
مجلة فیزیک کاربردی دانشگاه الزهرا )س(، شمارة 1، پاییز و زمستان 1390، ص. 7-1

پارامترهای ساختاری و ساختار نوارهای 
انرژی SrHfO3 در فاز تتراگونال

 ]II[سارا دادگر ،]I[حمدا... صالحی
Salehi_h@scu.ac.ir گروه فیزیک، دانشگاه شهيد چمران، اهواز؛ ]I[

]II[ واحد علوم و تحقیقات دانشگاه آزاد اسلامی اهواز

تاریخ دریافت: 1390/02/22
تاریخ تصویب: 1390/08/05

چكيده
در این مقاله س��اختار نوارهای انرژی و پارامترهای س��اختاري تركيب از 
جمله ثابت ش��بكه، مدول حجمی، تراکم‌پذیری و بهینه‌س��ازی حجم در 
س��رامیک SrHfO3 در فاز تتراگونال محاس��به شده اس��ت. محاسبات با 
استفاده از روش شبه پتانسیل در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی اختلالی و 
با اس��تفاده از نرم‌افزار PWscf محاسبه شده است. ساختار نوارهای انرژی 
یک گاف نواری مستقیم به اندازه eV ا4.5 را در نقطه     دارد که با نتایج 
تجربی و نظری به دس��ت آمده از دیگر روش‌ها س��ازگاری خوبی دارد. 
نتایج نشان می‌دهد که نوار ظرفیت عمدتاً شامل اربیتال‌های O-2p و نوار 

رسانش شامل حالت‌های Sr-p و Hf-d است.

واژه‌ه�ای کلی�دی: SrHfO3 ، نظری��ۀ تابعی چگالی اختلالی، ش��به 
پتانسیل، نوار انرژی، سرامیک
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1. مقدمه
فروالكتر‌كيها و مواد وابس��ته به آن با فرمول ش��يميايي ABO3 از موضوعاتي هستند كه به‌ صورت 
گس��ترده‌اي مورد مطالعه قرار گرفته‌اند. س��اختار ايده‌آل آن به‌ صورت پرووس��كيت مكعبي اس��ت 
كه درآن A و B كاتيون‌هايي هس��تند كه روي كي ش��بكه مكعبي مرتب شده‌‌اند، و يون‌هاي O در 
نزديكترين مركز وجوه به كاتيون B) B نوعاً فلز واس��طه است( قرار دارند. SrHfO3 دارای سه گذار 
فازی می‌باش��د و به جهت دارا بودن ثابت دی‌ الکتریک بالا، گاف انرژی بزرگ و پایداری حرارتی 
هنگام اتصال با س��یلکیون یکی از کاندیداهای مطرح جهت جایگزینی دی اکس��ید س��یلکیان برای 
کاربرد به عنوان گیت دی الکتریک در ترانزیس��تورهای فلز- اکسید- نیمرسانا است ]1-4[. ساختار 

SrHfO3 با گروه فضایی pm3m، دارای 3 اتم در سلول واحد است.
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فرکانس‌های مرکز صفر )نقطه گاما( SrHfO3  مکعبی توس��ط Stachiotti و همکارش با استفاده از 
نظریۀ تابعی چگالی محاسبه شده‌اند ]5؛6[. آنها یک ناپایداری الکتریکی در نقطه گاما پیدا کرده‌اند 
هرچند هیچ‌گونه فاز فروالکتریکی مشاهده نکرده‌اند. در مرجع ]7[ با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی، 

انرژی کل برای تمام فازهای فوق محاسبه شده است.
SrHfO3  تریکبی اس��ت که از نظر س��اختاری مش��ابه SrTiO3 اس��ت. هرچند تریکب پرووسیکت  

SrHfO3 برای مدت طولانی ش��ناخته ش��ده اس��ت، اما مطالعات نظری روی این تریکب کم است. 

