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 4/5/35 :رشیپذ خیتار  9/55/36 :افتیدر خیتار

 

  دهیچک
 و الاستیکی خواص بررسی برای ،چگالی تابعی اختلالی  ۀینظر و چگالی تابعی  ۀینظر چارچوب در اولیه اصول محاسبات ازاین مقاله در 

 ماهیتت  به بردن پی برای شد. استفادهP4mm گروه فضایی با چهارکنجیساختار  در  SrHfO3یفرضترکیب  ۀپیزوالکتریکی حالت پای
 و Hf های اتم بورن ثرمؤ بار که دده یمنتایج نشان  .شدند محاسبه بورن مؤثر بارهای تانسور و قطبش اتمی، مقیاس در ماده فروالکتریکی

O یها اتم میان قوی پیوند  ۀدهند نشان که است یونی معمولی مقادیر از تر بزرگ بسیار O  و Hf که داد نشان تشکیل انرژی ۀمحاسب. است 
  ۀدهنتد  نشتان  پیزوالکتریتک  تانسور توجه قابل و غیرصفر شود. مقادیر نمی تجزیه سازنده عناصر به ،یریگ شکل صورت در ترکیب این

ب یبلورشناسی بر روی قطبش، بارهای مؤثر بورن و ضرا cدر امتداد محور  محور تکاثر تنش است.  ترکیب این در پیزوالکتریسیته وجود
افزایش  از مقادیر منفی به مقادیر مثبت محور تک. مقدار قطبش با افزایش تنش شدبررسی تنش و کرنش پیزوالکتریک این ترکیب نیز 

منجر  تواند یمدر حالی که تنش فشاری  ،دهد یمرا افزایش  ترکیب ۀکه تنش کششی، فروالکتریسیت دهند یم. این تغییرات نشان ابدی یم
کته بتا    دهتد  یمت نشتان   محتور  تتک ب تنش و کرنش پیزوالکتریک به تنش یبررسی وابستگی ضرا شود. ترکیب ۀبه حذف فروالکتریسیت

متواد جدیتد پیزوالکتریتک بتدون       ۀحوزدر  تواند یمرا بهبود بخشید. این نتایج  ترکیب ۀکیفیت پیزوالکتریسیت توان یماستفاده از تنش 
 سرب حائز اهمیت باشد.

 

نظریۀ اختلالتی  ، الکتریک بدون سربمواد پیزوفروالکتریک، خواص الاستیکی، خواص پیزوالکتریکی،  :یدیکل یها واژه

 تابعی چگالی. 

 

  مقدمه. 1

قابلیتت   یالکترومغناطیس امواجخلاف امواج آکوستیکی بر

در آشتتکارش و   بنتتابراین ؛انتشتتار در زیتتر آب را دارنتتد  

 .شود یماز این امواج استفاده هدایت و ناوبری در زیر آب 

 سونار ابزاری است که با استفاده از امتواج آکوستتیکی بته   

عامل اصلی تولید و دریافت صوت در  .پردازد یماین مهم 

 یهتتا پتال  کتته  استت پیزوالکتریتتک  یهتا  المتتانستونار،  

از . کننتد  یمت تبتدیل  الکتریکی را به آکوستیکی و برعک  

 یهتتا حافظته بته   تتوان  یمت  ،ایتن متواد  دیگتر   هتای  استتفاده 

فراصتتتوت و  یهتتا  مبتتدل ، گرهتتتا حتت  فروالکتریتتک،  

حضتتوری کته  اشتاره کترد   آشکارستازهای پیروالکتریتک   

. آلیتتاژ ]5[ امتتروزی دارنتتد  ۀپررنتتد در صتتنایش پیشتترفت  

ودن بتتبتته علتتت دارا  PbZrxTi1-xO3 (PZT)پروستتکایت

و  العتتاده  فتتو  ختتواص فروالکتریکتتی و پیزوالکتریکتتی   

زیتادی استت کته     یهتا  مدتاندک تولید،   ۀنیهزهمچنین 

اما بته علتت    ؛]2[ کند یمبازی نقش غالب را در این زمینه 
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در آینده استفاده از آن  ،ماهیت سمی سرب موجود در آن

برای کشت  و  به همین دلیل  دچار محدودیت خواهد شد.

ی هتا  تتلاش پیزوالکتریک بدون سرب  یها کیسرامتولید 

چتته هنتتوز ترکیبتتات  اگر. استتت صتتورت گرفتتته زیتتادی 

بتتدون ستترب از لحتتا   در مقایستته بتتا ترکیبتات  دار سترب 

تری دارنتد امتا محققتان بته ستتمت     یشت آکوستتیکی بتازده ب  

از جملته متواد پیزوالکتریتک    کاهش این تفتاوت هستتند.   

-(، تیتانیتت ستدیم  BTتیتانیت باریوم ) توان یمبدون سرب 

، (BKTبیستتتموت )-(، تیتانیتتتت پتاستتیم BNTبیستتموت ) 

پتاستتیم -نیوبتتات ستتدیم، نیوبتتات پتاستتیم و نیوبتتات ستتدیم 

(KNNرا نام برد ) ]9[ . 

 یهتا  یژگت یومناستب از   یتقریبت آوردن  دستت  بته برای 

 یهتا  اختته یآلیاژ را متشتکل از   توان یمآلیاژهای تصادفی 

واحدی در نظر گرفت که در یک حالتت کترنش همگتن    

قتترار دارنتتد و مقتتدار ایتتن کتترنش از محتتی  موضتتعی      

گرفتن ایتتن تقریتتب  کتتار . بتتهشتتود یمتتهمگن تعیتتین غیتتر

ستاختاری، الاستتیکی    یهتا  یژگت یومستلزم درک صحیح 

آلیتاژ    ۀدهنتد  مجتزای تشتکیل   یهتا  مؤلفته و پیزوالکتریکی 

 ،بتته ایتن مهتتم  یتابی  دستتت یهتا  روشیکتتی از  .]4[ استت 

اصتول   یهتا  روشاستفاده از محاسبات اصول اولیه است. 

میتتتان ستتتاختار اتمتتتی و   ۀرابطتتتاولیتته امکتتتان بررستتتی  

کته بررستی    کننتد  یمت میکروسکوپی را فراهم  یها یژگیو

دیگتر   صورت آزمایشگاهی مشتکل استت. از ستوی    آن به

از ایتن قابلیتتت ویتژه برختوردار هستتند کتته      هتا  روشایتن  

 ینتتیب شیپتترا  فرضتتییتتک سیستتتم  یهتتا یژگتتیو بتواننتتد

مفیتدی بترای کتار در آزمایشتگاه بته       یهتا  سترنخ کرده و 

 دست دهند.

در  SrHfO3بدون سترب   فرضیدر این پژوهش ترکیب 

را بتا استتفاده    P4mm فضاییبا گروه  5ساختار چهارکنجی

و  2تتابعی چگتالی    ۀیت نظرمبتنی بر   ۀیاولاز محاسبات اصول 

ده و نشتتان کتتربررستتی  9اختلالتتی تتتابعی چگتتالی   ۀیتتنظر

نظر یتتک کتته ایتتن ترکیتتب در ستتاختار متتورد   میدهتت یمتت

را بتر   محتور  تتک سپ  اثر تنش  پیزوالکتریک مؤثر است.

و خواهیم دید کته   میکن یمپیزوالکتریک بررسی  یها ثابت

ایتتن  ۀکیفیتت پیزوالکتریستتیت  توانتتد یمتت محتور  تتتکتتنش  

 ترکیب را بهبود بخشد.

