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  چكيده
مورد با ساختار پروسكايت در فاز مكعبي با استفاده از اصول اوليه ) LaCoO3(مل چگالي حالات و ساختار نواري بلور لانتانيوم كبالتايت خواص الكترونيكي شا
انجام   LDAتقريب با الكتريك كه اين محاسبات  بار مؤثر بورن، ثابت دي،بسامدهاي فونوني: خواص ديناميكي مورد مطالعه عبارت از. بررسي قرار گرفته است

 تانسور دي الكتريك يكروند. اين ماده داراي خواص فلزي است و تقريبا يك بلور يوني استنشان مي دهد كه ساختار نواري و بار مؤثر  نتايج . گرفته است
)isotropic( تعيين گرديد46ريك در حدود تو قطري است و مقدار ثابت دي الك .  
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Abstract  

 
The Electronic and dynamical properties of LaCoO3 crystal in cubic phase with perovskite structure 
have been studied. The electronic properties including density of states and band structure have been 
calculated and the results show that crystal has metallic properties. We have calculated the dynamical 
properties such as Born effective charge tensor, the phonon frequency at the centre of the Brillion zone 
and dielectric tensor using local density approximation with ABINIT code.  
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    قدمهم
 براي بلورهايي  ايزواولين بار توسط» فرو الاستيسيته«عبارت      

دهند استفاده  كشش از خود نشان مي-كه رفتار هيستريزيس فشار
مشخص وادارنده شد كه به وسيله كرنش خود به خودي و تنش 

در حالي كه بلورهاي به اصطلاح پارا الاستيك يك رفتار . شودمي
  .]1[دهند بدون منحني هيستريزيس نشان مي تنش خطي-فشار

 يك يون خاكي Rكه  ( RCoO3كبالتايت با فرمول كلي بلور 
اين تركيبات . استساختار پروسكايت گونه داراي ) كمياب است 

دليل به .انداز لحاظ صنعتي توجه زيادي را به خود جلب كرده
عنوان مواد هاز آن ب ) -Co2( رسانايي الكتريكي بالا و رسانايي يوني

غشاء نفوذپذير به عنوان هاي سوخت اكسيد جامد كاتدي در سلول
كاتاليزورهاي فعال براي اكسيد كردن در. شود استفاده مياكسيژن

Coنيز ساختار مكعبي استكه داراي ) <1700( در دماهاي بالا 
 Laدما با توجه به اندازه كوچك يون كاهش با .. رودبكار مي

,CoO6ساختار رومبوهدرال تيديل به واهد چرخيد و  اكتاهدرا خ
از طرف  . پايدار استK1250 ساختار رومبوهدرال تا .شودمي

يك رفتار فروالاستيك با توجه به انتقال در   LaCoO3ديگر بلور 
گروه (طول سرد كردن از فاز تقارن بالاي پاراالاستيك 

گروه (ا الاستيك  پارپايين به فاز تقارن ) mPm3فضايي
يك گذار فاز از ساختار LaCoO3  بلور].2[ دارد) CR3فضايي
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ر دپروسكايت رومبوهدرال به ساختار پروسكايت مكعبي را 
 ]3[.شود متحمل مي ˚T=1340دما

  روش محاسبه
 استفاده ABINITمحاسباتي  از كدمقاله اين محاسبات در      
محاسبات اصول اوليه و به كمك  بنايين كد برما. ه استشد

 چارچوبپتانسيلي و استفاده از امواج تخت در هاي شبهروش
توابع موج را برحسب امواج . ي تابعي چگالي استوار استنظريه

 .)=eV27,111Ha( ايم بسط دادهHa45تخت تا انرژي قطع 
 4×4×4ها را روي منطقه بريلوئن با يك جمع روي شبكه نتگرالا

 اتم كبالت و d73وs24هاي حالت.ايم جايگزين كردهkاط از نق
s26وd15 اتم لانتانيوم و s22وp42هاي  اتم اكسيژن به عنوان حالت

- پتانسيل نرم پايسته ترولير از شبه.اندظرفيت در نظر گرفته شده
  .ايممارتينز استفاده كرده
  نتايج محاسبات

هاي براي اتمهاي كل طيف چگالي حالت - حالاتچگالي 
La ،Co و O  براي بلوردر فاز مكعبي   LaCoO3 در گستره
eVتا -٢٠ eVنوار گاف بين . رسم شده است 1 در شكل ١٠

و نوار هدايت تقريبا صفر است كه نشان دهنده خاصيت ظرفيت 
 .فلزي اين بلور در فاز مكعبي است

  LaCoO3  در بلور O و La ، Coچگالي حالات كل براي اتمهاي  :1شكل 

 رسم شده 2لي حالات جزئي براي هر اتم نيز در شكل چگا
 نقش مهمي در خواص -d7٣Coاربيتالهاي جايگزيده . است

 - eV5 بيناين اربيتال در گستره انرژي . ردالكترونيكي اين بلور دا

در بالاي نوار هدايت ظاهر  ١La-5dاربتالهاي . قرار دارد+ eV 5تا
 .يز جايگزيده استها نلشده و تقريبا نسبت به ساير اربيتا