اخیراً Stachiotti و همکارش ]8[ ناپایداری فروالکتریکی را با استفاده از محاسبات اصول اولیه مورد 
مطالعه قرار دادند. در سال 2001 ]2[ برای اولین بار با استفاده از روش امواج تخت تقویت شده خطی 
با پتانسیل کامل، خواص اپتکیی SrHfO3 مورد مطالعه قرار گرفت. علاوه بر این محاسبات دیگری با 

استفاده از کد محاسباتی A binit انجام گرفته است ]6؛9[. 
محاسبه دیگری با استفاده از روش امواج تخت تقویت شده با پتانسیل کامل انجام ]2[ و گاف نواری 
غیر مستقیم برای SrHfO3 در فاز مکعبی در حدود 3/7 الکترون ولت برآورد کردند. همچنین خواص 
اپتکیی آن را محاسبه کردند. همچنین در کار دیگری دینامیک شبکه SrHfO3 در فاز اورتورومبیک 
در دمای اتاق با اس��تفاده از نرم‌افزار A binit انجام ]7[ و یک گاف نواری غیرمستقیم 4/13 الکترون 
ولت را بدس��ت آوردند که کوچکتر از گاف نواری اپتکیی )6/1 الکترون ولت( و بزرگتر از مقدار 

فاز مکعبی )3/6 الکترون ولت( است ]10[.

2. روش محاسبات
محاس��بات با اس��تفاده از نظریۀ تابعی چگالی و حل معادلات کوهن- شم با استفاده از پایه‌های موج 
تخت، توسط کد Pwscf انجام می‌گیرد ]9؛11؛12[. چون در روش تابعی چگالی با روش موج تخت 
حجم محاس��بات بالاس��ت، شبه پتانس��یلی که بتواند خواص بلور را توصیف نماید و همچنین حجم 
محاس��بات را نیز کاهش دهد، بس��یار با اهمیت است. به این منظور توابع موج در ناحیۀ اطراف هسته 
که پیچیده می‌باشند و در خواص بلور سهم کمی دارند یا توابع موج ساده‌تر جایگزین می‌شوند. در 
حالت کلی دو روش که ناش��ی از تحمیل ش��رط پایس��تگی )us-NC( یا عدم پایستگی بار در ناحیۀ 
جایگزین شده در اطراف هسته می‌باشد، برای تولید شبه پتانسیل بکار می‌رود. لذا تعیین درست شبه 
پتانس��یل برای تریکب مورد مطالعه از اهمیت ویژه‌ای برخوردار اس��ت. در این مطالعه برای س��اخت 
ش��به پتانس��یل عناصرآن، روش شبه پتانسیل بقاء نرم انتخاب شده است ]13[ و بدین منظور از تقریب 
گاز همگن )LDA( و انرژی تبادلی همبس��تگی )VWN( استفاده می‌شود. با آزمایش شبه پتانسیل به 
دست آمده در پکیربندی‌های مختلف و محاسبۀ آن با حالت واقعی، خطای به دست آمده در حدود 
6-10ریدبرگ اس��ت. اربیتال‌های 4p ،4s و 5s برای استرانس��یوم، اربیتال‌های 5d ،5p ،5s و 6s برای 

هافنیوم 2s و 2p برای اکس��یژن به عنوان حالت‌های ظرفیت انتخاب شده است. ثابت شبکه‌ای که در 
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یهان  را    منوا  االهت  s2  p2یان  ار يرات
  ظ فيت در ا   گ فري  

یان مه  در محااداب  با ت یو  ا  پارامر 
،دو  اات ك   ا توج   ه  مقهادی  تک  ه     

را محااههد   آ   جهههت تییيهه،  مکهه،دا  آ   
جهها كهه   هه ان توصههي    ا  آ  كنههي    مهه

 ه  یهک    موچد  تنها فا  در 3SrHfOااارار
،ههد   ااههرزادا ا  پههارامر  ايهها  داریهه    هها

