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ده ومروش-چكي الیي نظر موس ابعی چگ تلال ت ی)DFPT( ه اخ د م بهتوان رای محاس کی يزيخواص پاسخ ف  ب
ن ي ا. شود می رفته گ  به کار  الکتريکی و پيزوالکتريکی  دهی، دی کشسانی، تن تانسورهای  قبيل  ق از   ي عا بلورهای

ه          را می تانسورها   ه جاب سبت ب ه شکل مناسب ن ه ب رژی، ک ابع ان جايی اتمی،   توان به عنوان مشتقات دوم يک ت
رد    های کرنشی تعريف شده   ميدان الکتريکی يا اختلال    امپيوتری             . اند مشخص ک د ک تفاده از ک ا اس ه ب ن مقال در اي

ور       تن  تانسورهای کشسانی و   DFT)( و روش    ABINIT)(ابينت     در   ZnOک  ي زوالکتريپدهی مربوط به بل
ايج     . اندمحاسبه شده ثابت یكيدان الكتري م یط مرز يتحت شرا فاز هگزاگونال    ا نت سه ب ده، در مقاي نتايج بدست آم
  .های تجربی نزديکتر استديگران، به داده

   مقدمه-١
ه    های نظري تفاده از روش ر اس الهای اخي الی در س ابعی چگ الی ينظر و ]١[  DFT) (١ ت ابعی چگ تلال ت  ٢ه اخ

)DFPT(] ی الکتريکی و پيزوالکتريکی موادی که همبستگی به منظور توصيف ويژگيهای دی ]٣و٢  الکترون
به طور مستقيم مواد اری از خواص يبس .]۵و۴[، بسيار مورد توجه قرار گرفته است ستيقوی ن  خيلیهادر آن

ه  ارگيری نظري ا بک تفاده از  و DFTب تلافاس ااخ به ه دود محاس یی مح ی م ه م ه از آن جمل وند آ وان ش ه ت ب
 DFPT هایاستفاده از روش، گرياز طرف د. و بارهای موثر ديناميکی اشاره آرد      کشسانیهای   ثابت محاسبه

از  دون ني وب، ب ه خواص پاسخ مطل ده است ک ر ش ن رو روشی فراگي به حالت پااز اي ه محاس ه شکلی هي ب ، ب
تفاده   ZnO بلور ٣دهیدر اين مقاله، ضرائب آشسانی و تن. آيداعتماد بدست میمند و قابل خودکار، قاعده  ا اس  ب

ده است  DFPTاز روش  ور .  محاسبه ش ژه      ZnOبل ه سبب خاصيت وي ه ب ورد توجه است آ ن جهت م  از اي
  .  الكترومكانبكی آن، در محرآهای مكانيكی و حسگرهای پيزوالكتريك  آاربردهای فراوانی دارد

ی  ي قبلی هایتوانايیبه ی  تنشیهات بررسی اختلاليقابلاضافه شدن  ٤نتياب وتریيکامپگيهای کد يکی از ويژ عن
وع اختلال را در         خودآار بررسی   که. ]٨-۶[باشد  میکی  يدان الکتر ي م یهاهای شبکه و اختلال   یيجاجابه  سه ن

رده است     عايقبلورهای   ه  -١: ممكن آ ا جاب اوب شبکه را           یيج ه تن ظ می  های اتمی ک د  حف ی ف ي(کنن ای  وعن نونه
 جفت اغلب به شدتن سه درجه آزادی يا. های همگن کرنش-٣کی همگن ويهای الکتردانيم -٢، )مرکز منطقه 

  . اندشده

   روش آار-٢
  :تانسورهای پاسخ اوليه ) الف 

ريم می در نظر     را   که ياخته  ي اتم در    N با   ر عايق يک بلو  ا   .گي ه را  يجم  وح a1،a2،a3  بردارهای شبکه را ب اخت
0 و مختصات اتمی را با0Ωبا

mRا در اينج.  نشان می دهيمm ه  ( س مرکب استيک اندي ا اتم و جهت جاب ) یيج
ا حذف مي           فرض می . باشدیم١،. . .، N٣که مقدار آن     ن ساختار ب ، يك   کی ماکروسکوپی   يدان الکتر آنيم آه اي

