و در حـدود   دهد يم) تغيير فازK1360   مكعبـي
)Pm3m23[ ) است[ .  

ــا گــروه   مــا در ايــن پــژوهش ســاختار چهــاركنجي ب
و  ميري ـگ يم ـرا براي اين تركيب در نظر  P4mmفضايي 

كه اين ساختار براي اين تركيب در حـال   ميكن يماشاره 
بــا اســتفاده از وجــود نــدارد.  تجربــيصــورت  حاضــر بــه

اختلالـي تـابعي     ةي ـنظرمبتنـي بـر    ةمحاسبات اصول اولي ـ
سـاختار   چگالي نشان داده شده است كه اين تركيب در

ــار ــايي  كنجيچهـ ــروه فضـ ــيت  P4mmگـ داراي خاصـ
كنجي در ســاختار چهــار  .]24[ پيزوالكتريســيته اســت 

a b c   90و    كــــهa ،b  وc   بردارهــــاي
بــين بردارهــاي شــبكه  يهــا هيــزاو و   ،شــبكه و 
سـاختاري مرجـع   با در نظـر گـرفتن پارامترهـاي     ،هستند

محاسبات واهلـش سـاختاري    ،وعرش ةعنوان نقط به ]25[
بردارهاي شـبكه، انجـام   اتمي و  يها مكانشامل واهلش 

همگرايي بـراي نيـروي وارد بـر هـر اتـم        ةآستان. گرفت
mV/Å5/0  ــد ــه ش ــر گرفت ــات  در نظ ــاطر ملاحظ ــه خ . ب

اتمـي فقـط    يها مكانتقارني ساختار مورد نظر، واهلش 
آمده  دست بهنتايج . رديگ يمصورت  zدر راستاي محور 

به همـراه نتـايج محاسـباتي موجـود، جهـت مقايسـه، در       
نسـبت   هـا  اتـم  zفهرست شده است. مختصـات   1جدول 

  .  اند شدهبه بردار شبكه در اين راستا سنجيده 
و  ]24[شروع واهلش مراجع   نقطةلازم به ذكر است كه 

 هـا  آن يو در هـر دو با اين پروژه يكسان است نيز  ]26[
شـروع    نقطـة  در مقايسـه بـا  اوليـه    اختـة يو كار ما، حجم 

آمـده بـا نتـايج مرجـع      دسـت  ايج بهافزايش يافته است. نت
اسـتفاده شـده    GGA يهـا  يتـابع ، كه در آن نيز از ]24[
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 يهـا  يتـابع از  ]26[است، توافق بهتـري دارد. در مرجـع   
LDA  است.استفاده شده  

  
 z. مكان SHOدر  ها اتم z  مختصة. مقادير پارامتر شبكه و 1جدول 
  .شود يمنسبت به بردار شبكه در اين راستا سنجيده  ها اتم

  ]25[ كار حاضر ]26[  ]24[
139/4  1821/4  12/4 044/4 a (Å) 

139/4  1821/4  12/4 044/4 b (Å) 
150/4  2978/4  15/4 109/4 c (Å) 

5164/0    516/0 535/0 z (Sr) 
9931/0    993/0 998/0 z (Hf) 
9744/0    973/0 963/0 z (OI) 
4857/0    483/0 485/0 z (OII) 

  
اوليـه،    اختةياتم اكسيژن موجود در  3توجه كنيد كه از 

 OIدو اتم اكسيژن معادل يكـديگر هسـتند و از ايـن رو بـا     
  .شود يمنشان داده  OIIو اكسيژن سوم با  شوند يممشخص 

  است.  
براي بررسي پايداري اين تركيب در ساختار مورد نظر، 

 :محاسبه شد ]27[ هرابطاين انرژي تشكيل آن با استفاده از 

  

)24(  
E (SHO) E (SHO) E (Sr)f bulk bulk

3
E (Hf ) E (O )2bulk bulk2

 

 
 

 
ــه ترتيــب   رابطــةاول ســمت راســت   جملــةســه  فــوق ب
 Sr  انبوهة، انرژي كل SHO  انبوهةاز انرژي كل  اند عبارت

و  Fm-3m يا نقطـه مكعبي با گروه   دةيپك تنگدر ساختار 
 يگوش ـ شـش   دةي ـپك تنگدر ساختار  Hf  انبوهةانرژي كل 
ــا گــروه  ــراي محاســبات مولكــول P63/mmc يا نقطــهب . ب

