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  اکسید تیتانیومنانوذرات در اتم  به ازایحجم  اثر اندازه ذره بر پارامتر بررسی

 *1ػلی هـشلی

 (10/07/1395، تبسیخ پزیشؽ: 90--81، ؽ.ف 27/03/1395)تبسیخ دسیبفت:

 

 چکیده

ثِ حدن ًبًَرسات، خَاف ٍ ؿًَذ. ثِ دلیل ًؼجت ثبلای ػغح كش اكلی دس فٌبٍسی ًبًَ هحؼَة هییىی اص ػٌب ،ًبًَرسات     

ّب، حدن ًبًَرسات اػت. دٌّذ. یىی اص ایي پبساهتشحدین اص خَد ًـبى هیای ثب ًوًَِ پبساهتشّبی ًبًَرسات تفبٍت لبثل هلاحظِ

ثِ سٍؽ دیٌبهیه هَلىَلی هَسد  TiO2( ًبًَرسات Ωدس ایي پظٍّؾ، تبثیش لایِ آهَسف ػغحی ثش پبساهتش حدن دس ٍاحذ اتن )

سٍتبیل ٍ آًبتبص كَست گشفت. یه سٍؽ خذیذ ثشای  ،اوؼیذ تیتبًیَم پظٍّؾ سٍی دٍ ًَع حبلت ثلَسیثشسػی لشاس گشفت. ایي 

رسُ وِ ثلَسی اػت همذاس  وِ دس ًبحیِ دسًٍی ًبًَ ؿذًبًَرسُ پیـٌْبد گشدیذ. هـبّذُ  دس ساػتبی ؿؼبػی Ωتؼییي تغییشات 

Ω  هؼتمل اص فبكلِ ؿؼبػی ثَدُ ٍ ثشاثش ثب همذاسΩ آهَسف ػغحی  ثبؿذ. ثب ایي حبل، دس لایِثشای اوؼیذ تیتبًیَم حدین هی

هـبّذُ  ،تش اص ًبحیِ دسًٍی ثَد. ػلاٍُ ثش ایيدس لایِ ػغحی ثضسي Ωهـبّذُ گشدیذ ٍ هیبًگیي پبساهتش  Ωتغییشات ؿؼبػی 

ثبؿذ. ثِ هٌظَس ثشسػی ش اص همذاس فبص ثب اثؼبد حدین هیتثضسي) TiO2 (aveΩگشدیذ وِ هیبًگیي حدن ثِ اصای اتن ًبًَرسات 

ّبی تش یَىّبی تیتبًیَم هحبػجِ ؿذ. ًتیدِ گیشی گشدیذ وِ ػذد ّوؼبیگی ونؿؼبػی ػذد ّوؼبیگی یَى، تغییشات تشدلیك

 ثبؿذ.    هی TiO2تش هیبًگیي حدن ثِ اصای اتن ًبًَرسات تیتبًیَم دس لایِ آهَسف ػغحی ػبهل اكلی همذاس ثیؾ

  .ًبًَرسات اوؼیذ تیتبًیَم ،ؿجیِ ػبصی دیٌبهیه هَلىَلی ،حدن ثِ اصای اتن کلیذی:ّای ٍاطُ
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 پیشگفتار