 

 مبانی نظری. 2

  ۀیت نظرو  ]5و6[تابعی چگتالی   ۀینظر یها روشبا استفاده از 

 یهتتا یژگتتیو تتتوان یمتت .]8و7[اختلالتتی تتتابعی چگتتالی 

از متواد را   وستیعی   ۀگستتر و پیزوالکتریکتی   یکیالکتر ید

 یهتا  یژگت یو. بستیاری از  ]51و3[ختوبی توصتی  کترد     به

تتابعی چگتالی و بتا      ۀیت نظرمستقیماً از  توان یممورد نظر را 

بته دستت آورد؛ بته     4متنتاهی  یها تفاضلاستفاده از روش 

الاستتیک از تتنش ناشتی از یتک      یهتا  ثابتت عنتوان مثتال   

و بارهتای متؤثر    شتوند  یمکرنش اعمالی کوچک محاسبه 

 یا رشتبکه یز یهتا  ییجتا  جابته دینامیکی از قطبش ناشتی از  

. از ستویی دیگتر، استتفاده    ]55[ ندیآ یمکوچک به دست 

اختلالی تتابعی چگتالی بتیش از پتیش متورد       یها روشاز 

 تتوان  یمت  هتا  آنتوجه قرار گرفته است زیرا بتا استتفاده از   

محاستبات متعتدد    طتور مستتقیم و بتدون    را به 6توابش پاسخ

بنابراین توابتش پاستخ متورد نظتر      ؛حالت پایه به دست آورد

و قابتتل اعتمتاد بته دستتت    منتد  نظتام صتورت خودکتتار،   بته 

 .  ]52[ ندیآ یم

 

 یبند فرمول. 2-1

واحد را در نظر بگیریتد.   ۀاتم در یاخت Nیک بلور نارسانا با 

کته در آن  میریت گ یمت حالت مرجعی را در نظتر  
1a  ،

2a  و

3a   ،بردارهتتای شتتبکه هستتتند
0   حجتتم یاختتته استتت و

(0)مختصتتات اتمتتی بتتا 

mR   شتتوند یمتتمشتتخ .m  یتتک

تتا   5جایی( کته از   هبرچسب مرکب است )اتم و جهت جاب

N9  ایتن ستاختار در میتدان     میکنت  یمو فرض  کند یمتغییر

 الکتریکی ماکروسکوپی صفر، ساختار تعادلی است.

وارد بتتر چنتتین بلتتوری را در نظتتر    اختتتلالستته نتتو   

 شان یتعادلاز موقعیت  ها اتمجایی  جابه( i: )میریگ یم
mu؛ 

(ii ) همگتتن  یهتتا کترنشj  5در نمادگتتذاری وتیتتتکتته 

j {1,...,6}؛ (iii )الکتریکتتتی  یهتتتا دانیتتتم
   کتتته

{x, y,z}  بحت   . دهد یمدکارتی را نشان  یها جهت
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  ۀجت ینتکته در   میکنت  یمت محدود  ییها ییجا خود را به جابه

. همچنتین توجته   شتود  یمت بسی  حفت    ۀتناوب یاخت ها آن

 دمای صفر را در نظر داریم. یها یژگیوداشته باشید که 

( نیروهای iاز: ) اند عبارت ها اختلالمتناظر با این  یها پاسخ

mF( ،ii )یها تنش 
j ( وiii )یها قطبش P

با استفاده  که 

قطری  یها ش پاسخ مورد نظر شامل پاسختواب توان یم ها آناز 

mn m nK dF du  ،)ماتری  ثابت نیرو(dP d     

( وکیت الکتر ید)پذیرفتاری 
jk j kC d d   ( یهتا  ثابتت 

و تانسورهای پاسخ غیرقطری  الاستیک(
m mZ dP du  

mj(، 7)بار مؤثر بتورن  m jdF d      کترنش داخلتی( و(

j je dP d   دستت آورد  )پاسخ پیزوالکتریک( را به .

قیدها و شرای  مرزی هتر   ،ها تیکمبرای تعری  دقیق این 

 وضوح مشخ  شود. بهتعری  باید 

توابتش    ۀهمت که در آن  شود یمدر ادامه رهیافتی معرفی 

دوم انرژی در واحد حجتم  مرتبۀ صورت مشتقات  به ،پاسخ

، در تر قیدق. به صورت شوند یمتعری   ها اختلالنسبت به 

صورت انرژی در واحد حجتم   به Eانرژی  ها کرنشحضور 

نیافتته   شتکل تغییر
0    در حتالی کتته در   ،شتود  یمت تعریت

متناستب بتا    یا جملهبا افزودن  حضور میدان الکتریکی 

.P   کتته ،P     ،بتته آنتتتالپی   قطتتبش الکتریکتتی استتت

را بته   E. در حالتت کلتی   گتردد  یمتبدیل  ]59[الکتریکی 

 :میکن یمصورت زیر تعری  

 

(5) (0)

cell

0

1
E(u, , ) E .    

P  

 

(0)فتو     ۀرابطدر 

cellE   شتم توابتش بلتو     -انترژی کتوهن

حجتم   در واحد یاخته و در میتدان صتفر، و    شده اشغال

Eانتترژی . ]52[ یافتتته استتت  شتتکلتغییر E(u, , )   را

 :میده یمستگاه مرجش با میدان صفر بس  حول یک د

 

(2) 

0 m m j j

mn m n jk j k

m m mj m j j j

E E A u A A

1 1 1
B u u B B

2 2 2

B u B u B

O(3) ...

 

  

   

     

      

      

 

 

جمتتش را در نظتتر  ۀقاعتتد ،توجته کنیتتد کتته در کتتل بحتت   

اول  ۀدر ایتن بست  ضترایب مرتبت    . میریت گ یم
mA ،A

و  

jA   ( بتته ترتیتتب بتتا نیروهتتا
m 0 mF A  ،)هتتا قطتتبش  

(P A   ها تنش( و (
j jA    در ارتبتا  هستتند. از )

کته مختصتات اتمتی و     میکنت  یمت این مرحله به بعد فترض  

در دستتگاه مرجتتش بته صتورت کامتل واهلتتش      هتا  کترنش 

m، بنابراین اند افتهی jA A 0  . دوم  ۀضرایب مرتبت
mnB ،

B ،jkB ،
mB 

 ،mjB  وjB     به ترتیتب بتا تانستورهای

ثابت نیرو، ثابتت الاستتیک، پتذیرفتاری، بتار متؤثر بتورن،       

 جایی داخلی و پیزوالکتریک متناظر هستند.  جابه

 ،مناستب  یهتا  علامتت  وگتذاری حجتم یاختته     با جای

دوم اولیته بته صتورت زیتتر     ۀتانستورهای تتابش پاستخ مرتبتت   

 :]52[ شوند یمتعری  

 ماتری  ثابت نیرو 

 

(9) 
2

mn 0

m n ,

E
K

u u
 


 

 
 

 

 یون ثابت کیالکتر یدپذیرفتاری 

 

(4) 
2

u,

E


  


  

 
 

 

 و تانسور الاستیک یون ثابت

 

(6) 
2

jk

j k u,

E
C





 

 

 

تانسورهای بلتوکی قطتری اولیته هستتند و تانستورهای      

 تانسور بار مؤثر بورن :از اند عبارتبلوکی غیرقطری 

 

(5) 
2

m 0

m

E
Z

u


 


 

 
 

 

 تانسور کرنش داخلی در پاسخ به نیرو
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(7) 
2

mj 0

m j

E

u



  

 
 

 

 پیزوالکتریک یون ثابتو تانسور 

 

(8) 2

j

j u

E
e




 

 
 

 