در مركز يك  pm121اكسيژن، يك مولكول با طول پيوند 
در نظر گرفته شده اسـت. ايـن كـار     bohr20مكعب با ابعاد 

ــرزي    ــرايط م ــال ش ــراي اعم ــادلات   يا دورهب ــل مع در ح
متوالي  يها اختهي كنش برهمشم و اطمينان از عدم -كوهن
  .دگير يمانجام 

مقدار حاصل از ايـن رابطـه در واحـد فرمـول شـيميايي      
به دست آمد كه با مقـدار   -eV92/3براي سيستم مورد نظر 

eV798/3-  در توافق است. علامت منفي انرژي  ]24[مرجع
اين است كه اگر اين تركيـب در آزمايشـگاه     نشانةتشكيل 

تجزيــه  اش سـازنده توليـد شـود، پايــدار بـوده و بـه عناصــر     
  نخواهد شد.  

  
  قطبش و بارهاي مؤثر بورن .4-2

و  گرفـت براي ايـن سيسـتم انجـام     ]17[محاسبات فاز بِري
خـودي بـه    هايـن سيسـتم داراي قطـبش خودب ـ    مشخص شد

ــدازة ــدار     C/m252/0  انـ ــا مقـ ــه بـ ــه در مقايسـ ــت كـ اسـ
C/m275/0 در تركيــبPbTiO3  28[قابــل توجــه اســت [ .

بلورشناسي است و علـت   cقطبش موجود در جهت محور 
ــآن  ــا هجاب ــا ييج ــتاي   يه ــي در راس ــراف از  cاتم و انح

است. وجود قطبش در يك سيستم براي  لآ دهيا يها مكان
  بروز خاصيت پيزوالكتريسيته امري ضروري است.

 ،شـود  يم ـنمـايش داده   *Zبورن كـه بـا    مؤثر رمفهوم با
توسـط بـورن    1993دينـاميكي اسـت كـه در سـال      يكميت

اين كميت در واقع يـك تانسـور اسـت و     .]29[معرفي شد 
ديناميـك بلورهــاي قطبــي دارد.    مطالعــةدر  يا ژهيــونقـش  

mZ,تانسور بار مؤثر بـورن   
    اتـم  صـورت ضـريب    بـه

 mتناسب ميان قطبش ماكروسكوپي ايجاد شده در جهـت  
، ]30[ شـود  يم ـتعريـف   در جهـت   جايي اتم  هو جاب
 يعني

  

)25(  m
,m 0

,

P
Z

r 
 


 


  

 

بـردار قطـبش     mPواحـد،  ةحجم ياخت 0كه در آن 
r,و  mكل در جهت      مختصـات يـون   در جهـت 

دوم انـرژي كـل از    ةمشـتق مرتب ـ بار مؤثر بـر حسـب   است. 
  .ديآ يمبه دست  6  رابطة
 cبا توجـه بـه ايـن كـه قطـبش ايـن سيسـتم در جهـت          

ايـن تانسـورها در آن    zz يها فهؤلمبلورشناسي است، فقط 
(تا جايي كه مـا   اند شدهفهرست  2نقش دارند و در جدول 

در مورد بارهاي مـؤثر ايـن تركيـب ارائـه      يا داده ميدان يم
  .نشده است)
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  تانسور بارهاي مؤثر بورن zz  مؤلفة. 2جدول 

Z*
zz اتم 

55/2  Sr 
57/5  Hf 
83/1-  OI  

46/4-  OII  

  
طـور   بـه قـوي، بـار مـؤثر بـورن      يها كيفروالكتردر 
ــل ــوني    قاب ــولي ي ــادير معم ــا مق ــوجهي ب ــاوت دارد. ت تف
ــان ــدول    هم ــه از ج ــور ك ــاوت    2ط ــت تف ــخص اس مش
 Hf يهـا  اتـم بار مؤثر  zz يها لفهؤمميان   اي هملاحظ قابل

ــولي آن  OIIو  ــادير معم ــا مق ــي  ب ــا (يعن 2Hfه  2وO  (
بارهــاي مــؤثر وجــود دارد. نشــان داده شــده اســت كــه  