ردازيم شود می   می  اعمال ن بلوری يبه چن   آه  دو نوع اختلال    حال به بررسی   .ست ا ساختار تعادلی  ه ) ١: (پ -جاب
ه jηهای همگن   کرنش ) ٢( شان ها از موقعيت تعادلی اتم umیيجا ا j = (1,…,j)   ک ا بحث   . ٥تي ش ويدر نم م

ظ می    ياخته اول يهای اتمی که تناوب     یيجاجابه  آن دسته از   خود را به   د محدو  ه را حف ن خواص را  يد و همچن کنن
  .ميکندر دمای صفر بررسی می

  : دو اختلال عبارتند از با اينهای متناظر پاسخ
  Fmروها ين) ١
  jσها تنش) ٢

                                                 
 1 - density – functional  theory 

 2 - density – functional  perturbation  theory 

 3 -  compliance 

 4 - ABINIT 

 5 - Voigt 
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تفاده از ا ا اس تلانيب ال اخ یه اخت  م وب را س خ مطل ع پاس وان تواب خ. ت ریپاس ای قط nmmn ه dudFk /= 
اتر( ت نيم kjjk، ) رويس ثاب ddC ησ ای ( =/ سانیثابته jmmj و )آش ddF η/=Λ) ی رنش درون ).  ک

ال،     . ستف مهم ا  يهر تعر مورد استفاده در  ط مرزی   ي کردن شرا  مشخص  و هاتين کم يق ا ين دق ييتع وان مث به عن
آشسانی های   ثابت

ijC        ه ه گون ه        ي ای تعر  ممکن است ب ه جاب ند ک ا ف شده باش ی  ی های اتمی    يج ه حساب      داخل ب
 نجا ما  يدر ا  . بررسی شوند  )ε(کی ثابت   يدان الکتر يط م يا تحت شرا  ي و   شوند يا اينکه در نظر گرفته نشوند      آورده

دا بيتقراز  ی مي ر، يعن ت  آخ ی ثاب رای تعن الکتريک يب ارن ي شتق دوم   خودآ وان م ه عن خ ب واص پاس ام خ  تم
  .ايمکرده در واحد حجم نسبت به اختلال استفاده  Eانرژی

  :شوند ف میير تعريه به صورت زيتانسورهای تابع پاسخ مشتق دوم اول
  

    ١رويس ثابت نيماتر
  
)١(  
  

   ٢ون منجمديآشسانی تانسور
  
 )٢(  
  
  

                                                     ٣رويپاسخ ن کرنش درونیتانسور
  
)٣(  

       
  

توان گفت مختصات اتمی با اعمال کرنش  میدر واقع .ون منجمد شده استي نشان دهنده jkCتي کمخط روی
  .کی اجازه واهلش ندارنديکتردان اليا ميهمگن 

  :تانسورهای يون واهلش يافته  ) ب 
ه شود    وني د واهلش مختصات   ي کی مورد نظر بايزيک فيبه طور کلی در خواص پاسخ استات   ا در نظر گرفت . ه

 شوند می ت ک که در آن اثرات مختلف با هم جف ير مرکزی مانند فروالکتريهای قطبی با تقارن غستمين در س  يا
ه        Cت  ي به جای کم   .  م است ار مه يبس وط ب ه مرب وان  است می  ٤دي ون مقي ک اظر    يت سور پاسخ متن ه  Cم تان  را ک

  .ميف کني تعراست ٥هيافتون واهلش ي ايون ملبس يمربوط به 
  
  
)٤(  
  
  

ه ون واهلش    يمربوط به    آشسانیتانسور) ٣( تا   )١(با استفاده از معادلات      ه صورت    فيزيکی  يافت بدست  ر  ي  ز ب
  آيدمی

  
)۵(  
  
  

                                                 
1 - force-constant matrix  
2 - frozen-ion elastic tensor  
3 - force-response internal-straintensor 

