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کѧѧی يزيخѧѧواص پاسѧѧخ ف  بѧѧرای محاسѧѧبهتوانѧѧد مѧѧی)DFPT( ه اخѧѧتلال تѧѧابعی چگѧѧالیيѧѧ نظر موسѧѧومروش-چكيѧѧده
ن يѧ ا. شود می رفته گ  به کار  الکتريکی و پيزوالکتريکی  دهی، دی کشسانی، تن تانسورهای  قبيل  ق از   ي عا بلورهای

جѧايی اتمѧی،   توان به عنوان مشتقات دوم يѧک تѧابع انѧرژی، کѧه بѧه شѧکل مناسѧب نѧسبت بѧه جابѧه          را می تانسورها  
در ايѧن مقالѧه بѧا اسѧتفاده از کѧد کѧامپيوتری             . اند مѧشخص کѧرد    های کرنشی تعريف شده   ميدان الکتريکی يا اختلال   

  در   ZnOک  يѧ زوالکتريپدهی مربوط به بلѧور       تن  تانسورهای کشسانی و   DFT)( و روش    ABINIT)(ابينت  
نتايج بدست آمѧده، در مقايѧسه بѧا نتѧايج     . اندمحاسبه شده ثابت یكيدان الكتري م یط مرز يتحت شرا فاز هگزاگونال   
  .های تجربی نزديکتر استديگران، به داده

   مقدمه-١
 ٢ه اخѧѧتلال تѧѧابعی چگѧѧالی يѧѧنظر و ]١[  DFT) (١ تѧѧابعی چگѧѧالی در سѧѧالهای اخيѧѧر اسѧѧتفاده از روشѧѧهای نظريѧѧه   

)DFPT(] ی الکتريکی و پيزوالکتريکی موادی که همبستگی به منظور توصيف ويژگيهای دی ]٣و٢ѧالکترون 
به طور مستقيم مواد اری از خواص يبس .]۵و۴[، بسيار مورد توجه قرار گرفته است ستيقوی ن  خيلیهادر آن

بѧѧه تѧѧوان شѧѧوند آѧѧه از آن جملѧѧه مѧѧی مѧѧیی محѧѧدود محاسѧѧبه هѧѧااخѧѧتلافاسѧѧتفاده از  و DFTبѧѧا بکѧѧارگيری نظريѧѧه 
 DFPT هایاستفاده از روش، گرياز طرف د. و بارهای موثر ديناميکی اشاره آرد      کشسانیهای   ثابت محاسبه

، بѧѧه شѧѧکلی هيѧѧ بѧѧه محاسѧѧبه حالѧѧت پااز ايѧѧن رو روشѧѧی فراگيѧѧر شѧѧده اسѧѧت کѧѧه خѧѧواص پاسѧѧخ مطلѧѧوب، بѧѧدون نيѧѧاز 
 بѧا اسѧتفاده   ZnO بلور ٣دهیدر اين مقاله، ضرائب آشسانی و تن. آيداعتماد بدست میمند و قابل خودکار، قاعده 

 از ايѧن جهѧѧت مѧورد توجѧѧه اسѧت آѧѧه بѧه سѧѧبب خاصѧيت ويѧѧژه      ZnOبلѧѧور .  محاسѧبه شѧѧده اسѧت  DFPTاز روش 
  .  الكترومكانبكی آن، در محرآهای مكانيكی و حسگرهای پيزوالكتريك  آاربردهای فراوانی دارد

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

نونهѧای  وعنѧی ف ي(کننѧد  حفѧظ مѧی  هѧای اتمѧی کѧه تنѧاوب شѧبکه را           یيجѧا جابѧه  -١: ممكن آѧرده اسѧت     عايقبلورهای  
 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 

اختѧه را  يجѧم  وح a1،a2،a3  بردارهѧای شѧبکه را بѧا   .گيѧريم مѧی در نظѧر     را   کѧه ياخته  ي اتم در    N با   ر عايق يک بلو 
0 و مختصات اتمی را با0Ωبا

mRا در اينج.  نشان می دهيمm ه  ( س مرکب استيک انديѧت جابѧا اتم و جهѧیيج (
، يѧك   کѧی ماکروسѧکوپی   يدان الکتر آنيم آه ايѧن سѧاختار بѧا حѧذف ميѧ           فرض می . باشدیم١،. . .، N٣که مقدار آن    

-جابѧه ) ١: (پѧردازيم شود مѧی   می  اعمال ن بلوری يبه چن   آه  دو نوع اختلال    حال به بررسی   .ست ا ساختار تعادلی 
مѧا بحѧث   . ٥تيѧ ش ويدر نمѧا j = (1,…,j)   کѧه jηهѧای همگѧن   کѧرنش ) ٢( شѧان ها از موقعيت تعادلی اتم umیيجا