تَػؼِ تدْیضات پیـشفتِ ٍ هذسى ًیبصهٌذ تَػؼِ ًبًَ      

 ّبلَلِ ّب ٍ ًبًَت، ًبًَهیلِػٌبكش ػبصًذُ هبًٌذ؛ ًبًَرسا

[. دس هیبى ًبًَرسات ػشاهیىی، ًبًَرسات اوؼیذ 1]ػتا

ّبی هتٌَع دلیل وبسثشدّبی ثبلمَُ دس صهیٌِ تیتبًیَم ثِ

خَسؿیذی، ػٌؼَسّب ٍ ّبی الىتشًٍیه، ػلَلهبًٌذ 

ِ صیبدی سا ثِ خَد خلت ًوَدُ تَخ ّبفَتَوبتبلیؼت

ؿٌبخت پبساهتش ػبختبسی ًبًَرسات اوؼیذ [. 4-2]اػت

حدن ّبػت. تیتبًیَم لاصهِ ؿٌبخت خَاف فیضیىی آى

اص  یىی اص ایي پبساهتشّبی ػبختبسی هْن اػت.  ،ًبًَرسات

اػت، فشم هتوشوض  2یظآًدبیی وِ حدن یه وویت ثؼ

( وبسثشد ثیـتشی Ω، یؼٌی وویت حدن ثِ اصای اتن )3آى

  سا ثِ ساحتی  Ω، وویت ثلَسی 4ایداسد. دس هَاد تَدُ

هَخَد ّبی ثش تؼذاد اتن 5یىبیختِتَاى ثب تمؼین حدن هی

اهب دس همبثل، ولیِ ًبًَرسات  ؛ثذػت آٍسد دس یىبیبختِ

سٍد وِ اًتظبس هی داسای یه لایِ ػغحی آهَسف ّؼتٌذ

رسُ ثبؿذ.  هتفبٍت اص لؼوت ثلَسی ًبًَ Ωداسای همذاس 

ثِ حدن ًبًَرسات،  ثٌبثشایي، ثذلیل ًؼجت ثبلای ػغح

ًبًَرسات هتفبٍت اص  Ωسٍد وِ هیبًگیي همذاس اًتظبس هی

 همذاس آى ثشای هَاد حدین ثبؿذ.

ای دس عَس گؼتشدُِث 6ؿجیِ ػبصی دیٌبهیه هَلىَلی     

یَم هَسد اػتفبدُ لشاس گشفتِ ًبًَرسات اوؼیذ تیتبًهغبلؼِ 

اٍلیِ ًبًَرسات ثب  7دس ایي سٍؽ، پیىشثٌذی[. 9-5]اػت

یه ؿجىِ ثی ًمق اص فبص هَسد ًظش ثشؽ یه وشُ اص دسٍى 

ػپغ، ًبًَرسات ثشیذُ ؿذُ اص ؿجىِ فبص هَسد ایدبد ؿذ. 

ًظش، عی یه فشآیٌذ تؼبدل سػبًی، ثِ حبلت تؼبدل ًْبیی 

عی فشآیٌذ تؼبدل سػبًی، ثِ هٌظَس ثِ حذالل . سػٌذهی

ى ح ًبًَرسُ، هَخَد دس ػغ 8سػبًذى پیًَذّبی آٍیضا
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-  Extensive 
3

- Intensive 
4

- Bulk 
5

- Unit cell 
6

- Molecular dynamics (MD) Simulation 
7

- Configuration 
8
 -Dangling bond 

ؿَد. ایي ثبصػبصی ّبی ػغحی ثبصػبصی هیچیذهبى اتن

عی فشآیٌذ تؼبدلؼبصی، هٌدش ثِ تخشیت لایِ  9ػغحی

ًمق ؿذُ ٍ یه حی ًبًَرسُ ثشیذُ ؿذُ اص ؿجىِ ثیػغ

ثٌبثشایي، ثِ وٌذ. ًَرسُ ایدبد هیآهَسف ػغحی سٍی ًبلایِ 

سػذ وِ ایي سٍؽ تىٌیىی هٌبػت ثشای ثشسػی اثش ًظش هی

ًبًَرسات اوؼیذ  Ωلایِ آهَسف ػغحی ثش هیبًگیي 

ؿیویبیی -خَاف فیضیىیاگشچِ دس گزؿتِ  تیتبًیَم ثبؿذ.