 ، یهتا  تیت کمعلامت خ  تیتره روی  
jkC  وje 

یک کمیتت یتون ثابتت استت، یعنتی واهلتش         ۀدهند نشان

 اعمال میدان الکتریکی یتا کترنش   ناشی ازمختصات اتمی 

توجتته کنیتتد کتته تانستتور  منظتتور نشتتده استتت.   هتتا آندر 

در  jeو تانستور پیزوالکتریتک    jkCالاستیک یون ثابتت  

بتا تقتارن بتالا کته در      یهتا  دستگاهحالت کلی، به استثنای 

اول کترنش صتورت    ۀاتمتی تتا مرتبت    یها ییجا جابه ها آن

 فیزیکی مناسبی نیستند. یها تیکم، ردیگ ینم

عنتوان   بته  8تا  9شده در معادلات  تعری  یها تیکماز 

 . شود یمیاد  8تانسورهای پاسخ اولیه

 

 9افتهی واهلشن تانسورهای یو. 2-2

شتده دارای   محاستبه که توابش پاسخ در حالت کلی برای این

مفهوم فیزیکی باشند، واهلش مختصات اتمی در اثر اعمال 

محاسبات منظور شود. این دو( باید در یا هرمیدان یا کرنش )

مانند  ،مرکز تقارن فاقدقطبی  یها دستگاهبرای  ژهیو بهله ئمس

یون ثابت  یها تیکمبه جای ، اهمیت دارد. ها کیفروالکتر

 ،C  وe افتهی واهلشتانسورهای پاسخ یون  توان یم  ،

C  وe  در این حالت . ]52[ صورت زیر تعری  کردرا به

 :میریگ یمانرژی را به صورت زیر در نظر 

 

(3) 
u

E( , ) min E(u, , )    

 
دادن قترار  ،2 ۀبا در نظتر گترفتن معادلت   

nE u 0   ،

E 0    وjE 0   کتتتته در پیکربنتتتتدی  و این

نیروهای  مرجش
mA میآور یمبه دست  ،صفر هستند: 

(51) nm m n nj j0 B u B B      

 

 و در نتیجه

 

(55) 1

m mn nj j nu (B ) B B

 
       

 

 با تعری 

 

(52) 
2E



  


  

 
 

(59) 
2

jk

j k

E
C





 

 

(54) 
2

j

j

E
e




 

 
 

 

تانستتورهای فیزیکتتی   8تتتا  9 و استتتفاده از معتتادلات 

، الاستتتتیک و پیزوالکتریتتتک بتتته ترتیتتتب  کیتتتالکتر ید

 از: اند عبارت

 

(56) 1 1

0 m mn nZ (K ) Z 

       

(55) 1 1

jk jk 0 mj mn nkC C (K )     

(57) 1 1

j j 0 m mn nje e Z (K ) 

     

 

باید در نظتر  55تا  56 مهمی که در مورد معادلات  ۀنکت

ت نیرو، بودن ماتری  ثاب علت تکین بهاین است که  ،داشت

و به همان صورتی کته نوشتته   به سادگی  ها آناز  توان ینم

متاتری   تکینگتی   محاستبات استتفاده کترد.    بترای  اند شده

سته   ،ثابت نیرو ناشی از این واقعیت است که ایتن متاتری   

مربتو  استت.   تقتارن انتقتالی    دارد که بته صفر  مقدار ژهیو

 یمقتدارها  ژهیت و ،51متد نترم   یها دستگاهعلاوه بر این، در 

دیگری ممکن است نزدیک به صفر باشند و باید به تفتاوت  
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بنتتابراین  ؛میتان ایتتن مقتادیر و مقتتادیر انتقتالی توجتته کترد    

 Kمتاتری    «وارون شبه»آوردن  دست فرآیند دقیقی برای به

( i. مراحل این فرآیند بته ایتن شترح استت: )    رود یمبه کار 

آکوستتیکی و تشتکیل یتک    بعدی مدهای  تعیین فضای سه

که سه ستون اول آن متناظر ( N9) × (N9ماتری  متعامد )

مانده بتا استتفاده از    باقی یها ستونبا مدهای انتقالی است؛ 

. ایتن  نتد یآ یمت به دست  ها هیپااشمیت  -گراممتعامدسازی 

  ۀمحاستتتب( ii) ؛شتتتود یمتتتنشتتتان داده  Uمتتتاتری  بتتتا  
TK = UKU   بتتالایی آن زیرفضتتای    9×9کتته بلتتوک

 ؛و بنابراین بایستی صفر باشد دهد یمآکوستیکی را نمایش 

(iii )( 9بلوک – N9 )× (9 – N9  پایینی ماتری )K  برابر

با 
redK  که متناظر است با تقلیتل بته    شود یمدر نظر گرفته

وارون ( iv)؛ زیرفضتای مکمتتل متتدهای اپتیکتتی 
redK  بتتا

و نتیجته بتا    دیآ یماستاندارد به دست  یها روشاستفاده از 
1

red(K )   ؛شتتود یمتت نمتتایش داده (v ) گتتذاری   جتتای
1

red(K )        با صفرها در سته ستطر و ستتون اول بته منظتور

1(K( N9) ×( N9تشتتکیل متتاتری  )  ) ( .vi در پایتتان )

1صتتورت  بتته K وارون شتتبه T 1K U (K ) U     تعریتت

 . شود یم

1K وارون شتبه بنابراین، بتا ایتن روش،       در زیرفضتای

وارون  ،مدهای انتقالی صفر استت و در زیرفضتای مکمتل   

 . ]52[ ماتری  اصلی است

 

 قطبش ۀپیشرفت  ۀینظر. 2-3

  ۀمرتبت خودی یک بلور فروالکتریک با مشتق  هقطبش خودب

اول انرژی آن نسبت به میدان الکتریکی در ارتبتا  استت.   

مستقیماً و از توابتش متوج حالتت     توان یمبنابراین قطبش را 

آن بتدیهی   یبنتد  فرمتول پایه به دست آورد. بتا ایتن حتال    

شتده  له این استت کته اختتلال ایجاد   ئنیست. قسمتی از مس

توس  میدان الکتریکتی همگتن، متنتاظر بتا یتک پتانستیل       

 ناسازگار است. یا دورهخطی است که با شرای  مرزی 

. میریگ یمرا در نظر  متناهی از ماده به حجم  یبخش

قطبش این دستگاه خوش تعری  استت و متنتاظر استت بتا     

 :]54[ حجمممان دو قطبی در واحد 

(58) e
Z n( )d 

 

 
  
  
 P R r r r 

 

Z 
و 

R  اتتم   یها مکانبه ترتیب اعداد اتمی و 

)nبار الکترون و  eهستند، )r .چگالی بار الکترونی است 

فو  معتبر نیستت و    ۀرابطنامتناهی،  یا دوره یها ستمیسدر 

. در بسیاری ردیگ یمتحت تأثیر قرار  rنبودن به علت مقید

  ۀاختیقطبی را به ممان دو یا دورهاز متون قطبش یک بلور 

واحد آن، با حجم 
0  امتا واضتح استت    دهنتد  یم، رب .

شدت بته انتختاب    بهنیست و   یتعر خوشکه چنین کمیتی 

له بترای یتک دستتگاه    ئواحد وابسته استت. ایتن مست     ۀاختی

به تصویر کشیده شتده   5ساده از بارهای موضعی در شکل 

 است. 