ناشـــي از ماهيـــت  ،بـــزرگ در بلورهـــاي پروســـكايت
 فلــز و اكســيژن اســت يهــا اتــمكووالانســي پيونــد ميــان 

 zz يهـا  لفـه ؤمميـان    ملاحظة. بنابراين تفاوت قابل ]31[
 هــا آنبــا مقــادير معمــولي  OIIو  Hf يهــا اتــمبــار مــؤثر 

و اربيتـال   Oاتم  2pربيتال شديد اُ يدشدگيبريه گر نشان
5d  اتمHf      است و ايـن هيبريدشـدگي نقـش اساسـي در
 عـلاوه بـر ايـن،   پيزوالكتريكي سيستم دارد.  يها يژگيو

در اثـر  نيز بلورشناسي  cاتمي در راستاي  يها ييجا هجاب
 .  رديگ يمصورت شدگي قوي يداين هيبر

  
  نرميو  تانسور الاستيك .3- 4

ــه ترتيــب  4و  3 يهــا جــدولدر   يهــا مؤلفــه مقــاديرب
آورده شــده اســت. بــه  نرمــيتانســورهاي الاســتيك و 

ــه ــور مقايس ــر    ،منظ ــز ذك ــود ني ــباتي موج ــايج محاس نت
تانسور نرمـي وارون تانسـور الاسـتيك اسـت.      .اند شده

موجـود بـراي سـاختار     يهـا  تقـارن نتايج محاسـبات بـا   
در تانسـور الاسـتيك   مورد نظر كـاملاً سـازگار اسـت.    

ــا گــروه فضــايي   داراي  P4mmســاختار چهــاركنجي ب
11از:  اند عبارتشش عنصر مستقل است كه  22C C

 ،12C ،13 23C C ،33C ،44 55C C  66وC از .
با يكديگر ايـن نتيجـه    4و  3 يها جدولمقادير  ةمقايس

ــه دســت  ــب ــآ يم ــهكــه  دي طــور كلــي اخــتلاف قابــل   ب
ميان اين مقادير در دو مرجع موجود و كار  يا ملاحظه

انطبـاق ميـان مقـادير تانسـور     نبـود  ايـن  ما وجود دارد. 
مشــاهده  ]24, 4[ در KNbO3الاســتيك بــراي تركيــب 

نيـز ميـان    PbTiO3  شدة شناختهو براي تركيب  شود يم
, 24[اخـتلاف وجـود دارد   و تجربـي   مقادير محاسباتي

مقـادير تجربـي و نظـري،     نداشتن انطباقدليل اين . ]28
تـابعي چگـالي    يـة كـه نظر واحد، ةبه مقدار حجم ياخت ـ

و همـواره بـا    كنـد  يم ـ ينيب شيپبراي سيستم مورد نظر 
 .شود يمتجربي اختلاف دارد، نسبت داده  ةحجم ياخت

به حجم سيستم حساس هسـتند و   شدت به ها تيكماين 
حجـم ياختـه در    ين ـيب شيپدرصدي  يكحتي اختلاف 

بــه ايجــاد خطــاي  توانــد يمــمحاســبات تــابعي چگــالي 
اخــتلاف  .]14[ شــودمنجــر  هــا آن  محاســبةبزرگــي در 

ــباتي   ــادير محاس ــان مق ــمي ــد يم ــع   توان ــرژي قط ــه ان ب
طـور كلـي    رفته در محاسبات ربط داشته باشد. بهكار به

انـرژي قطـع بايـد     ،تـر  قي ـدقتوابـع پاسـخ     محاسبةبراي 
از مقـدار مربـوط بـه محاسـبات حالـت       تر بزرگبسيار 

و  ]32[رفته در مراجـع  كار هاما مقادير ب ]21[پايه باشد 
هارتري است كه مقادير نوعي  20و  15به ترتيب  ]24[

  براي محاسبات حالت پايه هستند. 
الاســتيك  يهــا ثابــتاز ســويي ديگــر تــا زمــاني كــه 

ــب هســتند   iiCقطــري  ــادير غال ــتحلمق ــا لي كمــي  يه
امـا تحليـل كيفـي پايـداري      دي ـآ يم ـاشتباهي بـه دسـت   

. شــرايط ]33[ كنــد ينمــالاســتيكي تركيــب تغييــري   
پايداري الاستيكي بـراي سـاختار مـورد نظـر مـا عبـارت       

 است از:

  