ّبی سیض ػبختبسی ًبًَرسات اوؼیذ تیتبًیَم ثِ ٍ ًیض ٍیظگی

ثب [، 14-10]دیٌبهیه هَلىَلی هغبلؼِ ؿذُ اػت سٍؽ

ایي حبل، تب آًدب وِ ًَیؼٌذُ همبلِ حبضش اعلاع داسد، 

هَسد ثشسػی  Ω پبساهتشاثش لایِ آهَسف ػغحی ثش  تبوٌَى

 . لشاس ًگشفتِ اػت

پبػخ ثِ ایي ػَال اػت  ،ّذف اص اًدبم ایي پظٍّؾ     

اوؼیذ  وِ آیب حضَس لایِ ػغحی آهَسف ثش ػغح ًبًَرسات

تیتبًیَم تبثیشی ثش حدن ًبًَرسات دس همبیؼِ ثب حبلت 

ًبًَرسات  Ωدس ایي همبلِ، پبسهتش  ّب داسد یب ًِ؟حدین آى

اوؼیذ تیتبًیَم هَسد ثشسػی لشاس گشفت ٍ ًتبیح حبكل ثب 

حبلت حدین  اوؼیذ تیتبًیَم همبیؼِ ؿذ. ثِ ایي هٌظَس، 

ٍ  10سٍتبیلسف هؼشٍف اوؼیذ تیتبًیَم، یؼٌی َهآدٍ پلی 

 ، هَسد ثشسػی لشاس گشفت.  11آًبتبص

 هاروشمواد و 

دس ایي پظٍّؾ اص وذ دیٌبهیه هَلىَلی وِ تَػظ      

اػتفبدُ  ،ًَیؼٌذُ همبلِ حبضش ًَؿتِ ؿذُ اػت

ثشاثش ثب  12دس ایي ؿجیِ ػبصی، گبم صهبًی[. 18-15گشدیذ]

دس ایي ؿجیِ ػبصی اثتذا عی فوتَثبًیِ اًتخبة ؿذ.  1

هِ عی پیىَثبًیِ ػیؼتن ثِ تؼبدل سػیذ ٍ دس ادا 300

دس  ّبی لاصم كَست پزیشفت.پیىَثبًیِ اًذاصُ گیشی 400

 13حیي ؿجیِ ػبصی، دهبی ػیؼتن ثِ سٍؽ تٌظین ػشػت

دسخِ ولَیي ثبثت ًگِ داؿتِ ؿذ. ؿشایظ  300دس همذاس 
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- Surface reconstruction 
10

- Rutile 
11

- Anatase 
12

- Time-step 
13

- Velocity scaling 
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تحت ؿشایظ هشصی آصاد ثشای ؿجیِ ػبصی اًتخبة گشدیذ. 

لشاس  (NPT) 14دس ؿشایظ گیجغهشصی آصاد، ػیؼتن 

 هذلّبی اوؼیظى ٍ تیتبًیَم ثب داؿت. ثشّوىٌؾ ثیي یَى

ی ٍ  15تدشثی هیذاى ًیشٍ اسائِ ؿذُ تَػظ هبتؼَ

طی شاًثشاػبع ایي هذل،  .[19]تَكیف گشدیذ 16آوبٍٍخی

ذ )(پیًَ ijrU اوؼیظى ٍ -تیتبًیَم، تیتبًیَم-تیتبًیَم

 گشدد:صیش ثیبى هیاوؼیظى ثِ كَست -ؼیظىاو
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(1) 

 ثبس الىتشیىی i ٍ j ،eّبی فبكلِ ثیي یَى rijدس ساثغِ ثبلا، 

 ثبؿذ. همبدیشهیضشیت گزسدّی خلا  0 ٍ الىتشٍى

دس . اػتآهذُ  1دس خذٍل  Aij ،ρij   ٍ  Cijپبساهتشّبی

یَم ٍ اوؼیظى ثِ ّبی تیتبًیَىؿجىِ اوؼیذ تیتبًیَم، 

    -098/1+ 196/2ٍثشاثش ثب  (q)ّبی تشتیت داسای ثبس

 ثبؿٌذ.هی

آکاٍجی -پاساهتشّای هیذاى ًیشٍی هاتَسی -1جذٍل 

[5تشای ًاًَرسات اکسیذ تیتاًیَم ]  

 

هَسف هؼشٍف اوؼیذ تیتبًیَم، آدس ایي همبلِ، دٍ پلی      

اًذ. ثِ هٌظَس ٍ آًبتبص، هَسد ثشسػی لشاس گشفتِیؼٌی سٍتبیل 

ایدبد پیىشثٌذی اٍلیِ ًبًَرسات، یه ؿجىِ ایذُ ال ثضسي 

ّبیی ثب لغش هتفبٍت فبص هَسد ًظش ایدبد ؿذ ٍ ػپغ وشُاص 
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- Gibbs-ensemble 
15

- Matsui 
16

-Akaogi 

ثشای اعویٌبى اص ًبًَهتش( اص دسٍى آى ثشیذُ ؿذ.  5تب  2)اص 

خٌثی ثَدى ثبس الىتشیىی، یه یب چٌذ یَى ثشلشاسی 

ػپغ، یب تیتبًیَم اص ػغح ًبًَرسُ ثشداؿتِ ؿذ. اوؼیظى 

ًبًَرسُ ثشیذُ ؿذُ ثب اًدبم ؿجیِ ػبصی دیٌبهیه هَلىَلی 

ٍ عی هشحلِ تؼبدل ػبصی ثِ حبلت تؼبدل ًْبیی سػبًذُ 

 a=b= 4.5933 Å )ای فبص سٍتبیل پبساهتش ؿجىِؿذ. 