 

 
که با  یا نقطه. دستگاه دوبعدی از بارهای کلاسیکی 5شکل 

واحد،  ۀ. بسته به انتخاب یاختاند شدهنشان داده  –+ و  یها علامت

 .دیآ یمقطبی متفاوتی به دست ممان دو

 

کته   شتود  یمت واحد زمانی واضح  ۀانتخاب صحیح یاخت

ستطح نمونته مشتخ  شتود. بترای جامتدات نامتنتاهی بتتا        

هیچ سطحی وجود ندارد و به متدت   یا دورهشرای  مرزی 

خوش  یا کپهطولانی مشخ  نبود که قطبش یک کمیت 

 .]54[ تعری  است

 ،55[له را حتتل کتترد ئقطتتبش ایتتن مستت ۀرفتپیشتت  ۀیتتنظر

کته یتافتن قطتبش یتا      دهتد  یمت . این نظریته نشتان   ]55و56

نامتنتاهی بتا استتفاده     یا دوره یهتا  ستتم یستغییرات قطتبش  

غیتتترممکن استتت. در عتتتوض،   یا دورهاز چگتتالی بتتار   
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 تغییترات قطتبش بتین دو حالتت بلتوری بتا جریتان قطتتبش       

ار از یک حالت به حالت دیگتر در ارتبتا  استت    ذطی گ

آن را از طریتتتق فتتتاز بتتتری توابتتتش بلتتتو     تتتتوان یمتتتو 

 کرد. یبند فرمول

 ایتم  گرفتته شتده در نظتر    نوار اشغال Nیک بلور عایق با 

بلوری یها حالت که
1  و

2  را که از طریق یک گذار

. این گتذار  ، شامل شودآدیاباتیک پیوسته در ارتبا  هستند

)فرض بر ایتن استت کته طتی      شود یمتوصی   با متغیر 

(. تغییترات قطتبش کته    ماند یمگذار سیستم عایق باقی این 

به صتورت زیتر    توان یمرا  شود یمتوس  این گذار ایجاد 

 :بیان کرد

 

(53) 2

1
2 1

P
P d P( ) P( )






      

 

 

)Pقطبش  )  به دو ستهم الکترونتی و یتونی     توان یمرا

 :تقسیم کرد

 

(21) 
ion elp( ) p ( ) p ( )     

 

اول در   ۀجملت بتا روشتی مشتابه     توان یمبخش یونی را 

 :( محاسبه کرد58)  ۀمعادل

 

(25) 
cell

ion

0

e
P ( ) Z 



 

 R 

 

 55در حالی که قطبش الکترونتی بته صتورت فتاز بتری     

 :]55[ شود یم یبند فرمولشده  نوارهای اشغال

 

(22) 
N

el n, n,3
n 1 BZ

2ie
P ( ) d u u

8

 



   

  k k k

k 

 

  ۀمانت یپکته شتر     شتوند  یمت توابش موج طوری انتختاب  

 :را برآورده کنند، یعنی یا دوره

 

(29) i .

n, n,u ( ) e u ( ) 

 G R

k k G
r r 

وارون استت. انتختاب مستتقل      ۀشتبک یک بردار از  Gکه 

 منجر یفیتعر خوشبه عناصر ماتریسی 22  ۀمعادلدر  kنقا  

بریلتوئن کمیتت     ۀمنطقت روی  یریت گ انتگترال امتا   شود ینم

م اnُکه شکل فاز بری نتوار   دهد یمبه دست  یفیتعر خوش

 . ]57[و توس  زاک توضیح داده شده است را دارد 

خودی  هقطبش خودب ،شدهذکر یبند فرمولبا استفاده از 

صتورت تغییتر قطتبش،     بته  تتوان  یمت یک فروالکتریتک را  

هنگامی که بلور از ساختار پاراالکتریک بستیار متقتارن بته    

، محاستبه کترد. ایتن روش    کند یمفاز فروالکتریک گذار 

 یهتا  تیپروستکا و ستپ  بترای    ]KNbO3 ]58 ابتتدا بترای  

ختودی و   هقطتبش خودبت    ۀمحاستب منظور  هب ]53[گوناگون 

بتا استتفاده از ایتن     .کتار گرفتته شتد   ه بت بارهای مؤثر بورن 

محاستبه کترد    تتوان  یمت تانسور پیزوالکتریک را نیز  ،روش

ر کتتتدهای بیشتتتت. در حتتتال حاضتتتر ایتتتن روش در  ]21[

 .دشو یماستفاده  گنجانده شده و ،محاسباتی انرژی کل

 

 . روش محاسبات3

هتتای  )بتتدون استتتفاده از داده محاستتبات ابتتتدا بتته ستتاکن 

ایتتن مقالتته بتتا   گیتتری از اصتتول فیزیکتتی(  تجربتتی و بهتتره

ه گرفتتتتانجتتتام   ABINITمحاستتتباتی   ۀبستتتتاستتتتفاده از 

محاستتباتی استت کته بتتا     ۀبستت یتک   ABINIT. ]25[استت 

انترژی کتل، چگتالی     تتوان  یماصلی آن   ۀبرناماستفاده از 

شتتده از   تشتتکیل یهتتا ستتتمیسبتتار و ستتاختار الکترونتتی   

( را یا دورهو جامتدات   هتا  مولکول) ها هستهو  ها الکترون

و بتتتا استتتتفاده از  ی چگتتالی تتتتابع  ۀیتتتنظردر چتتارچوب  

مبتنتی بتر امتواج تختت یتا امتواج        یها هیپاو  ها لیپتانس شبه

محاستتباتی   ۀبستتتبتته دستتت آورد. ایتتن   افتتتهیبهبودتختتت 

کتتردن ستتاختار  بتترای بهینتته ییهتتا نتتهیگزهمچنتتین شتتامل 

  ۀیتتنظر یهتتا تتتنشسیستتتم متتورد نظتتر مطتتابق بتتا نیروهتتا و  

دینامیتتک مولکتتولی بتتا   یستتاز هیشتتب، یتتا تتتابعی چگتتالی

دینتامیکی   یهتا   یمتاتر   ۀمحاستب استفاده از این نیروها، یا 

ثر بتورن، تانستورهای   ؤو ارتعاشات(، بارهتای مت   ها فونون)

ترمودینتتامیکی، مکتتانیکی و  یهتتا یژگتتیودی الکتریتک،  

اختلالتتی تتتابعی چگتتالی    ۀیتتنظرپیزوالکتریکتتی بتتر مبنتتای 
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 یهتا  برنامته محاستباتی، در مقایسته بتا      ۀبستت در ایتن   است.

بتته محاستتبات توابتتش   یا ژهیتتوطتتور  بتتهمحاستتباتی دیگتتر، 

پاستخ پرداختته شتده و در حتتال حاضتر سته نتو  اختتتلال       

اتمتی )در حتالی کته تنتاوب شتبکه حفت         یها ییجا جابه

 یهتا  کترنش الکتریکتی همگتن و    یهتا  دانیت م(، شتود  یمت 

 همگن با استفاده از این برنامه قابل بررسی است.  