)26(  2
11 12 13 33 11 12

44 66

C C ;2C C (C C )

C 0;C 0

   


 
 

 
ــهالاســتيك  يهــا ثابــت شــرايط فــوق را آمــده  دســت ب

ــرآورده  ــب ــد يم ــاختار    كنن ــب در س ــن تركي ــابراين اي و بن
 ةنتيج ـ الاسـتيكي پايـدار اسـت كـه بـا     ركنجي از نظـر  اچه
  است. سازگار ]32[آمده در  دست به



 اثر تنش ... وSrHfO3 بررسي خواص الاستيكي و پيزوالكتريكي 

60 

 

  )Gpa(تانسور الاستيك  يها مؤلفه. 3جدول 

  الاستيك ثابت  كار حاضر  )32(مرجع   )24( مرجع
54/330  0/331  07/307  

11C 

75/73  8/61  74/62  
12C 

34/75  1/100  22/58  
13C 

52/266  7/281  56/254  
33C 

14/70  6/53  23/62  
44C 

31/82  1/65  52/86  
66C 

  
  )pa-1 12-10نرمي ( تانسور يها لفهؤم. 4جدول 

  ثابت نرمي  كار حاضر  مرجع
33/3  5/3  

11S 

56/0-  59/0-  
12S 

78/0-  67/0-  
13S 

19/4  23/4  
33S 

26/14  07/16  
44S 

15/12  56/11  
66S 

  
  تانسور پيزوالكتريك .4-4

در توصيف رياضي پيزوالكتريسـيته، كـرنش (يـا تـنش) از     
سه به ميدان الكتريكـي ربـط داده     مرتبةطريق يك تانسور 

پيزوالكتريـك   يا كپـه   مادة. اين تانسور پاسخ يك شود يم
. كنـد  يم ـبه ميدان الكتريكي يا بـار مكـانيكي را توصـيف    

بـا اسـتفاده از    تـوان  يم ـپاسخ پيزوالكتريكي يـك مـاده را   
ــت پيزوالكتريكــي متفــاوتي توصــيف كــرد. ايــن   يهــا ثاب
مشــتقات مختلــف توابــع ترمودينــاميكي  گــر انيــب هــا ثابــت

را  14رابطـة  شـده در   تعريـف تانسور پيزوالكتريك هستند. 
 :به صورت زير نوشت توان يم
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  :طور معادل بهيا 
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ثابـت  « 27  رابطـة شـده در   تعريـف ثابـت پيزوالكتريـك   
 2C/mآن يريگ اندازهواحد نام دارد و » پيزوالكتريكتنش 

ثابت ديگري است كـه  » ثابت كرنش پيزوالكتريك«است. 
 ايــن و بــه رود يمــبــراي توصــيف پيزوالكتريســيته بــه كــار 

 :شود يمصورت زير تعريف 
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ميـان ايـن دو     ابطةراست.  C/Nآن  يريگ اندازهواحد  و
 :ثابت پيزوالكتريك به صورت زير است

  
)30( ( )

j jk kd S e
  

 

)كه در آن  )
jkS  12[ تانسور نرمي است[ .  

ــزرگ ــر ب ــراي  نيت ــادير ب ــتمق ــا ثاب تــنش و كــرنش  يه
 pC/Nو  C/m2 76/5 = e33ترتيب  بهپيزوالكتريك اين تركيب 

38/25 = d33  .مقايسه با تنها مقادير محاسباتي موجـود،  هستند
C/m2 73/8 = e33  وpC/N 95/36 = d33  ،اختلاف   دهندة نشان
. بررسـي بيشـتر ميـان    ]24[اسـت توجهي ميان اين مقـادير   قابل

و ضرايب  ها دادهضرايب پيزوالكتريك موجود در اين پايگاه 
شده در مقالات (تا جايي كه ما بررسي كرديم) نشان  گزارش

شـده در ايـن پايگـاه     گـزارش كه مقـادير تـابع پاسـخ     دهد يم
شـده در مقـالات    گزارشبا مقادير تجربي و محاسباتي  ها داده

 عنـوان مثـال بـراي تركيـب     بـه دارنـد.  اختلاف بسـيار زيـادي   
برابـر بـا    e33مقـدار تجربـي ثابـت تـنش      PbTiO3  شدة شناخته
C/m2 00/5   ــباتي ــادير محاس  12/4و  41/4، 35/5اســت و مق