and c= 2.9592 Å)  آًبتبص ٍ( a=b= 3.7852 Å 

and c= 9.5139 Å)  ثِ تشتیت اص هٌبثغJCPDS 

 اػتخشاج ؿذ.  00-021-1272ٍ  00-021-1276ؿوبسُ 

ثشای ؿٌبػبیی فبص ایدبد ؿذُ، الگَی ؿجیِ ػبصی ؿذُ      

ًبًَرسُ ثِ تؼبدل سػیذُ هحبػجِ  17پشاؽ اؿؼِ ایىغ

 [.20]اًدبم ؿذ 18گشدیذ. ایي وبس ثب اػتفبدُ اص تبثغ دثبی

ثشاثش ثب  Cu Kαهحبػجبت ثشاػبع عَل هَج اؿؼِ 

ػلاٍُ ثش ایي، ثشای ّش  یشفت.زآًگؼتشٍم كَست پ 5418/1

هَسف اوؼیذ تیتبًیَم، الگَی پشاؽ اؿؼِ ایىغ آپلی 

ثضسگتشیي ًبًَرسُ، پغ اص ثشیذُ ؿذى ٍ لجل اص تؼبدل 

 ػبصی، ًیض هحبػجِ گشدیذ. 

دس ایي همبلِ، یه سٍؽ خذیذ ثشای تؼییي هحبػجِ      

اصهشوض ًبًَرسُ تب ػغح آى اسائِ گشدیذ.  Ωتغییشات ؿؼبػی 

ّن هشوض ثب  ثشاػبع ایي سٍؽ، ّش ًبًَرسُ ثِ چٌذ وشُ

پَػتِ ثشاثش ثب ضخبهت ّش ؿَد. ؿؼبع هختلف تمؼین هی

ّبیی دس ّش گبم صهبًی، تؼذاد اتنثبؿذ. آًگؼتشٍم هی 01/0

 ؿوبسؽ ؿذُ ٍ سٍی ول ،گیشدّش وشُ لشاس هی وِ دس

ػپغ حدن گشدد. صهبى ؿجیِ ػبصی هیبًگیي گیشی هی

ّبی هَخَد دس ثش حؼت هیبًگیي تؼذاد اتن (V)ّش وشُ 

ؿیت گشدد. ، كشفٌظش اص ًَع اتن، سػن هی(N)آى وشُ 

هٌحٌی حبكل، یؼٌی 
dN

dVِدس ّش ًمغ ، (N0,V0)  همذاس

Ω ّبی هَخَد ثش سٍی ػغح وشُ ثب حدن سا ثشای اتنV0 

 دّذ.دػت هیِث
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  -X-ray diffraction (XRD) 
18

- Debye 

i-j Aij 

(ev/bond) 

ρ (Å) Cij (ev Å
6
/bond) 

Ti-Ti 1/31131 154/0 2487/5 

O-O 9/11786 234/0 2326/30 

Ti-O 5/16963 194/0 5969/12 
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 بحث و نتایج 

الگَی پشاؽ اؿؼِ ایىغ ؿجیِ ػبصی ؿذُ  ،1ؿىل      

گَی لًبًَرسات ثِ تؼبدل سػیذُ سٍتبیل ٍ آًبتبص، ثِ ّوشاُ ا

   سا ًـبى  JCPDSپشاؽ اػتبًذاسد هَخَد دس هٌبثغ 

الگَی پشاؽ اؿؼِ ایىغ ؿجیِ ایي،  ػلاٍُ ثشدّذ. هی

ًبًَرسات هزوَس، لجل اص ثِ تؼبدل سػبًی، سػن ؿذُ ػبصی 

الگَی  گشدد، هی ُوِ هـبّذ گًَِّوبىگشدیذُ اػت. 

