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چكیده
ارائھ MgSiO3 الکتریک ، ضریب شکست و گاف اپتیکی بلورھای انرژی ، تابع دیحالتیچگالخواص اپتیکی ، لھدر این مقا
ی در چارچوب نظریھ تابعي چگال(FP-LAPW)خطییهامل امواج تخت تقویت شدکبھ روش پتانسیل محاسبات. شده است
(DFT)با استفاده از تقریب شیب تعمیم یافتھ(GGA)ي دو فاز  بر روPerovskite(Pv) و Post- Perovskite(PPv) انجام

ھای اپتیکی ثابت. ھ سازی حجم  انجام شده استھای زیاد نتایج بدست آمده با بھینربھ علت حضور این ترکیب در فشا.شده است
.وردست آتانسور دی الکتریک مختلط بھ دکرونیک در-را می توان با اعمال تبدیلات کرامرز
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Abstract

In this paper optical propertie ,density of energy states, dielectrics function refraction index and band gap for
MgSiO3 crystal have been calculated. The calculations were performed in the framework of density functional
theory (DFT), using the full potential linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method with the
genreralized gradient approximation (GGA) on Perovskite(Pv) and Post-Perovskite(PPv) phases. Because of
this phase was formed under large pressure the calculated result evaluated valume . The optical constants were
obtained by using the eramers- Keronig transformations in imagery dielectric tensor.

مقدمھ
مطالعھ بر . دھدیدرصد پوستھ زمین را تشكیل م٨٠تا ٧٠در زمین حدود یترین كانبھ عنوان فراوانMgSiO3 بلور
از یاخیر گروھیھالادر س. ی زمین را توضیح دھدبرخی از رفتارھای جبھتواند یمترکیبخواص این یرو

نشان دادندھمکارانش شیم وکھلیدر حا،پایدار استPvوریدر فاز بلترکیبدانشمندان بر این عقیده بودند كھ این 
آل پرویسكایت ھمراه است كھدر مكعب ایدهیاین انتقال فاز با تغییرات. دھدیرخ مGPa٨٣فشار ر كھ یك تغییر فاز د

با تقارن ین فازشود ایایجاد مPPvو در نھایت فاز فشار بالای)١شکل (دشبایمSiO6 وجھی ھشت ناشی از دوران
.]٢- ١[كیلومتر منطبق است٢٧٠٠ن با عمق زمیD"بر ناحیھ Cmcmی بلور

MgSiO3 در بلورPPvبھ Pvانتقال فاز بلوری :١شکل 



برای کھاست، اختلافات جالبی در مورد خواص فیزیکی مشاھده شده PPv،MgSiO3 و Pvبلوریدر دو فاز
از .استقرار گرفتھاستفاده موردایسازی رسانندگی پوستھین برای مدلچنھمزمین و"D مشاھدات ناحیھحتوضی

ھاوری این لایھئھای درونی زمین تحت فشار بالا کار دشواری است لذا بررسی تآنجا کھ بررسی تجربی لایھ
با Pvدو فاز در اپتیکیواص الکترونیکیی خوائز اھمیتی دربارهحنتایج در این مقالھ .رسدضروری بھ نظر می

د نتوانبدست آمده است کھ این خواص میMgSiO3 در بلورCmcmبا تقارن بلوری PPvو Pbcaتقارن بلوری 
].                                ٣[ھای بلوری شبیھ سازی  کندزفاختلف زمین را بر اساس تغییرھای مرسانندگی الکتریکی در لایھ

روش محاسبات
با روش ، )GGA(تقریب گرادیان تعمیم یافتھتحت،(DFT)یچگالیارچوب نظریھ تابعدر چمحاسبات این مقالھ

یانرژ.صورت گرفتھ استWIEN2kكد و بھ کمک(FO-LAPW)پتانسیل كامل امواج تخت تقویت شده خطي
یاتین  بھ گونھ- شعاع كره مافین. در نظر گرفتھ شده است-Ryd١/٧یظرفیت و مغزیھاین الكترونبیایجد

.]۵-۴[ھمسایھ نگرددیھااتمیابر الكترونھمپوشانیشود كھ انبساط و انقباض تركیب منجر بھ یانتخاب م
ختھ  پردااتم١٠جایگاه اتمي و۴داراي ، Cmcmبلوری قارنتبا PPvبھ بررسی فاز فشار بالای  در این مقالھ

،a.u٨٣/١مقداربھ ترتیبOوMg ، Siبرای اتمتین  - مافینشعاع کرهدر این ترکیب).الف- ٢شکل(ت اسشده 
a.u۵/و١a.u۵/در نظر گرفتھ شده است١.