اه  مچهاد ب    ،ه،ا و  یهان توليه،  پراالي 
 ویههژا مقههادی  ،هه   -كههوین اوداهها گار

 هه ان  را ااهه  ن اههاارار  ة،هه، یمیهه ا
 دی  پارامر یان م رل  ،دو  محااهد  كه   

 هود  مچهاد ب    توجه   ه  اوداها گار     ا
ااهه  ن  دقههت دل ههواا مقهه،ار تههوا  تهها مهه 

 كه  امهودارآ  در   را محااد  كه د  ااارار
ن یهان ،هدو   پهارامر   ( آم،ا اات 1) ،و 
 درPWscfكه،   اارزادا ا   ا را3SrHfO لور
ی  كههن  گهه فرن  هه  ا هه  در  هها  االههت  دو

گ فرن  ه ی  كهن     ا   ااپين  و  ،و  در
محااد  ،،ا  مقادی  ااپين  ااکام دادی  و

یها  تک    آ  ةدات آم،   یم اا  ا مقادی 
 هه ان مقایلهه  آوردا ،هه،ا  (1جهه،وت ) در

ۀ مچادل  PWscfتوج     توااای  ك،  ا اات 
 ه  صهورب    مورااگو  را اار اظ كه دی  و 
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ااه  ن    E0اک  الوت اوليه     V0ك  درآ  
مه،وت   B0صهز     فشار و دما االت پای  در

Bاکم  و 
مشرق آ  اات   

تغيي اب اا  ن  ه  الهب اکه  ا  ی یهق     
  آیه،  داهت مه    االت مورااگو   ه   ۀمچادل

 

 
 امودار تغيي اب اا  ن    الب اک  .1شكل 

 

این محاس��بات از آن استفاده ش��ده، برابر با a = 7/8475a.u و c = 9/942a.u است. همگرایی را بر 
مبنای انرژی قرار دادیم که با 13 چرخه و دقت 6-10 ریدبرگ به همگرایی رسیدیم. نمونه‌برداری از 
منطقۀ بریلوئن بایک توزیع 6×12×12 از نقاط k و با روش مونخورس��ت- پک صورت گرفته است 

که این با توجه به انرژی قطح بهینه 50 هارتری برای SrHfO3، به دست آوردیم. 

3. نتایج
الف. ویژگی‌های ساختاری

برای انجام محاسبات مربوط به SrHfO3 از شبه پتانسیل‌های بقاء نرم ]13[ برای اتم‌های تشیکل‌دهنده  
آن اس��تفاده نمودی��م و همچنین برای اتم استرانس��یوم، اربیتال‌ه��ای 4p ،4s و 5s، ب��رای هافنیوم 
اربیتال‌ه��ای 5d ،5p ،5s و 6s و ب��رای اتم اکس��یژن، اربیتال‌ه��ای 2s و 2p را به عنوان حالت‌های 

ظرفیت در نظر گرفتیم. 
یکی از پارامتر‌های مهم در محاس��بات، ثابت ش��بکه است که با توجه به مقادیر تجربی آن، جهت 
تأیید، مجدداً آن را محاس��به میک‌نیم. از آن‌جا که برای توصیف س��اختار SrHfO3 در فاز مکعبی 
تنها به یک پارامتر نیاز داریم، با استفاده از شبه پتانسیل‌های تولید شده و حل معادلات خودسازگار 
کوهن- ش��م، ویژه مقادیر همگرا شدة انرژی س��اختار را برای پارامترهای مختلف شبکه محاسبه 
کردی��م. با توجه به خودس��ازگار بودن معادلات می‌توان تا دقت دلخواه مقدار انرژی س��اختار را 
محاس��به کرد که نمودارآن در ش��کل )1( آمده اس��ت. پارامتر‌های ش��بکه‌ی بلور SrHfO3 را با 
استفاده از کد PWscf در دو حالت،‌ با در نظر گرفتن برهم کنش اسپینی و بدون آن انجام داديم و 
مقادیر محاسبه شده همراه با مقادیر به دست آمدۀ تجربی آن‌ها در جدول )1( برای مقایسه آورده 
ش��ده اس��ت. با توجه به توانایی کد PWscf، معادلۀ مورناگون را انتخاب کردیم و به صورت زير 