ابتتدا واهلتتش کامتل ستاختاری شتتامل     حاضتر در کتار  

. ستپ   گرفتت اتمتی انجتام    یهتا  مکانبردارهای شبکه و 

اول توابش موج ظرفیت نستبت بته اختتلالات     ۀمشتقات مرتب

اتمتتی، میتتدان الکتریکتتی یکنواختتت و   یهتتا ییجتتا جابتته

  ۀهمت شتده بترای   ذکر یهتا  اختتلال  محاسبه شدند.کرنش، 

از  ،بعتد   ۀمرحلت در  .انتد  رفتته و در سه جهت به کتار   ها اتم

تانستورهای پاستتخ اولیتته    ۀمحاستتببترای  حاصتتل مشتتقات  

استفاده شد و در پایان با استتفاده از کتد   ( 8تا  9)معادلات 

anaddb ۀاز بست ABINT، و  رات واهلتش منظتور شتد   یثتأ

بترای  . محاستبه شتدند   افتته ی واهلتش یون تانسورهای پاسخ 

 PBE-GGAتقریتب   52همبستتگی -توصی  پتانسیل تبتادلی 

 یهتتا یتتتابع، زیتترا در مقایستته بتتا ]22[بتته کتتار بتترده شتتد 

بتتترای اکستتتیدهای   یتتتتر مناستتتب موضتتتعی تقریتتتب  

انرژی قطش بترای بست  تتابش متوج      .]4[ فروالکتریک است

-منخورستت   ۀشتبک در نظر گرفته شده و ابعاد  هارتری 51

استت.   5×5×5بترای محاستبات در فضتای وارون     59پک

منخورستت   ۀابعتاد شتبک   محتور  تکدر محاسبات اثر تنش 

شتده بهینته هستتند و از    مقتادیر ذکر استت.   5×5×51پک 

بررسی همگرایی انرژی کل بتر حستب مقتادیر متورد نظتر      

 cتتنش در امتتداد محتور      ۀمحاستب برای  .اند آمدهبه دست 

اعمتتال  cبلورشناستتی، یتتک کتترنش کوچتتک در جهتتت  

  ۀشتتبکو واهلتش ستتاختاری را بترای بردارهتای     ایتم  کترده 

. در میتتا دادهاتمتتی انجتام   یهتا  مکتان   ۀهمتتو  cعمتود بتر   

همگرایتتی بتترای   ۀآستتتان ،محاستتبات واهلتتش ستتاختاری 

 cعمتود بتتر محتتور   یهتتا تتتنشنیتروی وارد بتتر هتتر اتتم و   

 از رتت کمبلورشناسی زمانی است که این مقادیر بته ترتیتب   

mV/Å6/1  وGPa5/1  .محاستتبات در دمتتای صتتفر  باشتتند

   ه است.گرفتانجام 

 نتایج و بحث. 4

 یافته واهلش ساختار یها یژگیو .4-1

مطلتوب    ۀنت یگزبه عنوان یتک   SrHfO3 (SHO)از ترکیب 

. ساختار ایتن متاده در   شود یمیاد  CMOSدر ساخت ابزار 

( استت و بتا افتزایش دمتا     Pnmaدمای اتا  اورترومبیک )

بتته اورترومبیتتک   K871در  ،شتتود یمتتدچتتار تغییتتر فتتاز  

(Cmcm تبدیل )در حدود شود یم ،K5111    بته تتراگونتال

(14/mcm تغییر فاز )و در حتدود   دهد یمK5951   مکعبتی

(Pm3mاست ) ]29[ . 

متتا در ایتتن پتتژوهش ستتاختار چهتتارکنجی بتتا گتتروه     

و  میریت گ یمت را بترای ایتن ترکیتب در نظتر      P4mmفضایی 

که این ساختار بترای ایتن ترکیتب در حتال      میکن یماشاره 

بتتا استتتفاده از وجتتود نتتدارد.  تجربتتیصتتورت  حاضتتر بتته

اختلالتتی تتتابعی   ۀیت نظرمبتنتتی بتتر  ۀمحاستبات اصتتول اولیت  

ستاختار   چگالی نشان داده شده است کته ایتن ترکیتب در   

دارای خاصتتتیت   P4mmگتتتروه فضتتتایی   کنجیچهتتتار

کنجی در ستتتاختار چهتتتار  .]24[ پیزوالکتریستتتیته استتتت 

a b c   90و      کتتتتتهa ،b  وc  بردارهتتتتتای

بتتین بردارهتتای شتتبکه    یهتتا هیتتزاو و   ،شتتبکه و 

ستتاختاری مرجتتش بتتا در نظتتر گتترفتن پارامترهتتای   ،هستتند 

محاستبات واهلتش ستاختاری     ،و رشت  ۀعنوان نقطت  به ]26[

بردارهتای شتبکه، انجتام    اتمتی و   یها مکانشامل واهلش 

همگرایتی بتترای نیتروی وارد بتتر هتر اتتتم      ۀآستتتان. گرفتت 

mV/Å6/1   بتته ختتاطر ملاحظتتات    در نظتتر گرفتتته شتتد .

اتمتی فقت     یهتا  مکتان تقارنی ساختار مورد نظر، واهلش 

آمتده   دستت  بته نتایج . ردیگ یمصورت  zدر راستای محور 

بته همتتراه نتتتایج محاستتباتی موجتتود، جهتتت مقایستته، در   

نستبت   هتا  اتتم  zفهرست شتده استت. مختصتات     5جدول 

 .  اند شدهبه بردار شبکه در این راستا سنجیده 

و  ]24[شترو  واهلتش مراجتش      نقطتۀ لازم به ذکر است که 

 هتا  آن یو در هتر دو با ایتن پتروژه یکستان استت     نیز  ]25[

شترو     نقطتۀ  در مقایسته بتا  اولیته    اختتۀ یو کتار متا، حجتم    

آمتده بتا نتتایج مرجتش      دستت  ایج بته افزایش یافته استت. نتت  

استتتفاده شتتده  GGA یهتتا یتتتابع، کتته در آن نیتتز از ]24[
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 یهتتا یتتابع از  ]25[استت، توافتتق بهتتری دارد. در مرجتتش   

LDA  است.استفاده شده 

 
 z. مکان SHOدر  ها اتم z  مختصۀ. مقادیر پارامتر شبکه و 5جدول 

 .شود یمنسبت به بردار شبکه در این راستا سنجیده  ها اتم

  ]26[ کار حاضر ]25[ ]24[

593/4 5825/4 52/4 144/4 a (Å) 

593/4 5825/4 52/4 144/4 b (Å) 
561/4 2378/4 56/4 513/4 c (Å) 
6554/1  655/1 696/1 z (Sr) 
3395/1  339/1 338/1 z (Hf) 
3744/1  379/1 359/1 z (OI) 
4867/1  489/1 486/1 z (OII) 

 

اولیته،    اختۀیاتم اکسیژن موجود در  9توجه کنید که از 

 OIدو اتم اکسیژن معادل یکتدیگر هستتند و از ایتن رو بتا     

 .شود یمنشان داده  OIIو اکسیژن سوم با  شوند یممشخ  

 است. 

برای بررسی پایداری این ترکیب در ساختار مورد نظتر،  

 :محاسبه شد ]27[ هرابطاین انرژی تشکیل آن با استفاده از 

 

(24) 
E (SHO) E (SHO) E (Sr)

f bulk bulk

3
E (Hf ) E (O )

2bulk bulk
2

 

 
 

 

فتتو  بتته ترتیتتب   رابطتۀ اول ستتمت راستتت   جملتتۀسته  

 Sr  انبوهتۀ ، انرژی کل SHO  انبوهۀاز انرژی کل  اند عبارت

و  Fm-3m یا نقطته مکعبی بتا گتروه     دۀیپک تنددر ساختار 

 یگوشت  شتش   دۀیت پک تنددر ساختار  Hf  انبوهۀانرژی کل 

. بتترای محاستتبات مولکتتول  P63/mmc یا نقطتتهبتتا گتتروه 

در مرکز یتک   pm525اکسیژن، یک مولکول با طول پیوند 

در نظر گرفته شده استت. ایتن کتار     bohr21مکعب با ابعاد 

در حتتل معتتادلات   یا دورهبتترای اعمتتال شتترای  متترزی   

متوالی  یها اختهی کنش برهمشم و اطمینان از عدم -کوهن

 .دگیر یمانجام 

مقدار حاصل از این رابطته در واحتد فرمتول شتیمیایی     

به دست آمد کته بتا مقتدار     -eV32/9برای سیستم مورد نظر 

eV738/9-  در توافق است. علامت منفی انترژی   ]24[مرجش

این است که اگر این ترکیتب در آزمایشتگاه     نشانۀتشکیل 

تجزیته   اش ستازنده تولید شتود، پایتدار بتوده و بته عناصتر      

 نخواهد شد. 