  LaCoO3  در بلور O و La ، Coچگالي حالات جزئي براي اتمهاي : 2شكل 
  

در فاز مكعبي در LaCoO3   ساختار نواري بلور-ساختار نواري
مبدا انرژي صفر منطبق با بيشينه نوار .  آورده شده است3شكل 

مقياس انرژي بر حسب الكترون ولت . ظرفيت انتخاب شده است
)eV(اين ساختار نواري در جهت تقارنهاي بلور در . باشد مي

  .منطقه اول بريلوئن رسم شده است

  . هاي تقارن بلوربا فاز مكعبي در جهتLaCoO3 ساختار نواري بلور : 3شكل  
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 مد 3 براي فاز مكعبي لانتانيوم كبالتايت - بسامدهاي فونوني
ير ناپذ مد اپتيكي وجود دارد كه در نمايش كاهش12 صوتي و

مدهاي  .شوند نشان داده مي3T1u+T2uصورت بهمدهاي اپتيكي 
T1u فروسرخ فعال و مد T2uنيروهاي بلندبرد .  مد خاموش است

قطبش عمود بر راستاي  (T1u(TO)تبهگني دوگانه , الكترواستاتيك
. شكافند مي)قطبش در راستاي انتشار (T1u(LO)و تك مد ) انتشار

ي ي گروه استاندارد در مركز ناحيهبه طور كلي بر مبناي نظريه
  :بريلوئن براي فاز مكعبي لانتانيوم كبالتايت داريم

)1 (                                                 uuvib TT 213    
 ]4[ گانه است با تبهگني سهاپتيكيگر مد اضافي نمايان T1uكه يك 

 در فاز LaCoO3فونونهاي بلور نتايج محاسبات براي بسامدهاي . 
اين بلور داراي سه شاخه .  نشان داده است1مكعبي در جدول 

 براي مقايسه اين نتايج با ديگران . شاخه اپتيكي است12صوتي و 
  .مرجعي براي بسامدهاي فونوني پيدا نشد

 
 در نزديكي نقطه LaCoO3 بسامدهاي فونوني بلور 1:جدول 
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 LaCoO3  تانسور دي الكتريك براي بلور  -تانسور دي الكتريك

        ست و نتايج محاسباتدر فاز مكعبي به دليل تقارن قطري ا
   :صورت زير استبه
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  كم و زياد شدن فاصله بين صفحات بار  -  نورتانسور بار مؤثر ب

هاي اپتيكي بلور منجر به ايجاد نيرويي اضافي و در نتيجه در فونون
شدگي اين جفت. دشوآن ايجاد ميدان الكتريكي بين صفحات مي

هاي اپتيكي را به عنوان تانسور بار ميدان الكتريكي و فونونبين 
  .]5[ شودميتعريف ) 2( و با رابطه شناسيممي مؤثر بورن 
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,0مد مورد بررسي است و m كه در آن  qmUفونوني  بردار ويژه 
  . انديس اتمها استkتزين و ر مختصات كا و و 

 Aهاي فلزي در فاز مكعبي اتم ABO3براي بلورهاي پروسكايت 
داراي اين بلور  .4 شكل اند در مراكز تقارن بلور قرار گرفتهBو 

هاي اكسيژن در تانسورهاي بار مؤثر بورن همسانگرد هستند و اتم
نابراين داراي دو جهت موازي و اند و بمراكز وجوه قرار گرفته

 2 و 1هاي عمود بر هر يك از وجوه مكعب هستند كه با نشانه
در هر سلول واحد يك اتم لانتانيوم و يك , اندگذاري شدهوعلامت

  .]6[ اتم كبالت و سه اتم اكسيژن وجود دارد
  
  
  
  
  
  
  
  
  

بردارهاي كوچك ,  در فاز مكعبيABO3ساختار بلور پروسكايت  :4شكل 
  ]7[هستندگر دو جهت براي اتم اكسيژن نمايان

  
  .نشان داده شده است 3نتايج محاسبات براي بار مؤثر در جدول 

  .در فاز مكعبي LaCoO3 براي بلور بار مؤثر بورن: 3جدول 
O3  O2  O1  Co  La   
6,71-  2,35-  2,36-  7,29  4,14  xx  
0,01  0,06  0,11  0,21-  0,01-  xy  
0,01  0,11  0,04  0,18-  0,01-  xz  
0,00  0,00  0,00  0,00  0,00  yx  
2,35-  6,71-  2,36-  7,29  4,14  yy  
0,00  0,00  0,00  0,00  0,00  yz  
0,00  0,00  0,00  0,00  0,00  zx  
0,00  0,00  0,00  0,00  0,00  zy  
2,36-  2,36-  6,71-  7,29  4,14  zz  
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متقـارن  تقريبا براي تمام اتمهـا      عناصر قطري تانسور بار مؤثر بورن       
 نشان  بارهاتقارن  اين  . ساير عناصر تانسور تقريبا ناچيز است     . است
 .مي باشديوني داراي پيوندهاي دهد كه اين بلور تقريبا مي
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