مي‌باش��د ]14[:       
)1(

 
 B´مدول حجمی و B0 ،انرژی حالت پایه در دما و فش��ار صفر E0 ،حجم س��لول اولیه V0 که در آن

مشتق آن است. تغییرات انرژی بر حسب حجم از طریق معادلۀ حالت مورناگون به دست می‌آید.   
با به كار بردن معادلۀ حالت مورناگون، ثابت ش��بكه، مدول حجمي و مش��تق مدول حجمي نسبت به 
فشار و تراكم‌‌پذيري محاسبه شد. بنابراین حجم تعادلی، انرژی تعادلی، مدول حجمی، تراکم‌پذیری و 
پارامتر‌های شبکه از طریق كمينه منحنی انرژی بر حسب حجم )شکل1( به دست می‌آیند. محاسبات 
در دو مرحله با در نظر گرفتن برهم کنش اسپینی و بدون آن انجام شد. انجام محاسبات مربوط به فاز 
تتراگونال به علت تقارن کمتر این ساختار نسبت به ساختار مکعبی بسیار حجیم‌تر بوده و در بازۀ زمانی 
طولانی‌تری انجام گرفت. مقایس��ۀ نتایج تجربی و نظری دیگران ب��ا نتایج کار حاضر در جدول )1( 
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آورده شده است. همان‌طور که در این جدول مشاهده می‌شود، نتایج محاسبات انجام شده سازگاری 
نسبتاً خوبی با نتایج نظری و تجربی را بیان میک‌ند و درصد اختلاف بیانگر سازگاری خوب این روش 

با نتایج به دست آمده توسط دیگران می‌باشد.

جدول 1. پارامترهای ساختاری محاسبه شده در کار حاضر و مقایسه آن با نتایج دیگران

کار حاضرکار دیگران

بدون برهم کنش اسپینیبا برهم کنش اسپینینظري ]7[تجربی ]15[

7/84756/59757/71827/6418a(a.u)

درصد خطای a از مقدار تجربی1/5931/652/62-

9/9428/07999/959/75c(a.u)

درصد خطای c از مقدار تجربی1/8730/081/93-

1/271/231/291/28c/a

درصد خطای c/a از مقدار تجربی78/+580/+151/+3-

612/261351/69592/73569/4V(au3)

درصد خطای V از مقدار تجربی4/263/27-

--156/4681159/6613B(GPa)

--4/51674/0926B'

--37007/70484437007/704844E

--6/396/26K×10-3 (GPa)-1

 
 

یان مه  در محااداب  با ت یو  ا  پارامر 
،دو  اات ك   ا توج   ه  مقهادی  تک  ه     

را محااههد   آ   جهههت تییيهه،  مکهه،دا  آ   
جهها كهه   هه ان توصههي    ا  آ   .كنههي مهه 

 ه  یهک    موچد  تنها فا  در 3SrHfOااارار
،ههد   ااههرزادا ا  پههارامر  ايهها  داریهه    هها

اه  مچهاد ب    ،ه،ا و  یهان توليه،  پراالي 
 ویههژا مقههادی  ،هه   -كههوین اوداهها گار

 هه ان  را ااهه  ن اههاارار  ة،هه، یمیهه ا
 پارامر یان م رل  ،دو  محااهد  كه دی .  

