
  
  

  

  

  
  
  

  

  

  

  

  



  

  

  

  

  

  

  

يان از مطالب پا يا بخشيدر صورت استفاده از تمام . نا تعلق دارديس يان نامه به دانشگاه بوعلين پايا يازهايهمه امت
و نام ) نامهيانپا يد راهنمايا اساتيا استاد ي( يد نام دانشگاه بوعليها، با يا سخنرانيها و نامه در مجلات، کنفرانس

ن صورت ير ايدر غ. دانشگاه ثبت شود يليلات تکمياز دفتر تحص ياخذ و ضمن کسب مجوز کتبدانشجو با ذکر م
  . قرار خواهد گرفت يگرد قانونيمورد پ

  

   



  

  

  دانشکده علوم

  کيزيگروه ف

  :ان نامهيپا

  ک حالت جامديزيارشد در رشته ف يافت درجه کارشناسيدر يبرا

  : عنوان

   Rutile TiO2 (ഥ) و کاهش يافته ياستوکيومترطح و س Rutile TiO2 يالعه ساختار بلورمط

  با استفاده از نظريه تابعيت چگالي

  : استاد راهنما

  پور ييدکتر منوچهر بابا

  : استاد مشاور

  يبيدکتر صفدر حب

  : پژوهشگر

  يزير يجه خادميخد

  

  ١٣٩٠آبان ماه 
  

  

  
  



  

 

 

  م بھ یتقد
  

  

  

  

  

                         مادرم                 

   



ه گاه ياستوارشان و دستان پر از لطفشان تک يهاکه گام يآنان يرم تا سپاسم را بر تماميگيا از تو مدد ميخدا
  .شکش کنميراهم بودند، پ يخستگ

مادر مهربانم که سال ها با تلاش بي شائبه و بدون هيچ گونه چشم داشت، امکان تحصيل با فراغ پدر و از 

  .ودند صميمانه سپاسگزارمبال را برايم فراهم نم

ام هايم را تقديم کنم به استاد راهنماي ارجمند و گراميتشکر ها وترين سپاسدانم صميمانهوظيفه خود مي 

هاي سودمند هاي بي دريغ و راهنمايي، چرا که بدون صبر و حوصله ودلسوزيپور يدکتر منوچهر بابائجناب آقاي 

 .ودايشان انجام اين تحقيق غير ممکن ب

   .ز سپاسگزارمينجانب بودند نيکه مشاور ا يبيدکتر صفدر حب يگرانقدر آقا تاداز اس

 .من بودند متشکرم يشه همراه و باعث دلگرميزم که همياز خواهران و برادران عز

   .شان سپاسگزارم يشگيهم يخاطر همراه ها و دوستان خوبم بهياز همکلاس

 يابـد  يمرا به سپاس ـ يابه قدر لحظه ياش حتيکه وسعت همراه يادهنده ياريت سپاس از هر يدر نها 

  .موظف نمود

  
  



  نایس یدانشگاه بوعل
  پایان نامه تحصیلی/مشخصات رساله

  :عنوان
تابعيت  استفاده از نظريهبا  Rutile TiO2 (ഥ) و کاهش يافته يو سطح استوکيومتر Rutile TiO2 يالعه ساختار بلورمط 

  چگالي

  يريز يخديجه خادم :يسندهنام نو

  پور ييدکتر منوچهر بابا :نام استاد راهنما

  يبيدکتر صفدر حب :مشاورنام استاد 

کيفيز: يگروه آموزشعلوم دانشكده

  ارشد يکارشناس :مقطع تحصيلي  حالت جامد: يليش تحصيگراکيفيز :رشته تحصيلي

  ۵۷ :اتتعداد صفح  ۲۹/۸/۹۰ :دفاعتاريخ   ۱۸/۷/۸۹ :بتاريخ تصوي

  
   :چكيده

از  ياريهاست، که مورد توجه بساز کاربرد يعيد فلز واسطه با گسترة وسيک اکسي (TiO2)م يتانيد تياکس يد
در  محاسبات. شوديستم مدل در  علوم سطح به کار برده ميک سين به عنوان يچنن ماده هميا. ن قرار گرفته استيمحقق

و  Rutile TiO2انبوهه  يرو GGAو  LDA يهابيتقر يريگل و به کاريپتانس به روش شبه يت چگاليه تابعينظر چارچوب
دهد که ينشان م يمطالعات ساختار الکترون. شوديانجام م ഥ (Rutile TiO2(افته يو کاهش  يومتريسطح استوک

ت ين باند ظرفييمده در پاد شده به طورعيبريه يهاباند. ض استيعر يمه رسانا با گاف نواريک ني Rutile TiO2انبوهه 
رسانش  باند. قرار دارند يفاقد همپوشان O 2p يهاتاليت به طور عمده اوربيباند ظرف يکه در بالا ياند در حالواقع شده
 يومترياخته سطح استوکيباند رسانش در ابر ينييو سطوح پا يگاف نوار .شودين مييتع 3d يهاتاليع اوربيتوسط توز