ضمن اين كه محاسـبات آزمايشـي    ؛اند شدهنيز گزارش  ]28[
اين در حالي . را نتيجه داد C/m2 22/5مقدار  PbTiO3ما براي 

بـراي   هـا  دادهشـده در ايـن پايگـاه     گـزارش است كـه مقـدار   
PbTiO3  برابر باC/m2 79/2 علت اين اختلاف را . ]24[ است

رفته در محاسبات تابع پاسخ ربـط  كار به انرژي قطع به توان يم
بنـابراين   ؛داد كه در قسمت تانسور الاستيك به آن اشاره شـد 

كمـي، در حـال حاضـر،     ةمقادير قابل اطمينـاني بـراي مقايس ـ  
گفـت كـه ايـن     تـوان  يم ـاما بـه لحـاظ كيفـي     موجود نيست



 )1395 ان

ب تـنش   
 يهـا  ييا 

طـور   مان
 ري ـگ شـم 

ا مقـادير   
2p  اتمO 
اتمـي   ي

ـه همـين   
 افـزايش  

. ايـن  ـود 
همچنـين     
ــاً  ز تقريب
ــه      ـتند ك
محـدوده      
 واهلـش   

 يهـا  ييا 
كاهش  د

لــي ايــن 

  
 محور

ب تـنش   
 افـزايش  

. ايـن  بنـد 

، (پاييز و زمستا51-

حسـب سيسـتم بر 
جـا هجاب ــورن و    

. همكرديمررسي 
چششـد، تفـاوت   

بـا OIIو  Hf يهـا 
pربيتال شديد اُ ي

يهـا  تـال ياربدگي 
. بـ]14[ س اسـت 
*Zي مـؤثر   

zz را
شـو يم ـ هـا  آنش  

مشـاهده اسـت. ه
بيشــتر از يهــا ش

ــ ــت هس ــاً ثاب ريب
طـبش در ايـن م

در محاسـبات ـا 
جـا هجاب ـ محور ك

باوجودطوري كه 
ش تــنش، اثــر كل

. 

م تكر حسب تنش 

d3  وe33  حسـب بـر
كه با شود يمحظه 

ابني يم ـس كـاهش  

-65صفحه  

رفتار قطبش تر ق
 بارهـاي مـؤثر بـ

را بر محور تكش 
ص انبوهه اشاره ش

ه اتـم بـار مـؤثر    
يدشدگيبريه گر

H است. هيبريدشد
طول پيوند حساس

بارهـاي ،محور ك
شي باعث كـاهش

قابـل م 3 شـكل   
ــهكــه  ــنشازاي  ب ت

ــؤثر تقر ــاي م ره
 بسـيار انـدك قط

هـ ييجا هجابسي 
تكفزايش تنش 

طو به ؛ابندي يمش 
ثر در اثــر افــزايش
بش سيستم است

ارهاي مؤثر بورن بر

33 يهـا  ثابـت ات  

 شده است. ملاحظ
افزايش و سپسدا 

قيدقنظور بررسي 
محور، تغييرات ك

ي بر حسب تنش
 در قسمت خواص

zz يهـا  لفـه ؤمن

گ نشان ها آنمولي
Hfاتم  5dربيتال

يك تركيب به ط
تكل تنش فشاري 

و تنش كشش دهد
وضـوح در بـه ر

ــــاهده كشــود يم
G8/0 ــادير بار مق
تغييرات  دهندة ن

). برر2ت (شكل 
كه با ا دهد يمن
سرعت افزايش بهي

دير بارهــاي مــؤ
رات افزايش قطب

. تغييرات با3شكل 

تغييـر 4در شكل 
نشان داده محور ك
ابتدب ياين ضرا ،ش
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نشان
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نشان
اتمي
مقــا
تغيير

  

  
د
تك
تنش

ورة دوم شمارة دوم

P4m داراي خاصــ

اظر اسـت بـا اعم
جهـت قطـب دري
e )31d (ش محاســبه

C/m2 76/0يــب
در جهت عمو ور

كــه تــنش (كــرنش
كـه تغ رود يم ـر

ه رفتار فروالكتريك
 O  وHf .است

رت تابعي از تغيير
ناسي نشان داده ش
 مقادير منفـي (تـن
طبش سيستم افزاي
ش كششي در امتـ

،دهـد  يم ــزايش
قطـبش و در نهاي

طـور كـ همـان  .د
قطـب GPa10ري

.رديگ يمك قرار

  محور تكش

دو - هيدروفيزيك

mmكنجي هــار

متنـا ،)33e )33dك  
مـوازي محـور  ك

31e يهــا مؤلفــه. 