 هود  مچهاد ب    توجه   ه  اوداها گار     ا
ااهه  ن  دقههت دل ههواا مقهه،ار تههوا  تهها مهه 

 كه  امهودارآ  در   را محااد  كه د  ااارار
ن یهان ،هدو   پهارامر   ( آم،ا اات.1) ،و 
 درPWscfكه،   اارزادا ا   ا را3SrHfO لور

  گهه فرن  هه ی  كههن ا هه  در  هها  االههت  دو
گ فرن  ه ی  كهن     ا   ااپين  و  ،و  در

محااد  ،،ا  مقادی  ااپين  ااکام دادی  و
یها  تک    آ  ةدات آم،   یم اا  ا مقادی 

 هه ان مقایلهه  آوردا ،هه،ا  (1جهه،وت ) در
ۀ مچادل  PWscfتوج     توااای  ك،  ا اات.
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ااه  ن    E0اک  الوت اوليه     V0ك  درآ  
مه،وت   B0صهز     فنار و دما االت پای  در
Bاکمهه  و     منههرآ آ  ااههت. تاييهه اب

 ۀااهه  ن  هه  الههب اکهه  ا  ی یههآ مچادلهه
  آیههه،.داهههت مههه  االهههت موراهههاگو   ههه 
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 االهت موراهاگو     ۀ ه د  مچادله   كار  ا   

م،وت اکمه  و منهرآ مه،وت     با ت ،دو  
پههذی ن  اکمهه  الههدت  هه  فنههار و تهه اك  

 نا  این اک  تچادل   ااه  ن   محااد  ،،.

پههذی ن و  تچههادل   مهه،وت اکمهه   تهه اك   
نه   یان ،دو  ا  ی یآ مينهيم  منح  پارامر 

داهت   (  ه  1،هو  ) الب اکه   اا  ن   
 ا ه   محااداب در دو م ال   ا در آین،. م 

شکل 1. نمودار تغییرات انرژی بر حسب حجم

با مقایس��ۀ مقادیر به دس��ت آمده برای پارامترهای محاسبه ش��ده در جدول )1( که با در نظر گرفتن 
برهم کنش اسپینی و بدون برهم کنش اسپینی به دست آمده‌اند، مشاهده می‌شود که اثر برهم کنش 
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اس��پینی در این حالت در جهت بهبود و نزدیک‌تر ش��دن نتایج به مقادیر تجربی آنها می‌باش��د. در 
واقع اعمال قطبش اس��پینی به طور کلی ثابت‌های شبکه و حجم‌های تعادلی را با تجربه نسبت به شبه 
پتانسیل س��ازگارتر میک‌ند. زمانی که قطبش اس��پینی در نظر گرفته می‌شود، باید برای درک بیشتر 
مفهوم تصحیحات نسبیتی، از معادله دیراک استفاده شود. از این معادله مشخص است که با افزایش 
عدد اتمی  قطبش اس��پینی تأثیر بیشتری خواهند داشت. در حالت کلی افزایش ثابت‌های شبکه و به 
تبع آن افزایش حجم پس از اعمال قطبش اس��پینی، به علت پهن‌تر شدن چگالی حالت‌ها )یا کاهش 
چگالی حالات در سطح فرمی( در این حالت می‌باشد. البته محاسبات ساختاری نواری  و پارامترهای 
ساختاری این تریکب با روش دیگری هم انجام شده است که  نزدیک به آن است و می‌تواند بیانگر 

این باشد که در انتخاب اربیتال‌های شبه ظرفیت دقت لازم انجام گردیده است.
ب��ا توجه به اینک��ه، تراکم‌پذیری به صورت عکس مدول حجمی تعریف می‌ش��ود و مدول حجمی 
نمايانگر اس��تحكام بلور است. هرچه مدول حجمي بيشتر باشد، استحكام بلور نيز بيشتر است. در این 
تحقیق، مقدار تراکم‌پذیری به دس��ت آمده برای تریکب هافنات استرانس��یوم در فاز تتراگونال برابر        
 10 × 6/26 می‌باشد. مشاهده میک‌نیم که مقدار به دست آمده برای مدول حجمی تریکب 