َرسات لجل اص ثِ تؼبدل پشاؽ اؿؼِ ایىغ ؿجیِ ػبصی ًبً

ّبی تیض ٍ هـخق وِ اًغجبق خَثی ثب الگَی سػبًی پیه

ایي هـبّذُ ًـبى دٌّذُ ایي دٌّذ. ًـبى هی ،غ داسًذخهش

اص  اگشچِاػت وِ پیىشثٌذی اٍلیِ فبص هَسد ًظش ثَدُ اػت. 

تش سٍد وِ ثشای اثؼبد رسُ ونلحبػ تشهَدیٌبهیىی اًتظبس هی

ًبًَهتش فبص آًبتبص پبیذاستش اص فبص سٍتبیل ثبؿذ، ثب ایي  14اص 

ات ًبًَرس ؿذُ الگَی پشاؽ اؿؼِ ایىغ ؿجیِ ػبصیحبل 

حیي ثِ  دّذ وِ دس بدل سػبًی ًـبى هیپغ اص ثِ تؼ

تؼبدل سػبًی ّیچ تغییش فبصی كَست ًپزیشفتِ اػت. 

ّب ثب بًَرسات ثِ تؼبدل سػیذُ، ؿذت پیه، ثشای ًّشچٌذ

ّبی اكلی اهب پیه ؛وبّؾ لغش ًبًَرسات وبّؾ یبفتِ

افضایؾ ًؼجت ػغح ثِ ٌَّص ٍاضح ٍ هـخق ّؼتٌذ. 

دلیل اكلی وبّؾ ٍضَح  ،حدن ثب وبّؾ لغش ًبًَرسات

دلیل ایي اهش افضایؾ  تش اػت.ّبی ًبًَرسات وَچهپیه

ػْن لایِ آهَسف ػغحی دس افضایؾ صهیٌِ الگَی پشاؽ 

ّبی ثلشی تلبٍیش ایي، ثشسػی ػلاٍُ ثش پشتَ ایىغ اػت.

یه لایِ ای ًبًَرسات حضَس یه ّؼتِ ثلَسی ٍ لحظِ

  .ػغحی ثی ًظن سا ًـبى داد

 

 
 الگَی پشاش اشعِ ايکس شثیِ ساصی شذُ )الف( ًاًَرسات سٍتايل ٍ )ب( ًاًَرسات آًاتاص -1شکل 
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ًبًَرسات سٍتبیل لجل اص ثِ تؼبدل  V-Nهٌحٌی       

وِ  گًَِّوبىًـبى دادُ ؿذُ اػت.  2سػبًی دس ؿىل 

ؿَد، ًمبط دادُ ّش هٌحٌی ثش سٍی یه خظ هـبّذُ هی

وِ دس ثخؾ لجل ثیبى  گًَِّوبىساػت ٍالغ ؿذُ اػت. 

دّذ. دػت هیِسا ث Ωهمذاس  V-Nگشدیذ، ؿیت هٌحٌی 

هشثَط ثِ ًبًَرسات  Ωسٍد وِ همذاس ثٌبثشایي، اًتظبس هی

لجل اص ثِ تؼبدل سػبًی هؼتمل اص فبكلِ اص هشوض ًبًَرسُ 

حبكل اص ؿیت هٌحٌی  Ωثشای ّش ًبًَرسُ همذاس ثبؿذ. 

V-N  ِؿذُ اػت.  ًَؿتِتؼییي ٍ وٌبس هٌحٌی هشثَع

وِ اص آى  ثشای ؿجىِ ایذُ آل سٍتبیل Ωػلاٍُ ثشایي، همذاس 

پیىشثٌذی اٍلیِ ًبًَرسات حبكل ؿذ، اص فبیل هشخغ 

JCPDS  ُ406/10ثشاثش ثب  00-021-1276ثِ ؿوبس 

اًغجبق خَة ثیي  آًگؼتشٍم هىؼت ثش اتن تؼییي گشدیذ.

 دّذ وِ سٍؽ اسائِ ؿذُ دس ایي همبلًِتبیح ًـبى هی

ػلاٍُ  ثبؿذ.هی Ωسٍؿی هٌبػت ٍ داسای دلت دس تؼییي 

ثشای ًبًَرسات ثِ تؼبدل سػیذُ  V-Nّبی ثشایي، هٌحٌی

ثشای همبیؼِ آهذُ اػت.  3هحبػجِ گشدیذ ٍ دس ؿىل 

اًذ، ػجَس دادُ ؿذُ 2ّبی ؿىل خغَط ساػت وِ ثش دادُ

 گشدد،وِ هـبّذُ هی گًَِّوبىاػت.  سػن گشدیذًُیض 

ّبی ٍالغ دس ّؼتِ ثلَسی ًبًَرسات، ّش دٍ هٌحٌی ثشای اتن

تَاى چٌیي ًتیدِ ایي، هیثٌبثشثش یىذیگش هٌغجك ّؼتٌذ. 