 

 قطبش و بارهای مؤثر بورن .4-2

و  گرفتت برای ایتن سیستتم انجتام     ]57[محاسبات فاز برِی

ختودی بته    هاین سیستتم دارای قطتبش خودبت    مشخ  شد

C/m  انتتتدازۀ
استتتت کتتته در مقایستتته بتتتا مقتتتدار    262/1

C/m
. ] 28[قابتتل توجته استتت   PbTiO3در ترکیتب  276/1

بلورشناسی است و علت  cقطبش موجود در جهت محور 

و انحتتراف از  cاتمتتی در راستتتای   یهتتا ییجتتا هجابتتآن 

است. وجود قطبش در یک سیستم برای  لآ دهیا یها مکان

 بروز خاصیت پیزوالکتریسیته امری ضروری است.

Zبورن که بتا   مؤثر رمفهوم با
 ،شتود  یمت نمتایش داده   *

توست  بتورن    5339دینتامیکی استت کته در ستال      یکمیت

این کمیت در واقش یک تانستور استت و    .]23[معرفی شد 

دینامیتک بلورهتای قطبتی دارد.      مطالعتۀ در  یا ژهیت ونقش 

mZ,تانسور بار مؤثر بتورن   

    اتتم  صتورت ضتریب    بته

 mتناسب میان قطبش ماکروسکوپی ایجاد شتده در جهتت   

، ]91[ شتود  یمت تعریت    در جهتت   جایی اتم  هو جاب

 یعنی

 

(26) m

,m 0

,

P
Z

r
 

 


 


  

 

که در آن 
0 واحتد،  ۀحجم یاخت

mP     بتردار قطتبش

r,و  mکل در جهتت       مختصتات یتون   در جهتت 

دوم انترژی کتل از    ۀمشتتق مرتبت  بار مؤثر بر حستب  است. 

 .دیآ یمبه دست  5  رابطۀ

 cبتا توجته بته ایتن کته قطتبش ایتن سیستتم در جهتت           

ایتن تانستورها در آن    zz یها فهؤلمبلورشناسی است، فق  

)تا جایی که متا   اند شدهفهرست  2نقش دارند و در جدول 

در مورد بارهای متؤثر ایتن ترکیتب ارائته      یا داده میدان یم

 .نشده است(
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 تانسور بارهای مؤثر بورن zz  مؤلفۀ. 2جدول 

Z
*

zz 
 اتم

66/2 Sr 

67/6 Hf 

89/5- OI 

45/4- OII 

 

طتتور  بته قتتوی، بتار متؤثر بتتورن    یهتا  کیت فروالکتردر 

تفتتاوت دارد. تتتوجهی بتتا مقتتادیر معمتتولی یتتونی     قابتتل

مشتتخ  استتت تفتتاوت    2طتتور کتته از جتتدول    همتتان

 Hf یهتا  اتتم بتار متؤثر    zz یهتا  لفهؤممیان   ای هملاحظ قابل

2Hfهتتا )یعنتتی   بتتا مقتتادیر معمتتولی آن   OIIو   2وO  )

بارهتتای متتؤثر  وجتتود دارد. نشتتان داده شتتده استتت کتته   

ناشتتتی از ماهیتتتت   ،بتتتزرگ در بلورهتتتای پروستتتکایت 

 فلتتز و اکستتیژن استتت  یهتتا اتتتمکووالانستتی پیونتتد میتتان 

 zz یهتتا لفته ؤممیتان    ملاحظتۀ . بنتابراین تفتاوت قابتل    ]95[

 هتتا آنبتتا مقتتادیر معمتتولی   OIIو  Hf یهتتا اتتتمبتتار متتؤثر 

و اربیتتال   Oاتتم   2pربیتتال  شتدید اُ  یدشدگیبریه گر نشان

5d  اتتتمHf   استتت و ایتتن هیبریدشتتدگی نقتتش اساستتی در

 عتلاوه بتر ایتن،   پیزوالکتریکتی سیستتم دارد.    یهتا  یژگت یو

در اثتر  نیتز  بلورشناستی   cاتمی در راستتای   یها ییجا هجاب

 .  ردیگ یمصورت شدگی قوی یداین هیبر

 

 نرمیو  تانسور الاستیک .4-3

 یهتتا  مؤلفتته مقتتادیربتته ترتیتتب   4و  9 یهتتا جتتدولدر 

آورده شتتده استتت. بتته    نرمتتی تانستتورهای الاستتتیک و  

نتتتایج محاستتباتی موجتتود نیتتز ذکتتتر      ،منظتتور مقایستته  

تانستتور نرمتتی وارون تانستتور الاستتتیک استتت.   .انتتد شتتده

موجتتود بتترای ستتاختار   یهتتا تقتتارننتتتایج محاستتبات بتتا  

در تانستتور الاستتتیک متتورد نظتتر کتتاملاً ستتازگار استتت.  

دارای  P4mmستتاختار چهتتتارکنجی بتتا گتتتروه فضتتتایی   

از:  انتد  عبتارت شش عنصر مستقل استت کته   
11 22C C

 ،
12C ،1 3 2 3C C ،

33C ،4 4 5 5C C  و
66C از .

بتا یکتدیگر ایتن نتیجته      4و  9 یهتا  جتدول مقتادیر   ۀمقایس

طتتور کلتتی اختتتلاف قابتتل    بتتهکتته  دیتتآ یمتتبتته دستتت  

میان ایتن مقتادیر در دو مرجتش موجتود و کتار       یا ملاحظه

انطبتتا  میتتان مقتتادیر تانستتور  نبتتود ایتتن متتا وجتتود دارد. 

مشتتتاهده  ]24, 4[ در KNbO3الاستتتیک بتتترای ترکیتتب   

نیتز میتان    PbTiO3  شتدۀ  شتناخته و بترای ترکیتب    شتود  یمت 

, 24[اختتتلاف وجتتود دارد  و تجربتتی  مقتتادیر محاستتباتی 

مقتتادیر تجربتتی و نظتتری،   نداشتتتن انطبتتا دلیتتل ایتتن . ]28

تتتابعی چگتتالی  یتتۀکتته نظرواحد، ۀبتته مقتتدار حجتتم یاختتت 

و همتواره بتا    کنتد  یمت  ینت یب شیپت برای سیستتم متورد نظتر    

 .شتود  یمت تجربتی اختتلاف دارد، نستبت داده     ۀحجم یاخت

بته حجتم سیستتم حستاس هستتند و       شتدت  به ها تیکماین 

حجتم یاختته در    ینت یب شیپت درصتدی   یتک حتتی اختتلاف   

بتته ایجتتاد خطتتای   توانتتد یمتتمحاستتبات تتتابعی چگتتالی  

اختتتلاف  .]54[ شتتودمنجتتر  هتتا آن  محاستتبۀبزرگتتی در 

بتته انتترژی قطتتتش    توانتتد  یمتت میتتان مقتتادیر محاستتباتی    

طتور کلتی    رفته در محاستبات ربت  داشتته باشتد. بته     کار به

انتترژی قطتتش بایتتد   ،تتتر قیتتدقتوابتتش پاستتخ   محاستتبۀبتترای 

از مقتتدار مربتتو  بتته محاستتبات حالتتت   تتتر بتتزرگبستیار  

و  ]92[رفتته در مراجتش   کار هامتا مقتادیر بت    ]25[پایه باشتد  

هتارتری استت کته مقتادیر نتوعی       21و  56به ترتیب  ]24[

 برای محاسبات حالت پایه هستند.  