-3 GPa 

-1

هافنات استرانسیوم در فاز تتراگونال کمتر از فاز مکعبی می‌باشد، به عبارت دیگر تراکم‌پذیری در فاز 
 10 × 5/02( می‌باش��د. در نتیجه محاسبات انجام شده برای 

-3 GPa 

تتراگونال بیش��تر از فاز مکعبی ) 1-
ساختار تتراگونال سختی کمتری را نسبت به ساختار مکعبی پیش‌بینی میک‌ند. هم‌چنین در مورد نتایج 
به دس��ت آمده برای تراکم‌پذیری حجمی و خطی تریکب هافنات استرانس��یوم در فازتتراگونال، از 
آن‌جا که بر طبق اطلاعات فعلی ما هنوز داده‌های تجربی برای این کمیات گزارش نش��ده‌اند، لذا در 

این‌جا تنها به تحلیل یکفی از این نتایج بسنده میک‌نیم.

ب. ساختار نوارهای انرژی 
با محاس��به س��اختار نوارهاي انرژي هر ماده مي‌توان به خواص آن ماده پي برد. ش��کل )2( س��اختار 
نوارهای انرژي SrHfO3 را در راستاهاي تقارني مختلف نشان می‌دهد. در اين نمودار مبدا انرژی در 
ماکزیمم نوار ظرفیت قرار دارد و مقياس انرژي بر حسب الكترون ولت مي‌باشد. نقطه صفر الکترون 
ولت بر روی محور انرژی بیشترین اشغال را در تراز فرمی نشان می‌دهد. مطابقت این نمودار با منحنی 

چگالی حالت‌های الکترونی می‌تواند دلیلی بر صحت محاسبات انجام شده باشد. 
در انجام این محاسبات از 864  نقطه استفاده شد، که با روش خود سازگار به همگرایی رسیده است 
و در اجرای برنامه، همگرایی انرژی را مد نظر قراردادیم که با 13 چرخه و با اختلاف انرژی از مرتبۀ 

6-10 ریدبرگ به همگرایی رسیدیم.

از این نمودار می‌توان اطلاعاتی در مورد ماهیت بلور از لحاظ فلز یا غیر فلز بودن، اندازة گاف انرژی 
در صورت وجود و نوع آن از لحاظ مستقیم و یا غیر مستقیم بودن، نحوه توزیع حالت‌های الکترونی 



پارامترهای ساختاری و ساختار نوارهای انرژی SrHfO3 در فاز تتراگونال 6

در انرژی‌های مختلف و... به دس��ت آورد. همانطور كه از شكل )2( پيداست ترازهاي انرژي، سطح 
فرمي را قطع نكرده‌اند. اين نشان‌دهندۀ آن است كه تركیب SrHfO3 كي عايق با پهناي گاف مستقیم 
4/5eV در نقطه     اس��ت که در دو حالت با در نظر گرفتن برهم کنش اس��پینی و بدون آن انجام شد 
که تفاوتی محسوس با هم ندارند. در زیر تراز فرمی و در بالای انرژی فرمی نوارهای رسانشی فراوانی 
وجود دارد که یا پر هستند و یا خالی. ساختار بالای تراز فرمی شامل حالت‌های Sr-p و Hf-d هستند. 
ته نوار رس��انش عمدتاً از هیبری��د حالت‌های Sr-d و Hf-d، با الکترون‌های p اکس��یژن باعث ایجاد 

نوارهای ضد پیوندی     و     می‌شود.