ــه() هســتند  ترتي ب
محو تك يها ش
نــد. هنگــامي كظر

انتظار ،ر تغيير كند
كهچرا ؛جاد شود
يها اتموي ميان

  محور
صور بهش سيستم
بلورشن cد محور

 افزايش تنش از
(تنش كششي) قط

كه تنش دهد يمن 
سيسـتم را افـ ةسيت

نجر بـه كـاهش
شـود يم ـسيستم  
ازاي تـنش فشـا ه

الكتريكحالت پارا

 قطبش بر حسب تنش

پژوهشي -مة علمي

ب در ســاختار چه
  ريسيته است. 

ب پيزوالكتريـك
تـكش (كـرنش)   

.دســتگاهخــودي 
ــر از  ك )33e )33dت
تنشزيرا با ) - 07/6

متناظ O-Hfــوي 
را دچار O-Hfي 

جهي در قطبش ايج
تم در اثر پيوند قو

مح تكثار تنش 
تغييرات قطبش 2ل 
در امتداد محور ك

ضح است كه با
 به مقادير مثبت (
 اين تغييرات نشان
طبش فروالكتريس
ه تنش فشاري من
ةن فروالكتريسيت

بهمشخص است  
حصفر شده و در 

. تغييرات ق2شكل 

دو فصلنام

 

تركيــب
پيزوالكتر
ضريب
يك تـنش

خ هخودبــ
كوچــك

pC/N 7
ــ پيونــد ق
پيوندهاي

توجه قابل
اين سيست

  
آث .5- 4

شكلدر 
تكتنش 

است. وا
فشاري)

.ابدي يم
جهت قط
حالي كه

رفتن بيناز
2شكل 

سيستم ص
 



مبتنـي   ، 
 چگـالي،   

SrH در 
ر حالـت  
محاسـبة  
ورد نظـر       
مايشـگاه  

. شـود  ي ـ
ي قطبش 
ثر بـورن       
معمـولي    
ــبش،    قط
د دارد و  

 منجـر ب 
ــفر   يرص

  ت.
نشـان  ب    

 cجهــت 
فزايش با 
تمـي در  
ز مقـادير      

امـا   ابنـد 
ـر كلـي    

 ةتريســيت 
 كــرنش 

نشـان   ور 
 ةكتريسـيت  

ــرنش    ك
-=σzz  و

 فشــاري 
  .رود يم

 در ايــن  
 در اثــر  

ت اصول اوليـه
ختلالـي تـابعي چ

fO3 فرضـي  ب  

را در P4mm ي
مرسـي كـرديم.   
 در سـاختار مـو
ت توليد در آزم

ينم ـتجزيـه   اش ه 
ن تركيب داراي
گ بارهـاي مـؤث
يسه بـا مقـادير م
ــه در جهــت ق ك