Oو Mg،Siبرای اتم تین  - مافینشعاع کره، پرداختھ شده استPbcaبلوریقارنتبا Pvفاز بھ مطالعھچنین ھم
ارایدر این تقارن دMgSiO3بلور.در نظر گرفتھ شده استa.u٣٩/١وa.u۵١/١،a.u٣٩/١مقداریببھ ترت

.استInstatiteاین ترکیب در این فاز نام صنعتي ). ب-٢شکل(است اتم٨٠و یاتمجایگاه ١٠

Pbcaقارن بلوری ساختار ت:ب-٢شكلCmcmقارن بلوریساختار ت:الف -٢شكل

.آمده است١در جدول PPvو Pvدر دو فاز بلوری ھای اتمی برخی از اتم ھامکان

PPv و Pvھای اتمی در دو فازمکان:١جدول 

اتم ]Pbca]۶جایگاه اتمی با تقارن بلوری  اتم ]٧[Cmcmبلوریجایگاه اتمی با تقارن 
Mg1 )٨۶٣٠/٠,۴۵۴١/٠,٣٧۶٣/٠( Mg )٢۵/٠,٢۵۶/٠,٠(
Si1 )٠۵٠۶/٠,٣۴١٨/٠,٢٧١۵/٠( Si )٠/٠,٠/٠,٠/٠(
O3 )٨٣٢٠/٠,٢٢٢۴/٠,٣۵٢۵/٠( O1 )٢۵/٠,٩۴٣/٠,٠(
O5 )۶٩٠٠/٠,۴٨٣۶/٠,۴٣٢۴/٠( O2 )۴۴٢/٠,۶۴/٠,٠(

بحث ونتایج



ھای شبکھ برای تعیین ثابتاست لذاMgSiO3بلوری ترکیباتدرانتقال فاز عامل مھمی در فشار این کھبا توجھ بھ 
کھ در این فرایند مقدار ثوابت کنیمسازی حجم نسبت بھ انرژی استفاده میبھینھھای تجربی از فرایندبا استفاده از ثابت

کیبات را بر اساس سازی حجم این ترمودار بھینھن٣شکل. آیددست میاز کمینھ کردن انرژی بھcو a ،bتعادلی 
بلوریتقارنبرایو %۴/٢درPbcaبلوریانرژی برای تقارنیکمینھمقدار.دھدنشان میc/a نسبتتغییر

Cmcm دست آمده استبھ%  ٢٢/١در..

مختلفتغییرات انرژی بھ ازای مقادیر:ب–٣شكلتغییرات انرژی بھ ازای مقادیر مختلف :الف–٣شكل 
% c/aتقارن بلوریدرCmcm% c/aتقارن بلوری درPbca

دست آمدن ھبا ب. باشدمیر توافق خوبی با نتایج دیگران دخلاصھ شده است، کھ٢در جدول دست آمدهھنتایج ب
انجام شده ھای جدیدثابتبر اساس مقادیرو خواص اپتیکیھا، محاسبات چگالی حالتھشبکیبھینھھایرپارامت
.است

و نتایج دیگرانGGAمقایسھ ی ثابت ھای بدست آمده با تقریب : ٢جدول

است=α=β=γ ٩٠ھااورترومبیک بوده و زوایای داخلی آنھااین ساختار*

بلوری تقارندریھا در زیر تراز فرمحالتیت سھم عمده چگالمشخص اس۵و ۴ی ھاطور كھ از شكلھمان
Cmcm یھااوربیتالمربوط بھpبلوریتقارناتم اكسیژن دوم و درPbca یھااوربیتالمربوط بھp اتم اكسیژن

. باشدیجم ماتم اكسیژن پنpاربیتال سھم عمده مربوط بھPbcaینیز در تقارن بلوریتراز فرمیدر بالا. استپنجم 
نیز Siھاي اتمp اربیتال از اتم اكسیژن دوم یناشیھارغم وجود سھمیعلCmcmیدر صورتي كھ در تقارن بلور

یھاتعداد اتمMgSiO3یبلورکھ در ترکیبو از آنجایی .كندایفا ميیھا در بالاي تراز فرمچگالي حالتدریسھم
اكسیژن یھادر این بلور شدیداً تحت تأثیر اتمیتوان گفت رسانندگیلذا م،دباشیمSiھاي بیشتر از اتمیاكسیژن خیل