9 - clamped - ion   
5 - relaxed-ion 
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  آشسانی و دهیتنتانسورهای  ) ج 
سور  سانی تان را    ي تعرjkCکش ت ش ل، تح ش قب ده در بخ ت تعر يدان الکتريط ميف ش ی ثاب ده يک ف ش

ε)(است
jkjk CC سورها        = ه دست آوردن تان ن  همچنين ب دان الکتريک      دهی ی ت ز صفر ) ε(ی   تحت مي  آسان   ني

  ، يعنیاست
  

)  ۶                                                 (  
  
   محاسبات -٣

ه    ابت . شده است نت انجام ي ابآد آامپيوتری با استفاده از محاسبات اوليه را  در اين مقاله     دا واهلش ساختاری را ب
ه منظور      سپس محاسبات مربوط به تابع پاسخ        و طور کامل  ع موج اشغال              را ب شتقات اول تواب  بدست آوردن م

ا يسپس از ا. داديموکرنش انجام ) q=0عنی فونونها در   ي(ی اتمی   يجاهای جابه شده نسبت به اختلال    رای  ين نت ج ب
تفاده شد       موجود در  ٣ تا ١ هيمحاسبه تانسورهای تابع پاسخ مشتق دوم اول       ل اس ا     . بخش قب  بکارگيری سرانجام ب

ق   ، )ج(و ) ب( بخش هي تانسورهای پاسخ ثانو   ،  هين تانسورهای پاسخ اول   يا ر طب ه روابطی ب بلا  ک ه   ي  ب ق ان شد ب
  .]٩[ضمنا همه محاسبات در دمای صفر انجام شده است . اندآمدهدست 

  .]١٠[ نز انجام شده استي مارت-ريل تروليز شبه پتانسبا استفاده ا ZnO برای DFPT و DFTمحاسبات 
-ه شد  بسط داده)١=eV٢١١٣٩١/٢٧Ha(Ha ۶٠ک انرژی قطع برابر با يتوابع موج برحسب امواج تخت تا     

ا   ينمونه برداری از منطقه بر    . رديگت در نظر می   ي رابه عنوان ظرف   3d الکترونهای   Znل  يشبه پتانس . اند لوئن ب
ادلی   .  صورت گرفته است kنقاط از ۶*۶*٣ع يک توزي رژی تب ستگی در تقر –ان ا    ي  همب الی موضعی ب ب چگ

  . محاسبه شده است]١١[ آلدر-های گاز الکترونی همگن سپرلیاستفاده از داده
  
  نتايج -۴

ا   سور    وف  ي را توص   DFTه محاسبات    ي ج حالت پا   يابتدا نت ه ي حالت پا   .ميآن یان م  ي  را ب  آشسانی های   سپس تان
ZnO  یي با گروه فضا)تيورتسا (ار هگزاگونالک ساختيmcP ج ينتا. که استياخته ي اتم در ۴  و دارای36

اختاری در    ده از واهلش س ه شده است )١(جدول  بدست آم ی جدول  از داده . ارائ وان نقطه  )١( های تجرب بعن
در ا        حم. شروع واهلش ساختاری استفاده شده است       ه   اسبات واهلش ساختاری آنق م دام ا ن   دادي اقی رویي  ت ده   ب مان

οAeV( صفرروی هر اتم   .  شود)/

   برحسب آنگسترمc  وaثابتهای شبكه . ZnOپارامترهای ساختاری )  ١(جدول 

  a c c/a 
  ۶١۵/١  ١۶۴/۵  ١٩٧/٣  آار حاضر

  ۶١۵/١  ١۶٧/۵  ١٩٩/٣   ]١٢[ یآار نظر

  ۶٠٣/١  ٢٠٧/۵  ٢۴٧/٣ ]١٣[آار تجربی 
  

ده در     یج تجرب يتوان نتا ین م يست بنابرا ي مد نرم ن   ین ماده دارا  ياچون   ا   بدست آم ا       ی دم اق را ب ايج نظری     ات نت
  .سه آردي صفر مقایدمادر
  آشسانیهای تانسور ١-۴