ن خѧواص را  يد و همچنѧ کننѧد محѧدو  ه را حفѧظ مѧی    ياخته اول يهای اتمی که تناوب     یيجاجابه  آن دسته از   خود را به  
  .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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nmmn هѧѧای قطѧѧریپاسѧѧخ. تѧѧوان توابѧѧع پاسѧѧخ مطلѧѧوب را سѧѧاخت  مѧѧیهѧѧال اخѧѧتلانيѧѧبѧѧا اسѧѧتفاده از ا dudFk /= 
kjjk، ) رويѧѧѧس ثابѧѧѧت نيمѧѧѧاتر( ddC ησ jmmj و )آشѧѧѧسانیثابتهѧѧѧای ( =/ ddF η/=Λ) یѧѧѧرنش درونѧѧѧک  .(

به عنѧوان مثѧال،     . ستف مهم ا  يهر تعر مورد استفاده در  ط مرزی   ي کردن شرا  مشخص  و هاتين کم يق ا ين دق ييتع
آشѧسانی هѧای   ثابت

ijC        هѧه گونѧت بѧن اسѧای تعر  ممک ѧه        يѧه جابѧند کѧده باشѧا ف شѧی    يجѧای اتمѧی  ی هѧساب      داخلѧه حѧب
 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

 تمѧѧام خѧѧواص پاسѧѧخ بѧѧه عنѧѧوان مѧѧشتق دوم   خودآѧѧارن يѧѧيبѧѧرای تعن الکتريکѧѧی ثابѧѧت  آخѧѧر، يعنѧѧی ميѧѧدا بيѧѧتقراز 
  .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 
. هѧا در نظѧر گرفتѧه شѧود    ونيѧ د واهلѧش مختѧصات   يѧ کی مورد نظر بايزيک فيبه طور کلی در خواص پاسخ استات  

 شѧوند مѧی ت ک که در آن اثرات مختلف با هم جفѧ ير مرکزی مانند فروالکتريهای قطبی با تقارن غستمين در س  يا
 را کѧه  Cم تانѧسور پاسѧخ متنѧاظر    يتѧوان  اسѧت مѧی  ٤ديѧ ون مقيѧ کѧه مربѧوط بѧه        Cت  يѧ به جѧای کم   .  م است ار مه يبس

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

بدسѧت  ر  يѧ  ز بѧه صѧورت    فيزيکѧی  يافتѧه ون واهلѧش    يمربوط به    آشسانیتانسور) ٣( تا   )١(با استفاده از معادلات     
  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 
ف شѧѧѧده يѧѧѧکѧѧѧی ثابѧѧѧت تعر يدان الکتريѧѧѧط ميف شѧѧѧده در بخѧѧѧش قبѧѧѧل، تحѧѧѧت شѧѧѧرا    يѧѧѧ تعرjkCکشѧѧѧسانی تانѧѧѧسور 

ε)(است
jkjk CC  آسѧان   نيѧز صѧفر ) ε(ی   تحѧت ميѧدان الکتريکѧ      دهѧی ی تѧن  همچنين بѧه دسѧت آوردن تانѧسورها        =

  ، يعنیاست
  

)  ۶                                                 (  
  
   محاسبات -٣

دا واهلѧش سѧاختاری را بѧه    ابتѧ . شده اسѧت نت انجام ي ابآد آامپيوتری با استفاده از محاسبات اوليه را  در اين مقاله    
 بدسѧت آوردن مѧشتقات اول توابѧع مѧوج اشѧغال              را بѧه منظѧور      سپس محاسبات مربوط به تابع پاسѧخ        و طور کامل 

ج بѧرای  ين نتѧا يسپس از ا. داديموکرنش انجام ) q=0عنی فونونها در   ي(ی اتمی   يجاهای جابه شده نسبت به اختلال   
 بکѧارگيری سѧرانجام بѧا     . بخѧش قبѧل اسѧتفاده شѧد       موجود در  ٣ تا ١ هيمحاسبه تانسورهای تابع پاسخ مشتق دوم اول      

ان شѧد بѧه   يѧ  ب قѧبلا  کѧه روابطѧی بѧر طبѧق   ، )ج(و ) ب( بخش هي تانسورهای پاسخ ثانو   ،  هين تانسورهای پاسخ اول   يا
  .]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 شѧد  بسط داده)١=eV٢١١٣٩١/٢٧Ha(Ha ۶٠ک انرژی قطع برابر با يتوابع موج برحسب امواج تخت تا     

لوئن بѧا   ينمونه برداری از منطقه بر    . رديگت در نظر می   ي رابه عنوان ظرف   3d الکترونهای   Znل  يشبه پتانس . اند
ب چگѧالی موضѧعی بѧا    يѧ  همبѧستگی در تقر –انѧرژی تبѧادلی   .  صورت گرفته است kنقاط از ۶*۶*٣ع يک توزي