. قرار دارد
دست ھب۵/eV۴١حدود GPaصفر در فشارPbcaیدر تقارن بلوریكلیھاحالتیبر اساس چگالیگاف انرژ

یقدار این گاف برام. محاسبھ شده استGPa١١۶ ،eV٩/٧نیز در فشارCmcmیبلورتقارنیآمده است و برا
اصل از حی،اختلاف در گاف انرژ. ]٨[دست آمده استبھ٧/eV۵یانلینگ لی توسط GPa٨۶ار در فشاین فاز

ھا در نوار ظرفیت بھ طرف التحیچگالیھاكھ قلھشودیافزایش فشار باعث م. باشدیافزایش فشار در این فاز م
ھا در این مطلب در مورد تفاوت گاف. ]٨[سوق یابندر بیشتیھایطرف انرژھدایت بھ اركمتر و در نویھایانرژ

.استمشاھده شدهتحقیق حاضرنیز در PbcaوCmcmیبلوردو تقارن

a(Å)b(Å)c(Å)تعداد تقارنفاز*ساختارروش
۵/PbcaPv٨٢٣/١٨٨١/٨١٨]۶[تجربی

GGA)نتایج کنونی(PbcaPv٨٣٨/١٨٨٩/٨٠٩/۵
٢١١/٨١۵/۶/CmcmPPv٨۴۶]٧[تجربی

GGA) نتایج کنونی(CmcmPPv٨۴٧/٢١۴/٨١٠/۶



Pbcaبلوریانرژي در تقارنیچگالي حالت ھای كل:۵لشكCmcmبلوری تقارنانرژي دریچگالي حالت ھای كل:۴لشك

ھای الکترومغناطیسی در راستاھای مختلف الکتریک برای بررسی و توصیف پاسخ بلور بھ میداناز تانسور دی
1)(قسمت حقیقی این تابع را با . شوداستفاده می we 2)(و قسمت موھومی را با weدھیم در این نمایش می

:صورت خواھیم داشت 
)١()()()( 21 wewewe i+=

تواند محاسبھ شود در ی آگاھی از ساختار نواری الکترونی یک جامد میالکتریک بھ وسیلھقسمت موھومی تابع دی
ی زیر توانیم از روابط شناختھ شدهده ودر چھارچوب تقریب فاز تصادفی ما میھای غیرقطبیحد اپتیک خطی با اسپین
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وkc، ٢ی در معادلھ. استkبا اندازه حرکت بلوری βوαعناصر ماتریسی اندازه حرکت بین حالت نوارھای Pکھ 

kv توابع موج بلوری متناظر با نوارھای رسانش و ظرفیت با بردار موج بلوریkی بین نواری قسمتجملھ. است-
:استKramers-Kronigھای حقیقی، متناظر با تبدیلات  
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ترتیب داراي مقدار تقریباً یكسان ھستند كھ بھ yو xالكتریك استاتیك در جھتیمقدار تابع دCmcmیدر تقارن بلور

است بیشتر۴٩/٢مقدار یكھ داراzالكتریك استاتیك در جھت یاین مقادیر از مقدار تابع د. دنباشیم٧٣/٢و ٧٢/٢
تا  حدود zدر جھت یندارند ولیتفاوت چندانyو xالكتریك در دو جھت یتابع دنتیجھ گرفتتوانیمو. ندباشمی
eVنندكیالا ھر سھ جھت بھ یك مقدار میل مبیھایو در نھایت در انرژمتفاوت است کاملاًبا دو جھت دیگر ٢٠ .

یبرا. نسبت بھ دو جھت دیگر قرار گرفتھ استیكمتریدر انرژzالكتریك در جھت یھمچنین بیشینھ مقدار تابع د
سھ جھت دردرالکتریکدیدست آمده كھ مقدار ریشھ تابعدو ریشھ بھ،الكتریك در سھ جھتیتابع دیقسمت حقیق

یكنند البتھ برایرا مشخص میالكتریك نوسانات پلاسمونیابع دتیھاریشھ. بالا تقریباً یكسان استیھایانرژ
- ۶شكل ازطور كھرا ھمزمان در نظر گرفت ھمانیھا باید رفتار تابع اتلاف انرژدقیق نوسانات پلاسمونیبررس

یالكتریك ھمخوانیه با مكان اولین ریشھ در تابع دنداریم كھ این گستریفاتلاeV١۶شود تا حدودیممشاھدهب
درxاین فاز در جھت یبرایوسانات پلاسموندھد نینشان میاتلاف انرژھمچنین تنھا قلھ برجستھ در تابع. دارد
eV٢٩/٢۶، در جھتyدرeV٢١/٢۶ و در جھتzدرeV٠۵/٢۶ر دومین ریشھ ا مقدانیز بكھ ایندھدرخ می