تمشیجب ثشاثش ثب  Ωگیشی ًوَد وِ دس ّؼتِ ًبًَرسات، همذاس 

   همذاس آى دس فبص حدین اػت.

اص  V-Nثب ایي حبل، دس لایِ آهَسف ػغحی، هٌحٌی      

دّذ. دس ایي هٌغمِ، ؿیت خظ ساػت اًحشاف ًـبى هی

ٍ ػپغ ثِ  اثتذا وبّؾ تذسیدی ًـبى دادُ V-Nهٌحٌی 

یبثذ. ثِ ػجبت دیگش، دس لؼوت عَس ًبگْبًی افضایؾ هی

تش اص همذاس هشثَط ثِ ون Ωدسًٍی لایِ ػغحی آهَسف 

 Ωاهب دس لؼوت خبسخی ایي لایِ همذاس  ؛هبدُ حدین اػت

ای غبلت ثَدُ ثِ گًَِ Ωتش اػت. ثب ایي حبل، افضایؾ ثیؾ

بدُ هشثَط ثِ ه Ωثیؾ اص همذاس  Ωوِ همذاس هیبًگیي 

 حدین اػت. 

 

 4ًاًَهتش، )ج(  3ًاًَهتش، )ب(  2ًاًَرسات سٍتايل قثل اص تعادل سساًی تا اًذاصُ رسات )الف(  V-Nّای هٌحٌی -2شکل 

 دّذدست هیسا تِ Ωّا گزساًذُ شذ. شیة ّش خط ساست هقذاس ًاًَهتش. خط ساست تش دادُ 5)د(  ًاًَهتش ٍ
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ثِ كَست  (Ωave)اػت  Ωپبساهتش دیگش وِ هیبًگیي      

 ؿَد:صیش تؼشیف هی

total

total
ave

N

V
                                          (2) 

حدن  Vtotalّبی ًبًَرسُ ثَدُ ٍ تؼذاد اتن Ntotalخبیی وِ 

دس  ثگیشد. ّب سا دس ثشای ثَدُ وِ ول اتنتشیي وشُوَچه

ای حدن وشُثشاثش ثب  Vtotalحبلت لجل اص ثِ تؼبدل سػبًی، 

ثبایي حبل، اػت وِ اص ؿجىِ ایذُ آل ثشیذُ ؿذُ اػت. 

ثشای ًبًَرسات ثِ تؼبدل سػیذُ وبسی آػبى  Vtotalتؼییي 

ّب ًَػبى داؿتِ ٍ اًذاصُ دس حیي ؿجیِ ػبصی، اتنًیؼت. 

ثشاثش ثب  Vtotalثٌبثشایي، ًبًَرسُ ًَػبى خَاّذ داؿت. 

هیبًگیي حدن ًبًَرسُ دس حیي ؿجیِ ػبصی اًتخبة گشدیذ. 

ثب همبیؼِ آهذُ اػت.  3دس هٌحٌی ؿىل  Vtotalهمذاس 

 گشددهـبّذُ هی ّب لیل ٍ ثؼذ اص ثِ تؼبدل سػبًیهٌحٌی

تش اص حدن ول ًبًَرسات سٍتبیل ثِ تؼبدل سػیذُ ثضسي وِ

ثٌبثشایي، ًتیدِ ّب لجل اص ثِ تؼبدل سػبًی اػت. حدن آى

ًبًَرسات سٍتبیل پغ اص ثِ تؼبدل  Ωaveگیشی ؿذ وِ 

ى ثشای ًبًَرسات لجل اص ثِ تؼبدل آتش اص همذاس سػبًی ثضسي

 سػبًی اػت.