الاستتتیک  یهتتا ثابتتتاز ستتویی دیگتتر تتتا زمتتانی کتته  

قطتتری 
iiC    کمتتی  یهتتا لیتتتحلمقتتادیر غالتتب هستتتند

امتتا تحلیتتل کیفتتی پایتتداری   دیت آ یمتتاشتتباهی بتته دستتت  

. شتتترای  ]99[ کنتتتد ینمتتتالاستتتتیکی ترکیتتتب تغییتتتری  

پایتداری الاستتتیکی بترای ستتاختار متورد نظتتر متا عبتتارت      

 است از:

 

(25) 
2

11 12 13 33 11 12

44 66

C C ;2C C (C C )

C 0;C 0

   


 

 

 

شتترای  فتتو  را آمتتده  دستت  بتتهالاستتتیک  یهتتا ثابتت 

و بنتتابراین ایتتن ترکیتتب در ستتاختار    کننتتد یمتتبتترآورده 

 ۀنتیجتت الاستتیکی پایتدار استت کته بتا     رکنجی از نظتر  اچهت 

 است. سازگار ]92[آمده در  دست به
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 (Gpa)تانسور الاستیک  یها مؤلفه. 9جدول 

 الاستیک ثابت کار حاضر (32)مرجع  (24) مرجع

64/991 1/995 17/917 
11C 

76/79 8/55 74/52 
12C 

94/76 5/511 22/68 
13C 

62/255 7/285 65/264 
33C 

54/71 5/69 29/52 
44C 

95/82 5/56 62/85 
66C 

 
10نرمی ) تانسور یها لفهؤم. 4جدول 

-12
 pa

-1) 

 ثابت نرمی کار حاضر مرجع

99/9 6/9 
11S 

65/1- 63/1- 
12S 

78/1- 57/1- 
13S 

53/4 29/4 
33S 

25/54 17/55 
44S 

56/52 65/55 
66S 

 

 تانسور پیزوالکتریک .4-4

در توصی  ریاضی پیزوالکتریستیته، کترنش )یتا تتنش( از     

سه به میدان الکتریکتی ربت  داده     مرتبۀطریق یک تانسور 

پیزوالکتریتک   یا کپته   مادۀ. این تانسور پاسخ یک شود یم

. کنتد  یمت به میدان الکتریکی یا بتار مکتانیکی را توصتی     

بتا استتفاده از    تتوان  یمت پاسخ پیزوالکتریکی یتک متاده را   

پیزوالکتریکتتی متفتتاوتی توصتتی  کتترد. ایتتن    یهتتا ثابتتت

مشتتقات مختلت  توابتش ترمودینتامیکی      گتر  انیت ب هتا  ثابتت 

را  54رابطتۀ  شتده در   تعریت  تانسور پیزوالکتریک هستند. 

 :به صورت زیر نوشت توان یم

 

(27) 
j

j
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
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  :طور معادل بهیا 

 

(28) je 



 


 
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ثابتت  » 27  رابطتۀ شتده در   تعریت  ثابتت پیزوالکتریتک   

2آن یریگ اندازهواحد نام دارد و « پیزوالکتریکتنش 
C/m 

ثابت دیگری استت کته   « ثابت کرنش پیزوالکتریک»است. 

 ایتتن و بته  رود یمت بترای توصتی  پیزوالکتریستیته بتته کتار     

 :شود یمصورت زیر تعری  

 

(23) j

j

j

P
d 



  

 
 
 

 

 

میتان ایتن دو     ابطۀراست.  C/Nآن  یریگ اندازهواحد  و

 :ثابت پیزوالکتریک به صورت زیر است

 

(91) ( )

j jk kd S e

  
 

)که در آن  )

jkS  52[ تانسور نرمی است[ . 

تتنش و کتترنش   یهتتا ثابتت مقتتادیر بترای   نیتتر  بتزرگ 

C/mترتیب  بهپیزوالکتریک این ترکیب 
2 75/6 = e33  وpC/N  

98/26 = d33  .مقایسه با تنها مقادیر محاسباتی موجود، هستند

C/m
2 79/8 = e33  وpC/N 36/95 = d33  ،اختلاف   دهندۀ نشان

. بررسی بیشتتر میتان   ]24[استتوجهی میان این مقادیر  قابل

و ضرایب  ها دادهضرایب پیزوالکتریک موجود در این پایگاه 

شده در مقالات )تا جایی که ما بررسی کردیم( نشان  گزارش

شتده در ایتن پایگتاه     گزارشکه مقادیر تابش پاسخ  دهد یم

شده در مقالات  گزارشبا مقادیر تجربی و محاسباتی  ها داده

 عنتوان مثتال بترای ترکیتب     بته دارند. اختلاف بسیار زیادی 

برابتر بتا    e33مقدار تجربی ثابت تتنش   PbTiO3  شدۀ شناخته

C/m
 52/4و  45/4، 96/6است و مقادیر محاسباتی  11/6 2

ضمن این که محاسبات آزمایشی  ؛اند شدهنیز گزارش  ]28[

C/mمقدار  PbTiO3ما برای 
این در حالی . را نتیجه داد 22/6 2

بترای   هتا  دادهشده در ایتن پایگتاه    گزارشاست که مقدار 

PbTiO3  برابر باC/m
علت این اختلاف را . ]24[ است 73/2 2

رفته در محاسبات تابش پاسخ رب  کار به انرژی قطش به توان یم

بنابراین  ؛داد که در قسمت تانسور الاستیک به آن اشاره شد

کمتی، در حتال حاضتر،     ۀمقادیر قابل اطمینانی برای مقایس

گفتت کته ایتن     تتوان  یمت اما به لحا  کیفی  موجود نیست
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دارای خاصتتیت  P4mmکنجی ترکیتتب در ستتاختار چهتتار 

 پیزوالکتریسیته است. 

متناظر است با اعمتال   ،99e (99d)ضریب پیزوالکتریک 

جهتت قطتبش    درمتوازی   محتور  تکیک تنش )کرنش( 

شتده   محاستبه 95e (95d ) یهتا  مؤلفه. دستگاهخودی  هخودب

C/mترتیتب   بته )( هستند 99d) 99eتر از  کوچک
و  -75/1 2

pC/N 17/5- ) در جهت عمود بر  محور تک یها تنشزیرا با

نتد. هنگتامی کته تتنش )کترنش(      متناظر O-Hfپیوند قتوی  

که تغییتر   رود یمانتظار  ،را دچار تغییر کند O-Hfپیوندهای 

که رفتار فروالکتریکی چرا ؛توجهی در قطبش ایجاد شود قابل

 است. Hfو  O یها اتماین سیستم در اثر پیوند قوی میان 

 

 محور تکآثار تنش  .4-5

صورت تابعی از تغییرات  بهتغییرات قطبش سیستم  2شکل در 

بلورشناسی نشان داده شده  cدر امتداد محور  محور تکتنش 

است. واضح است که با افزایش تنش از مقادیر منفی )تنش 

فشاری( به مقادیر مثبت )تنش کششی( قطبش سیستم افزایش 

که تنش کششی در امتداد  دهد یم. این تغییرات نشان ابدی یم

در  ،دهتد  یمسیستم را افزایش  ۀجهت قطبش فروالکتریسیت

حالی که تنش فشاری منجر به کاهش قطتبش و در نهایتت   

طتور کته از    همان .شود یمسیستم  ۀرفتن فروالکتریسیت بیناز

قطبش  GPa51ازای تنش فشاری  بهمشخ  است  2شکل 

 . ردیگ یمالکتریک قرار حالت پاراسیستم صفر شده و در 

 

 
 محور تک. تغییرات قطبش بر حسب تنش 2شکل 

حستب تتنش   رفتار قطبش سیستم بر تر قیدقمنظور بررسی  به

 یهتا  ییجتا  هجابت محور، تغییرات بارهای مؤثر بتورن و   تک

طور  . همانکردیمرا بررسی  محور تکاتمی بر حسب تنش 

 ریت گ چشتم که در قسمت خواص انبوهه اشاره شد، تفاوت 

بتا مقتادیر    OIIو  Hf یهتا  اتتم بتار متؤثر    zz یها لفهؤممیان 

 Oاتم  2pربیتال شدید اُ یدشدگیبریه گر نشان ها آنمعمولی 

اتمتی   یهتا  تالیارباست. هیبریدشدگی  Hfاتم  5dربیتال و اُ

. به همتین  ]54[ در یک ترکیب به طول پیوند حساس است

Zبارهای مؤثر  ،محور تکدلیل تنش فشاری 
*

zz  را افزایش

. ایتن  شتود  یمت  ها آنو تنش کششی باع  کاهش  دهد یم

قابتل مشتاهده استت. همچنتین      9وضوح در شکل  بهرفتار 

بیشتتر از تقریبتتاً   یهتا  تتنش ازای  بته کته   شتود  یمت مشتاهده  

GPa8/1    مقتتادیر بارهتتای متتؤثر تقریبتتاً ثابتتت هستتتند کتته

تغییرات بسیار اندک قطتبش در ایتن محتدوده      دهندۀ نشان

در محاسبات واهلش  ها ییجا هجاب(. بررسی 2است )شکل 

 یها ییجا هجاب محور تککه با افزایش تنش  دهد یمنشان 

کاهش  باوجودطوری که  به ؛ابندی یمسرعت افزایش  بهاتمی 

مقادیر بارهای مؤثر در اثتر افتزایش تتنش، اثتر کلتی ایتن       

 تغییرات افزایش قطبش سیستم است.