ون  وع اآن سور  دو ن يم بررسی می    راآشسانی   تان سور . کن ه  (Cدي ون مقي  یآشسان  تان ه ) ٢ معادل   مشتق دوم آ
ه   يون واهلش    ي یآشسان تانسور و    همگن است  یهايكه نسبت به آرنش     اخته  ي یژ    انر ه        Cافت ه توسط معادل  ۵ آ
εCC)(شود یف مي ثابت تعری ماآروسكوپیكيدان الكتريط مين تانسور تحت شرايا. شودیان ميب =  .  

ا . شودیف م ي تعر C  مورد نظر  یآشسان تانسور به عنوان معكوس     S تانسور تندهی  ده در جدول       ينت  ج بدست آم
تيب) ٢( ده اس ضا. ان ش ضو از اع نج ع ا پ اتریتنه ستند زي م ستقل ه 2121166 رايس م /)( CCC  و =−
)( 121166 2 SSS تنباط می        همان .است =− ا شود   طور که از اين جدول اس ا    ج  ينت ا    م ا نت  ی و نظر   یج تجرب  يب
   . استیگران در توافق خوبيد
  

1)()( )( −= εε CS
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دول  ون ) ٢(ج تيك ي سورهای الاس د -تان ه  ) C(مقي ش يافت ون واهل ت ) C(و ي سورهای )ε)GPaدر ثاب اظر * ، وتان ) Sو S(متن
)TPa-1(  
  

  نتايج تجربی  نتايج ديگران  نتايج آار حاضر  
 S S C  C  Sa   Sa Cb    aC  Ca  سياند

٣  ١١۵/٢٩  ٢١٨  ٩٧/٣  ٨۶  ٨ ٧٩/٧۶/٣٠ ٢١٨ ٣۵ ٢٠٧  
٢  -٩٢/٣  ١٢۴/١٠  ١٣٧  -١۵  ۶١١٨  ١٠٧  ١٣٧  -٢٠/١  -٣/٣  
٣  ١٣۵/٢-  ۶۴/٧  ١٢١  -٠۵  ١٢/٢-  ۶١٠  ٧٧  ١٢١  -١/٠۶  
٨٧  ٣٣/۶  ۴٢٢٨٫  ٣/٣۵  ٢٨  ٣١٩/۶  ٢١٠  ٣٣٣  ٢٢٩  ٢٩/٣  
۴۴  ۵٢/٢۶  ٢٣/١۶  ٣٨  ۵٩  ۶٩/٢۴  ٩٩/١۶  ٣٨  ۶٢  ۴۵  
۶۶  ۵٧/٢۴  ۴۵/٧  ١٠/۴٩  ٠۶  ٨۴/٩٩    ١٢/١٠  ٢٢    

  
.]٩[ a  
].١٢[ b  

ه ملاحظه می ود آ وچكCjkش ی آ ه طور آل سانی ب رای عناصر قطری(ijCتر از  آش داقل ب است، چون ) ح

ن      S بزرگتر از  Sهمچنين مقادير قطری    . ها آزاد شوند  دهد برخی از تنش   واهلش درونی اجازه می    ه اي  هستند ک
  .افزايش به خاطر واهلش اتمی است

 
 بندی جمع-۵

سورها         د ابينت تان ن      با استفاده از ک ه          (دهی   ی آشسانی و ت ون واهلش يافت د و ي ون مقي وری    ) ي رای ساختار بل ب
ZnO         ده در توافق خوبی           . اند درفاز هگزاگونال تحت شرايط ميدان الکتريکی ثابت محاسبه شده ايج بدست آم نت

ده ضرائب          .با نتايج تجربی و نظری ديگران است       ايج بدست آم ون واهلش         با توجه به نت سورهای آشسانی ي تان
تانسورهای آشسانی يون مقيد است و برای تانسور         فته حداقل برای عناصر قطر اصلی، کوچکتر از ضرائب        يا
  .   دهی عکس آن صادق استتن
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