 4ًاًَهتش، )ج(  3ًاًَهتش، )ب(  2ًاًَرسات سٍتايل قثل اص تعادل سساًی تا اًذاصُ رسات )الف(  V-Nّای هٌحٌی -3شکل 

 اًذّا سسن شذًُیض دس ايي هٌحٌی 2ّای شکل دادًُاًَهتش. خطَط ساست عثَس دادُ شذُ اص  5ًاًَهتش ٍ )د( 
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وبتیَى  19ّبی اوؼیذی، ػذد ّوؼبیگیدس ػشاهیه     

ثٌبثشایي، [. 21]اػت 20تؼییي وٌٌذُ فبوتَس فـشدگی اتوی

تحت تبثیش ػذد ّوؼبیگی یَى  Ωسٍد وِ همذاس اًتظبس هی

هیبًگیي ػذد ّوؼبیگی یَى  4تیتبًیَم ثبؿذ. ؿىل 

یل پغ اص تیتبًیَم سا ثش حؼت فبكلِ اص هشوض ًبًَرسات سٍتب

 ذُ وِ هـبّ گًَِدّذ. ّوبىثِ تؼبدل سػبًی ًـبى هی

گشدد، ػذد ّوؼبیگی یَى تیتبًیَم وِ دسٍى ّؼتِ هی

ثش ثب همذاس ّویـگی آى ثلَسی ًبًَرسُ ٍالغ ؿذُ اػت ثشا

ثبؿذ. ثب ایي حبل، دس لایِ ػغحی آهَسف ػذد هی 6یؼٌی 

اػت.  6ّوؼبیگی یَى تیتبًیَم هتفبٍت اص همذاس 

ّوچٌیي، دس ّش ًوَداس ؿؼبػی وِ دس آى اًحشاف هٌحٌی 

V-N گشدد دس ًوَداس هـخق تبس خغی هـبّذُ هیاص سف

، اًحشاف هٌحٌی ؿَدوِ هـبّذُ هیگًَِ ؿذُ اػت. ّوبى

V-N ِدیذُای اص هشوض ًبًَرسُ اص سفتبس خغی دس فبكل 

 6اص تش ؿَد وِ دس آى ػذد ّوؼبیگی یَى تیتبًیَم ونهی

تَاى ًتیدِ گیشی ًوَد وِ گًَِ هیگشدد. ثٌبثشایي، ایيهی

ػذد ّوؼبیگی یَى تیتبًیَم  دس لایِ ػغحی همذاس ون 

دس ایي هٌغمِ اػت.  Ωتش آهَسف دلیل اكلی همذاس ثیؾ

، وبّؾ ػذد ّوؼبیگی یَى تیتبًیَم هٌدش ثِ یه ٍالغدس 

تش، ثِ ػجبستی هٌدش ثِ ػبختبس ثبصتش ثب فـشدگی ون

 ؿَد.هی Ωتش ی ثب همذاس ثیؾسػبختب

سٍی ًبًَرسات فبص دس اداهِ پظٍّؾ، هحبػجبتی هـبثِ      

آًبتبص اًدبم ؿذ. ًتبیح حبكل ؿجیِ ًتبیح ثِ دػت آهذُ 

   حبكل اص هٌحٌی  Ωثشای ًبًَرسات سٍتبیل ثَد. همذاس 

V-N  ثشای ًبًَرسات آًبتبص لجل اص ثِ تؼبدل سػبًی ثشاثش

آًگؼتشٍم هىؼت ثش اتن ثَد. ایي همذاس ثؼیبس ثِ  359/11

ثِ ؿوبسُ   JCPDSهمذاس اػتخشاج ؿذُ اص فبیل هشخغ 

دّذ ایي هـبّذُ ًـبى هیًضدیه ثَد.  1272-021-00

وِ سٍؽ پیـٌْبد ؿذُ دس ایي همبلِ ثشای ًبًَرسات آًبتبص 

ًیض هَفمیت آهیض ثَدُ اػت. دس ایٌدب ًیض اًحشاف هٌحٌی 

V-N  ُدس لایِ ػغحی آهَسف اص سفتبس خغی هـبّذ

                                                           
19

- Coordination number (CN) 
20

- Atomic packing factor 

ى ػذد ّوؼبیگی یَ 6تش اص گشدیذ. ثبس دیگش، همذاسون

تیتبًیَم دس لایِ ػغحی آهَسف ًبًَرسات آًبتبص دلیلی 

َرسات دس همبیؼِ ثب ًایي ًب Ωaveتش ثشای همذاس ثیؾ ،اػت

 هبدُ حدین آى. 