باید توجھ داشت كھ . داردیا شیب مثبت در این نمودار ھمخوانالكتریك و یا اولین ریشھ بیتابع دیدر قسمت حقیق
. ھا در این سھ جھت بسیار بھ یكدیگر نزدیك ھستندقلھ



Pvدر فاز الكتریكدیتابع یقسمت حقیق:الف- ٧لكشPPvدر فاز الكتریكیتابع دیقسمت حقیق:الف -۶شكل
Pvی در فاز تابع اتلاف انرژ:ب-٧لشكPPvدر فاز یتابع اتلاف انرژ:ب-۶شكل

یبا تقارن بلورPPvفشار بالایفازمتفاوت با بسیارPbcaیبا تقارن بلورMgSiO3فاز پرویسكایت یرفتار اپتیك
Cmcmالكتریك در این فاز یقسمت حقیقي تابع دی نسبیھابیشینھتعدادشود كھمشاھده ميالف-٧لشكاز . است

.افتدیاتفاق مPvنسبت بھ فازیترپایینیھایھا در انرژاین بیشینھ،استبیشتر Cmcmبلوریتقارننسبت بھ 
، ٢۴/٣مقدار یداراzو x،yیھالكتریك استاتیك درھر سھ جھت با ھم متفاوتند و بھ ترتیب در جھتایمقدار تابع د

ناھمسانگرد است یالكتریك در تمام گستره انرژیتوان گفت كھ در این فاز تابع دیم. باشندیم١۴/٣و ٣٩/٣
مشاھده ب- ٧والف-٧لشكولي از مقایسھ دو ریشھ استیالكتریك دارایتابع دCmcmبلوریتقارنمانند مچنین ھ
Cmcmبلوریتقارننسبت بھ Pbcaبلوریتقارندر ) یمنف(الكتریك در ناحیھ غیرمجازیشود مقدار تابع دیم

تقارنتر نسبت بھلذا تابع اتلاف انرژي در این فاز بسیار پھن. استالكتریكیدتابع صفرتر بھ مقدار نزدیكبسیار
،eV۴٨/٢۵ی ھایبھ ترتیب در انرژzو yو xمقدار بیشینھ اتلاف در سھ جھت. آیدیدست مبھCmcmبلوری

eV۵٩/٢۵وeV٧٩/٢۵یار بیشینھ آن نسبت بھ تقارن بلورقرار گرفتھ است كھ مقدCmcmكاھش یافتھ است .
اتفاق یاز انرژیدر گستره وسیعPvفازیبرایپلاسموناز آن است كھ نوسانات یاین تابع حاكیشدگھمچنین پھن

.افتدیم
تقریبا yو xھای جھتھدایت اپتیکی در . دھدرا نشان میCmcmبا تقارن PPvفاز ھدایت اپتیکی در ٨ل شک

، متناظر با yو xچھار قلھ در راستای . وجود داردzای بین ھدایت اپتیکی در جھت ولی اختلاف عمدهاستیکسان 
ارتفاع با تنھا یک قلھ برجستھ وجود دارد کھ تقریبا ھمzدر صورتی کھ در جھت . حتمل الکترونی استھای مانتقال

نسبت بھ اولین قلھ در eV٣انرژی مثبت در حدود جابجاییبا این تفاوت کھ یک . استyو xدر راستای ،اولین قلھ
-آغاز میeV٢٣/٩از zو در جھت ٩/eV٠۴از مقدار yو xھای اپتیکی در جھتتھدای.دارد) x)eV١٣جھت 

ھای اربیتالچھار قلھ مربوط بھ انتقال. وان گفت کھ گاف اپتیکی در سھ جھت تفاوت چندانی نداردتبنابراین می. شود
p اتم اکسیژن بھ اربیتالs اتمSiھای اربیتال،  انتقالp اتم اکسیژن بھ اربیتالs اتمMg،ھای اربیتالانتقالp اتم

.  باشدمیMgاتم pاتم اکسیژن بھ اربیتال pھای اربیتال، و چھارمین قلھ ناشی از انتقالSiاتم pاکسیژن بھ اربیتال 



Pvدر فاز الكتریكیتابع دموھومیقسمت :الف-٩شكلPPvدر فاز الكتریكیتابع دموھومیقسمت :الف -٨ل شك
Pvھدایت اپتیکی در فاز یقسمت حقیق:ب-٩شكلPPvدر فاز ھدایت اپتیکییقسمت حقیق:ب-٨شكل