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

ه يѧ حالѧت پا   .ميآنѧ یان مѧ  يѧ  را ب  آشѧسانی های   سѧپس تانѧسور    وف  ي را توصDFT   ѧه محاسѧبات    يѧ ج حالѧت پا   يابتدا نتѧا  
ZnO  یي با گروه فضا)تيورتسا (ار هگزاگونالک ساختيmcP ج ينتا. که استياخته ي اتم در ۴  و دارای36

بعنѧѧوان نقطѧѧه  )١( هѧای تجربѧѧی جѧدول  از داده . ارائѧѧه شѧده اسѧѧت )١(جѧدول  بدسѧت آمѧѧده از واهلѧش سѧѧاختاری در   
مانѧده   بѧاقی رویيѧ  تѧا ن   داديѧم دامѧه   اسѧبات واهلѧش سѧاختاری آنقѧدر ا        حم. شروع واهلش ساختاری استفاده شده اسѧت      

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 
  

نتѧايج نظѧری     اتѧاق را بѧا       ی دمѧا   بدسѧت آمѧده در     یج تجرب يتوان نتا ین م يست بنابرا ي مد نرم ن   ین ماده دارا  ياچون  
  .سه آردي صفر مقایدمادر
  آشسانیهای تانسور ١-۴

  مѧشتق دوم آѧه ) ٢ معادلѧه  (Cديѧ ون مقيѧ  یآشѧسان  تانѧسور . کنѧيم بررسѧی مѧی    راآشѧسانی   تانѧسور  دو نѧوع اآنѧون 
 ۵ آѧه توسѧط معادلѧه        Cافتѧه   يون واهلѧش    ي یآشسان تانسور و    همگن است  یهايكه نسبت به آرنش     اخته  ي یژ    انر
εCC)(شود یف مي ثابت تعری ماآروسكوپیكيدان الكتريط مين تانسور تحت شرايا. شودیان ميب =  .  

 ج بدسѧت آمѧده در جѧدول       ينتѧا . شودیف م ي تعر C  مورد نظر  یآشسان تانسور به عنوان معكوس     S تانسور تندهی 
2121166 رايѧѧѧس مѧѧѧستقل هѧѧѧستند زي مѧѧѧاتریتنهѧѧѧا پѧѧѧنج عѧѧѧضو از اعѧѧѧضا. ان شѧѧѧده اسѧѧѧتيѧѧѧب) ٢( /)( CCC  و =−
)( 121166 2 SSS  ی و نظѧر   یج تجربѧ  يبѧا نتѧا    مѧا    ج  ينتѧا شѧود   طور که از اين جدول اسѧتنباط مѧی        همان .است =−
   . استیگران در توافق خوبيد
  

1)()( )( −= εε CS



 ١٩دانشگاه فردوسی مشهد       -مجموعه مقالات پانزدهمين همايش انجمن بلورشناسی و کانی شناسی ايران
  

) Sو S(متنѧѧاظر * ، وتانѧѧسورهای )GPa(εدر ثابѧѧت ) C(و يѧѧون واهلѧѧش يافتѧѧه  ) C(مقيѧѧد -تانѧѧسورهای الاسѧѧتيك يѧѧون ) ٢(جѧѧدول 
)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  

اسѧѧت، چѧѧون ) حѧѧداقل بѧѧرای عناصѧѧر قطѧѧری(ijCتر از  آشѧѧسانی بѧѧه طѧѧور آلѧѧی آѧѧوچكCjkشѧѧود آѧѧه ملاحظѧѧه مѧѧی

 هستند کѧه ايѧن      S بزرگتر از  Sهمچنين مقادير قطری    . ها آزاد شوند  دهد برخی از تنش   واهلش درونی اجازه می   
  .افزايش به خاطر واهلش اتمی است

 
 بندی جمع-۵

بѧرای سѧاختار بلѧوری    ) يѧون مقيѧد و يѧون واهلѧش يافتѧه          (دهѧی   ی آشѧسانی و تѧن      با استفاده از کѧد ابينѧت تانѧسورها        
ZnO         وبی           . اند درفاز هگزاگونال تحت شرايط ميدان الکتريکی ثابت محاسبه شدهѧق خѧده در توافѧت آمѧايج بدسѧنت

تانѧسورهای آشѧسانی يѧون واهلѧش         با توجه به نتѧايج بدسѧت آمѧده ضѧرائب          .با نتايج تجربی و نظری ديگران است      
تانسورهای آشسانی يون مقيد است و برای تانسور         فته حداقل برای عناصر قطر اصلی، کوچکتر از ضرائب        يا
  .   دهی عکس آن صادق استتن
  
   مراجع-۶
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