ثش حؼت اًذاصُ ًبًَرسُ ثشای ّش  Ωaveهٌحٌی  5ؿىل      

دّذ. ًبتبص ثِ تؼبدل سػیذُ سا ًـبى هیدٍ فبص سٍتبیل ٍ آ

ًبًَرسات ثِ   Ωaveؿَد، همذاس وِ هـبّذُ هی گًَِّوبى

هبدُ حدین اػت.  Ωaveتش اص همذاس تؼبدل سػیذُ ثضسي

ثب وبّؾ اًذاصُ  Ωaveگشدد وِ ّوچٌیي، هـبّذُ هی

، پٌْبی لایِ 4یبثذ. ثشاػبع ؿىل وبّؾ هی ًبًَرسات

ثبؿذ. شیجب هؼتمل اص اًذاصُ ًبًَرسُ هیػغحی آهَسف تم

گشدد، ثب هـبّذُ هی 3، ّوبًغَس وِ دس ؿىل ثٌبثشایي

ّبی ًبًَرسُ وِ دس لایِ ّؾ اًذاصُ ًبًَرسات ًؼجتی اص اتنوب

تَاًذ ایي هییبثذ. افضایؾ هی ،ػغحی آهَسف لشاس داسًذ

ثب وبّؾ اًذاصُ ًبًَرسات.  Ωaveدلیلی ثبؿذ ثشای افضایؾ 

، ؿیت هٌحٌی هشثَط ثِ سٍتبیل 5ّوچٌیي، ثشاػبع ؿىل 

ایي اهش ِ فبص آًبتبص اػت. تش اص ؿیت هٌحٌی هشثَط ثثیؾ

 Ωaveدّذ وِ دس همبیؼِ ثب ًبًَرسات آًبتبص، همذاس ًـبى هی

 تش ٍاثؼتِ ثِ اًذاصُ ًبًَرسات اػت.ًبًَرسات سٍتبیل ثیؾ

 نتیجه گیری

 Ωؿجیِ ػبصی دیٌبهیه هَلىَلی ثشای ثشسػی پبساهتش      

ًبًَرسات سٍتبیل ٍ آًبتبص هَسد اػتفبدُ لشاس گشفت. ًتبیح 

 حبكل اص ایي پظٍّؾ ػجبستٌذ اص: 

هؼتمل  Ωدس ّؼتِ ثلَسی ًبًَرسات ّش دٍ پلی هَسف، -1

اص فبكلِ ؿؼبػی اص هشوض ثَدُ ٍ داسای همذاسی ثشاثش ثب 

 ًوًَِ حدین اػت.

ثب فبكلِ ؿؼبػی اص هشوض ًبًَ  Ωدس لایِ ػغحی آهَسف، -2

تش ثضسي Ωوٌذ. دس ایي لایِ، همذاس هیبًگیي رسُ تغییش هی

 اص همذاس هشثَط ثِ ًوًَِ حدین اػت.
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تش اص ًبًَرسات ثضسي Ωaveهَسف، آثشای ّش دٍ پلی -3

  وبّؾ اًذاصُ ًبًَرسات افضایؾ  ًوًَِ حدین اػت ٍ ثب

 یبثذ. هی

 4- Ωave  ًَتش اص ًبًَرسات آًبتبص رسات سٍتبیل ثیؾًب

 ٍاثؼتِ ثِ اًذاصُ ًبًَرسُ اػت. 

تش ػذد ّوؼبیگی یَى تیتبًیَم، دس لایِ همذاس ون -5

ًبًَرسات   Ωaveتش ػغحی آهَسف، دلیل اكلی همذاس ثیؾ

 ثبؿذ.   اوؼیذ تیتبًیَم هی

 

 

 

 3ًاًَهتش، )ب(  2عذد ّوسايگی يَى تیتاًیَم دس ًاًَرسات سٍتايل تا اًذاصُ رسُ )الف(  تغییشات شعاعی هیاًگیي-4شکل 

ًاًَهتش 5ًاًَهتش ٍ )د(  4ًاًَهتش، )ج( 

 

تشای حالت حجین ًیض هشخص شذُ است Ωًاًَرسات سٍتايل ٍ آًاتاص تا اًذاصُ رسُ. هقذاس  aveΩتغییشات  -5شکل 
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