 

 
 محور تک. تغییرات بارهای مؤثر بورن بر حسب تنش 9شکل 

 

حسب تتنش   بر e33و  d33 یها ثابتتغییرات  4در شکل 

که با افزایش  شود یمنشان داده شده است. ملاحظه  محور تک

. این ابندی یمافزایش و سپ  کاهش ابتدا ب یاین ضرا ،تنش

www.SID.ir

WWW.SID.IR
WWW.SID.IR


Arc
hive

 of
 S

ID

 اثر تنش ... وSrHfO3 بررسی خواص الاستیکی و پیزوالکتریکی 

55 

 

 ؛ ایتن امتر  شتوند  یمت صتفر   GPa51-=σzzب به ازای یضرا

این ترکیب است که  ۀحذف خاصیت فروالکتریسیت  دهندۀ نشان

 فتتق دارد. ضتتریب کتترنش پیزوالکتریتتک، توا 2شتتکل بتتا 

33
33

P
d





 هاست و بیشین 2شیب منحنی شکل   دهندۀ نشان، 

اتفتا    GPa8/1=σzzازای  به pC/N5/515مقدار آن، یعنی 

است. بیشینه مقدار متناظر با تغییر ناگهانی قطبش که  افتد یم

2ضریب تنش پیزوالکتریک، یعنی 
C/m59/55  باGPa9/5-

=σzz  دهنتدۀ  نشتان است. ضریب تنش پیزوالکتریک متناظر  

حسب حسب کرنش است. بررسی قطبش برتغییرات قطبش بر

بیشترین تغییرات  GPa9/5-=σzzکه در  دهد یمکرنش نشان 

با بیشینه مقدار ضریب تنش پیزوالکتریک و  ردیگ یمصورت 

که بتا اعمتال تتنش     شود یمطور کلی دیده  بهاست. متناظر 

ب یضترا  تتوان  یمت در جهت قطبش این سیستتم   محور تک

در  یا ملاحظه قابلپیزوالکتریک را افزایش داد و به مقادیر 

 PZT یها کیسراماصلی  یها لفهؤمکه از   PbTiO3مقایسه با 

 . ]28[است، دست یافت

 

 

 
. تغییرات ضریب کرنش پیزوالکتریک )بالا( و ضریب تنش 4شکل 

 محور تکپیزوالکتریک )پایین( بر حسب تنش 

 یبند جمعو  یریگ جهینت. 5
مبتنتی   ،با استفاده از رهیافتت اصتول اولیته    پژوهش نیا در

 اختلالتی تتابعی چگتالی،     ۀیت نظرتتابعی چگتالی و     ۀینظربر 

 در SrHfO3 فرضتتی پیزوالکتریکتتی ترکیتتب یهتتا یژگتتیو

را در حالتت   P4mm فضتایی گتروه   با چهارکنجیساختار 

محاستتبۀ بررستی کتردیم.    محتور  تتتکو تحتت تتنش    پایته 

انترژی تشتکیل بتترای ایتن ترکیتب در ستتاختار متورد نظتتر      

نشان داد که این ترکیب در صورت تولیتد در آزمایشتگاه   

. شتتود ینمت تجزیتته  اش ستازنده پایتدار استتت و بته عناصتتر   

محاسبات فاز برِی نشان داد که این ترکیتب دارای قطتبش   

ختودی استت. مقتدار بتزرگ بارهتای متؤثر بتورن         هبدخو

در مقایسته بتا مقتادیر معمتولی      Hfو  O یهتا  اتممربو  به 

نشتتانگر آن استتت کتته در جهتتت قطتتبش،     هتتا آنیتتونی 

وجتود دارد و   Hfو  O یهتا  اتتم هیبریدشدگی قتوی میتان   

 منجتر به بروز خاصیت فروالکتریستیته در ایتن ترکیتب    این 

پیزوالکتریتتک غیرصتتفر   یهتتا  ثابتتت. وجتتود  شتتود یمتت

 خاصیت پیزوالکتریک این ترکیب است.  دهندۀ نشان

نشتان  بتر روی ایتن ترکیتب     محور تکبررسی اثر تنش 

 cدر جهتتت  محتتور تتتککتته بتتا افتزایش تتتنش   دهتتد یمت 

و این افزایش بتا   ابدی یمبلورشناسی، قطبش سیستم افزایش 

اتمتی در   یهتا  ییجتا  هجابت تغییرات بارهتای متؤثر بتورن و    

چنتد بتا افتزایش تتنش از مقتادیر      ارتبا  است. در واقش هر

امتا   ابنتد ی یمت منفی به مقادیر مثبت بارهتای متؤثر کتاهش    

است که اثتر کلتی    یا گونه بهاتمی  یها ییجا هجابافزایش 

 ۀافتتزایش قطتتبش و در نهایتت بهبتتود فروالکتریستتیت   هتا  آن

ب تتتنش و کتترنش یسیستتم استتت. بررستتی تغییتترات ضتترا  

نشتان   محتور  تتک پیزوالکتریک این سیستم بر حسب تنش 

 ۀکیفیتت پیزوالکتریستیت   تتوان  یمکه با اعمال تنش  دهد یم

ب تتتنش و کتترنش  یضتترا ۀسیستتتم را افتتزایش داد. بیشتتین 

و  GPa9/5-=σzzازای  بتتتتهترتیتتتتب  پیزوالکتریتتتتک بتتتته

GPa8/1=σzz   ازای تتتنش فشتتاری  . بتتهنتتدیآ یمتتبته دستتت

GPa51 رود یماین سیستم از بین  ۀخاصیت فروالکتریسیت. 

وجتتود خاصتتیت پیزوالکتریستتیته در ایتتن     ینتتیب شیپتت

سیستتتم و همچنتتین بهبتتود کیفیتتت ایتتن ویژگتتی در اثتتر     
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متواد    حتوزۀ باعت  اهمیتت ایتن سیستتم در      ،اعمال تتنش 

 بتتتاوجود و  شتتتود یمتتت پیزوالکتریتتتک بتتتدون ستتترب   

،  SrHfO3بتودن ستاختار متورد نظتر بترای ترکیتب        فرضتی 

برای تلاش در جهتت تولیتد آلیاژهتای     یا زهیانگ تواند یم

 حاوی این ترکیب در آزمایشگاه شود.
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1. Tetragonal 

2. Density functional theory 

3. Density functional perturbation theory 

4. Finite Differences 

5. Response function 

6. Voigt notation  

7. Born effective charges 

8. Elementary response tensors  

9. Relaxed ion tensors  

10. Soft mode system 

11. Berry phase 
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12. Exchange-correlation 

13. Mankhorst-Pack  
14. Uniaxial stress 
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