 O  وHf وجـود
ه در اين تركيب
ــك غي زوالكتري

 اين تركيب است
روي ايـن تركيـب

در ج محــور ــك
و اين اف ابدي يم 

ات يهـا  ييجـا  هب ـ
فـزايش تـنش از

اي يم ـر كـاهش     
است كـه اثـ يا ه

ت بهبــود فروالكت
ب تــنش ويضــرا

محـو تـك  تنش 
كيفيـت پيزوالك 

ــنش ويــرا ب ت
GPa3/6ازاي  ـه

ــه ازاي تــنش . ب
من سيستم از بين 
يزوالكتريســيته
ت ايــن ويژگــي

 
ستفاده از رهيافت

اخ  ةي ـنظرگالي و 
كتريكـي تركيـب

فضاييگروه  با ي
برر محـور  تـك   

ي ايـن تركيـب
ركيب در صورت

سـازندهعناصـر    
 نشان داد كه اين
ت. مقـدار بـزرگ

O  وHf در مقاي
گر آن اســت ك

يهـا  اتـم  ميان 
ت فروالكتريسيته

ــت  ــا ثاب پيز يه
ت پيزوالكتريك

بـر ر محور تك 
ــزايش تــنش   ــف ت
 سيستم افزايش

جابـؤثر بـورن و    
چنـد بـا افقـع هر 

ت بارهـاي مـؤثر
گونه بهاتمي  يها

بش و در نهايــت
ســي تغييــرات ض
سيستم بر حسب

كتـوان  يمل تنش 
ــين  ضـ ةش داد. بيش

ــه  ــب  ـ ــترتيــ بــ
.نــديآ يمــســت 

اين ةروالكتريسيت
ــود خاصــيت پي
ن بهبــود كيفيــت

   يريگ جهينت
با ا پژوهش نيا

تابعي چگ  ةيظر
پيزوالك يها يژگ

چهاركنجيختار
و تحت تـنش 

ژي تشكيل بـراي
ن داد كه اين تر
دار اسـت و بـه
اسبات فاز بِري

خودي اسـت هبد
O يها اتموط به 

ــا آنني ــانگ ه نش
ريدشدگي قوي
به بروز خاصيت

ــود ي ــودش . وج
خاصيت  دهندة ن

بررسي اثر تنش
ــا اف دهــد ي كــه ب

رشناسي، قطبش
رات بارهـاي مـؤ
اط است. در واق

ي به مقادير مثبـت
ه ييجا هجابيش
افــزايش قطــب هــا

ســتم اســت. بررس
والكتريك اين س

كه با اعمال دهد
ــزايش ــتم را اف س
والكتريــــك بــ

G8/0=σzz ــه دس ب
G10 خاصيت فر
ــيب شيپــ وجــ ين

ســتم و همچنــين
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 SrHاثر تنش ... و

ــوند يــ ــن اش ؛ اي
اين تركيب است

رنش پيزوالكتريـــك

است و بيش 2شكل

GPa8/0=σzz اتفـ
اسـت. بيشـينه مقـ

C13/16   بـاGPa3
دهن نشــانكتريــك

حسسي قطبش بر
σz بيشـترين تغييـر

 تـنش پيزوالكتريـ
كـه بـا اعمـال تـن

ضــرا تــوان يم ـم
يا ملاحظــه قابــلر

T يهـا  كيسرام

ك (بالا) و ضريب تنش
  محور تكش

fO3پيزوالكتريكي

1 -=σzz  مصــفر
ةت فروالكتريسيت

د. ضـــريب كـــر

شيب منحني ش  دة

p6/106 ــه aازاي  ب

متنـاظري قطـبش
2C/mك، يعنـي

يب تــنش پيزوالك
كرنش است. برر

GPa3/6 -=zzدر

ينه مقدار ضريب
شـود  يم ـي ديـده

طـبش ايــن سيســتم
ش داد و بــه مقـادير

اصلي يها لفهؤم 
 

كرنش پيزوالكتريك
ايين) بر حسب تنش

خواص الاستيكي و پ

ــه ازاي  GPa0ب ب
حذف خاصيت  دة

فـــق داردتوا 2كل 

33d  ،دهند نشان

ــي   pC/Nآن، يعن

با تغيير ناگهانيكه 
تـنش پيزوالكتريـك

اســت. ضــريــاظر 
حسب ك قطبش بر

كه د دهد يمشان 
با بيشينو  رديگ يم 

طور كلـي بهست. 
در جهــت قط ــور

ريـك را افــزايش
 PbTiO3  كه از

. ]28[ست يافت

 تغييرات ضريب ك
پيزوالكتريك (پا

بررسي خ

 

بيضــرا
دهند نشان
شـــكبـــا 

33
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=σzz متنــ

تغييرات
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صورت
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محــ تـك 
پيزوالكتر
مقايسه با
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.4شكل 



 )1395 ، (پاييز و زمستان51-65صفحه   دورة دوم شمارة دوم -پژوهشي هيدروفيزيك -دو فصلنامة علمي

63 

 

مـواد    حـوزة باعث اهميـت ايـن سيسـتم در     ،اعمال تنش
ــرب   ــدون سـ ــك بـ ــپيزوالكتريـ ــود يمـ ــاوجودو  شـ  بـ

،  SrHfO3بودن ساختار مورد نظـر بـراي تركيـب     فرضي
براي تلاش در جهت توليد آلياژهـاي   يا زهيانگ تواند يم

  حاوي اين تركيب در آزمايشگاه شود.
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