 
 

 اواریهان ااه  ن یه     اهاارار  محااهد    ا
 توا     اوا  آ  مهادا په   ه د     مادا م 

 3SrHfO ااه  ن  اریاناو ااارار (2) ،و 
رااههرایان تقههارا  م رلهه  اشهها     دررا 
 مدهه،ا ااهه  ن در ایههن امههودار در دیهه،  مهه 
مقيها    و دارد قه ار  ظ فيهت    اوارمماكزی
  ا،ه،   مه   الهب الوره و  ولهت       اا  ن

 رون محهور  الوره و  ولهت  ه     اقط  صهز  
ف مه    ته ا   در را اا  ن  يشهر ین ا،هغات  

منحن    ا مطا قت این امودار دی،  م  اشا 
توااه، دليله    یان الور وا  م  چیال  االت

     صحت محااداب ااکام ،،ا  ا،، 

اقطهه    064در ااکههام ایههن محااههداب ا    
 روش اههود اهها گار كهه   هها  ااهرزادا ،هه، 

در اجهه ان   هه  یمی ایهه  راههي،ا ااههت و 
 مههه، ا ههه    اامههه   یمی ایههه  ااههه  ن را

اه  و  ها ااهرلاف    چ  19ق اردادی  كه   ها   
ریهههه،  پ  هههه   12-6 ۀم تدهههه ااهههه  ن ا 

  یمی ای  راي،ی 
 مهورد  تهوا  ایلامهات  در   م  این امودار ا 

  فلهز  هود    غي  یا لحاظ فلز ا  مایيت  لور

گاف اا  ن در صورب وجود و اوع  اا،ا ة
  حاظ ملرقي  و یا غي  ملرقي   ود آ  ا  ل

 یههان الور واهه  در  احههوا تو یههع االههت  
 آورد   هه  داههت ن م رلهه  و   یهها ااهه  ن
پي،ااهت ت ا یهان    (2) ،و  ك  ا  یمااطور
ایهن   ااه،   قطع اوه دا  اطب ف م  را اا  ن 
یک  3SrHfOآ  اات ك  ت كيب ةدین، اشا 
 اقط  در eV5/4ملرقي   پهنان گاف  ا مایق

 در ا ه  گه فرن   ك  در دو االت  ها   اات
 ی  كن  ااپين  و  ،و  آ  ااکام ،، ك   

 ت ا   ی  در تزاوت  محلو   ا ی  ا،ارا، 
 ها ن ااه  ن ف مه  اواریهان      و در ف م 

پهه   راااشهه  ف اوااهه  وجههود دارد كهه  یهها
ف م    ا ن ت ا  ااارار  یا اال  و یلرن،

Srیان ،ام  االت p وHf d ت   لرن، ی
یهان   یيد یه، االهت   ا  رااا  ممه،تا   اوار

Sr d  Hf d  یههان  هها الورهه وP  اكلههيژ 
پيواه،ن  اواریان ضه،   امث ایکاد و  
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  ا،ه،   مه   الهب الوره و  ولهت       اا  ن

 رون محهور  الوره و  ولهت  ه     اقط  صهز  
ف مه    ته ا   در را اا  ن  يشهر ین ا،هغات  

منحن    ا مطا قت این امودار دی،  م  اشا 
توااه، دليله    یان الور وا  م  چیال  االت

     صحت محااداب ااکام ،،ا  ا،، 

اقطهه    064در ااکههام ایههن محااههداب ا    
 روش اههود اهها گار كهه   هها  ااهرزادا ،هه، 

در اجهه ان   هه  یمی ایهه  راههي،ا ااههت و 
 مههه، ا ههه    اامههه   یمی ایههه  ااههه  ن را

اه  و  ها ااهرلاف    چ  19ق اردادی  كه   ها   
ریهههه،  پ  هههه   12-6 ۀم تدهههه ااهههه  ن ا 

  یمی ای  راي،ی 
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  فلهز  هود    غي  یا لحاظ فلز ا  مایيت  لور

گاف اا  ن در صورب وجود و اوع  اا،ا ة
  حاظ ملرقي  و یا غي  ملرقي   ود آ  ا  ل

 یههان الور واهه  در  احههوا تو یههع االههت  
 آورد   هه  داههت ن م رلهه  و   یهها ااهه  ن
پي،ااهت ت ا یهان    (2) ،و  ك  ا  یمااطور
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 ،ود  م 
 

Γ 

 
 

منحن    ا مطا قت این امودار دی،. م  انا 
توااه، دليله    یان الور وا  م  چیال  االت

     صحت محااداب ااکام ،،ا  ا،،.