ھا افزایش تعداد قلھCmcmبلوری تقارندر مقایسھ با . دھدرا نشان میPbcaبلوری تقارنھدایت اپتیکی در٩شکل
. استCmcmبلوری تقارنلکترونی در این فاز خیلی بیشتر از ھای اکھ انتقالنتیجھ گرفتتوان لذا می. یافتھ است

ھدایت . استCmcmبلوری تقارنشود، ناھمسانگردی ھدایت اپتیکی در این فاز خیلی بیشتر از ھمچنین دیده می
گردد کھ نسبت بھ آغاز میeV٢٧/٢و eV۵٧/٢، eV۶٧/٢ترتیب از ھبzوx،yھایاپتیکی در این فاز در جھت

گاف نتیجھ گرفتتوانبنابراین می. قرار دارندتری ھای پایینرژیندر اCmcmبلوری تقارنھای مشابھ درجھت
بلوری تقارنعلاوه بر این ھدایت اپتیکی بر خلاف . استCmcmبلوری تقارنتر از فاز خیلی کوچکاپتیکی در این

Cmcmتری وجود داردی انرژی وسیعدر گستره.

Pbcaی بلورضریب شکست در تقارن:ب -١٠لشكCmcmیبلورضریب شکست در تقارن:الف -١٠شكل

سان یکباًتقریyو xدر دو راستای PPvفاز کھ ضریب شکست نتیجھ گرفتتوان میالف- ١٠با توجھ بھ شکل
ای کھ در این راستا با دو راستای دیگر متفاوت است بھ گونھzراستای این فاز درھستند ولی مقدار ضریب شکست

تفاوت بسیاری با بیشینھ zمقدار بیشینھ در راستای . تر استمقدار ضریب شکست نسبت بھ دو راستای دیگر کوچک
.از خاصیت دوشکستی داردفکھ این شودگرفتھ میبنابراین نتیجھ .ضریب شکست در دو راستای دیگر دارد

بر خلاف فاز . دھدرا نمایش میPvتغییرات ضریب شکست بر حسب انرژی فوتون فرودی در فاز نیزب -١٠شکل
PPv ضریب شکست در فازPvمقدار ضریب شکست استاتیکی در . دھدناھمسانگردی بالایی را از خود نشان می

گیرد در قرار می٢تا ٨/١دی مقدار ضریب شکست در این فاز بین مقادیر حدو. تر استبزرگPPvاین فاز از فاز 
کھ کاھش فشار شودمینتیجھ بنابراین. رسدنیز می=٣nبھ مقدار PPvی ضریب شکست در فاز صورتی کھ بیشینھ



تی ضریب شکست در این ترکیبات شدهباعث افزایش ناھمسانگردی و خاصیت دوشکسMgSiO3بر روی ترکیبات 
.کندن، بین مقادیر معینی محدود میھای پاییمقدار ضریب شکست را در انرژیو

:گیرینتیجھ
از فاز MgSiO3ھای بیرونی، مترادف با تغییرات فازی ترکیبات ھای درونی زمین بھ سمت لایھکاھش فشار از لایھ

PPv با تقارن بلوریCmcmبھ فاز Pv با تقارن بلوریPbcaای بر این تغییر فشار و فاز تاثیرات عمده. است
در ھر دو فاز خواص الکتریکی و رسانندگی مربوط بھ ھمپوشانی . کتریکی و اپتیکی این ترکیبات داردخواص ال

لھ توضیحی ئکھ این مسباشد ولی کاھش فشار باعث کاھش گاف انرژی شده استھای اکسیژن میاتمpھای اربیتال
پتیکی این ترکیب در فشارھای مختلف کاملاًرفتار ا. باشدھای زمین میبرای کاھش رسانندگی با افزایش عمق در لایھ

ی اتلاف ھنای قلھپافتد با این تفاوت کھ اتفاق میھای بالادر ھر دو فاز نوسانات پلاسمونی در انرژی. متفاوت است
طور چشمگیری مقدار گاف اپتیکی را بھ علاوه تغییر فشار بھ. استPPvانرژی در فشار پایین بسیار بیشتر از فاز 

افزایش ناھمسانگردی و خاصیت دوشکستی ثباعMgSiO3ھمچنین کاھش فشار بر روی ترکیبات . داده استتغییر
.ضریب شکست در این ترکیبات شده است
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