اقطهه    864در ااکههام ایههن محااههداب ا    
 روش اههود اهها گار كهه   هها  ااهرزادا ،هه، 

در اجهه ان   هه  یمی ایهه  راههي،ا ااههت و 
 مههه، ا ههه    اامههه   یمی ایههه  ااههه  ن را

اه  و  ها ااهرلاف    چ  13ق اردادی  كه   ها   
ریهههه،  پ  هههه   10-6 ۀم تدهههه ااهههه  ن ا 

 .یمی ای  راي،ی 
 مهورد  تهوا  ایلادهات  در   م  این امودار ا 

  فلهز  هود    غي  یا لحاظ فلز ا  مایيت  لور
گاف اا  ن در صورب وجود و اوع  اا،ا ة
  حاظ ملرقي  و یا غي  ملرقي   ود آ  ا  ل

 یههان الور واهه  در  احههوا تو یههع االههت  
 آورد.  هه  داههت ن م رلهه  و...یهها ااهه  ن

پي،ااهت ت ا یهان    (1) ،و  ك  ا  یمااطور
ایهن   ااه،.  قطع اوه دا  اط  ف م  را اا  ن 
یک  3SrHfOآ  اات ك  ت كيب ةدین، انا 
 اقط  در eV5/4ملرقي   پهنان گاف  ا دایآ

 در ا ه  گه فرن   ك  در دو االت  ها   اات
 ی  كن  ااپين  و  ،و  آ  ااکام ،، ك   

 ت ا   ی  در تزاوت  محلو   ا ی  ا،ارا،.
 ها ن ااه  ن ف مه  اواریهان      و در ف م 

پهه   رااانهه  ف اوااهه  وجههود دارد كهه  یهها
ف م    ا ن ت ا  ااارار .یا اال  و یلرن،

Srیان ،ام  االت p وHf d ت   لرن،.ی
یهان   یيد یه، االهت   ا  رااا  دمه،تا   اوار

Sr d  Hf d  یههان  هها الورهه وP  اكلههيژ 
پيواه،ن  اواریان ضه،   ادث ایکاد و  

 ،ود. م 
 

 

 
 اارار اواریان اا  نامودار ا .2شكل 

 
 ا توج     ااه  ن قطهع  و در ا ه  گه فرن     

( تزويههک 1در جهه،وت )  یههان ظ فيههت االههت
یهان ظ فيهت و ماهزا آوردا ،ه،ا      الور و 
 اات.

 

ب��ا توجه به انرژی قط��ع  و در نظر گرفتن حالت‌های ظرفیت، در ج��دول )2( تفیکک الکترون‌های 
ظرفیت و مغزه آورده شده است.

شکل 2. نمودار ساختار نوارهای انرژی

ظرفیتمغزهاتم
o1s2s, 2p

Sr1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 3d4s, 4p, 5s

Hf1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 3d, 4s, 4p, 4d5s, 5p, 5d, 6s

جدول 2. تقسیم‌بندی الکترون‌های مغزه و ظرفیت برای  

4. نتیجه‌گیری
در این مطالعه س��عی شد که با ساخت شبه پتانس��یل مناسب برای SrHfO3 ساختار نوارهای انرژی و 
س��اختار الکترونی مورد بررسی قرار گیرد. محاسبات با اس��تفاده از روش شبه پتانسیل در چارچوب 
نظریۀ تابعی چگالی اختلالی انجام گرفته است. نتایج نشان می‌دهد که در نقطه      دارای یک گاف 
مستقیم به اندازه 4/5eV می‌باشد. علاوه بر این با روش Pwscf تا کنون روی این تریکب کاری انجام 

نشده است. نتایج به دست آمده سازگاری خوبی با دیگر نتایج دارد.

Γ 
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