باند رسانش وجود دارد  ينيياشغال شده در لبه پا يهاافته حالتياخته سطح کاهش يکه در ابر يدر حالاست  ه انبوههيشب
  .اندسطح متمرکز شده Ti يهاکه اصولاً حول اتم

  GGA بيتقر LDA, بيل، تقري، شبه پتانسنظريه تابعيت چگالي، Rutile TiO2: يديکل يهاواژه



                حه فهرست مطالب                                                                                                                صف
   

  I  ..............................................................................................................................................................................................................مقدمه

   ۱.....................................................................آن(1ത10) اخته سطح يو ساخت ابر  Rutile TiO2 يساختار بلور :فصل اول

  ۲  ............................................................................................................................................................................................................مقدمه

  ۲  .................................................................................................................................................................................  يبلور ساختار - ۱-۱

  ۳  .....................................................................................................................................  بلور صفحات يگذار شاخص دستگاه - ۱-۲

  ۵  ...................................................................................................................................................................  سطح ساختار مطالعه - ۱-۳

  ۶...............................................................................................................................  نازک يهاهيلا سلول ابر ساخت يچگونگ - ۱-۴

  Rutile TiO2 (1ത10)  ......................................................................................................................  ۷ سطح ساختار محاسبه -۵ -۱

  ۱۰................................................................................................................................................ يالت چگيه تابعينظر: فصل دوم

  ۱۱  .........................................................................................................................................................................................................مقدمه

  ۱۱  ................................................................................................................................................................بلور يکوانتوم مطالعه - ۲-۱

  ۱۲  .......................................................................................................................................  )کياباتيآد(مرياوپنها-بورن بيتقر - ۲-۲

  ۱۳  ............................................................................................................................................................  مستقل الکترون بيتقر - ۲-۳

  ۱۴  ............................................................................................................................................................................  هارتري تقريب - ۲-۴

  ۱۴  .................................................................................................................................................................  فوك هارتري تقريب - ۲-۵

  ۱۴  ...............................................................................................................................................................  فرمي ـ توماس نظرية -۲-۶

  ۱۵  ...................................................................................................................................................................  چگالي تابعي نظريه - ۲-۷

  ۱۵  ..................................................................................................................................................  کوهن-هوهنبرگ يايقضا -۱- ۲-۷

  ۱۶  ..............................................................................................................................................................  شم-کوهن افتيره -۲- ۲-۷

  LDA(  ........................................................................................................................................  ۱۹( يموضع يچگال بيتقر -۳- ۲-۷

  GGA(  ..................................................................................................................................  ۲۰( افتهي ميتعم بيش بيتقر -۴- ۲-۷

  PW(  ..............................................................................  ۲۲( تخت امواج گرفتن رنظ در با شم -کوهن معادلات حل -۵- ۲-۷

  ۲۵  .............................................................................................................................................................  ليپتانس شبه هينظر - ۶- ۲-۷

  ۲۶  ..........................................................................................................................................................  ليپتانس شبه انواع -۱- ۶- ۲-۷



                حه فهرست مطالب                                                                                                                صف
   

  ۲۸..........آن (1ത10)افته يوکاهش  يومتريو سطح استو ک Rutile TiO2 ساختار يالکترون خواص يبررس: فصل سوم

  ۲۹  .........................................................................................................................................................................................................مقدمه

  ۲۹  ................................................................................................................................................................  ليپتانس شبه انتخاب - ۳-۱

  Rutile TiO2  ..........................................................................................................................  ۲۹ انبوهه به مربوط محاسبات - ۳-۲

  ۳۰  ................................................................................................................................  يمحاسبات يپارامترها يساز نهيبه -۱- ۳-۲

  ۳۱  ......................................................................................................................................................  انبوهه يالکترون ساختار -۲- ۳-۲

  Rutile TiO2 (1ത10)  .................................................................................  ۳۷ يومترياستوک سطح به مربوط محاسبات - ۳-۳

  ۳۸  ..............................................................................................  سطح يانرژ آوردن بدست و اختهيابر ساختار واهلش -۱- ۳-۳

  Rutile TiO2 (1ത10)  ..................................................................................  ۳۹ يومترياستوک سطح يالکترون ساختار -۲- ۳-۳

  Rutile TiO2 (1ത10)  ....................................................................................  ۴۴ افتهي کاهش سطح به مربوط محاسبات - ۳-۴

  ۴۵  ..............................................................................................  سطح يانرژ آوردن بدست و اختهيابر ساختار واهلش -۱- ۳-۴

  Rutile TiO2 (1ത10)  ....................................................................................  ۴۷ افتهي کاهش سطح يالکترون ساختار -۲- ۳-۴

  ۵۱  ................................................................................................................................................................................  جينتا: فصل چهارم 

  ۵۶...............................................................................................................................................................................................منابع 

  

  

  

  

  

  

  

  



                صفحه                              ها                                                                                   فهرست جدول
   

  Rutile TiO2......................................................................................................................۳۱ پارامتر هاي شبکه:  ۱-۳ل جدو

  ۳۵.................................................................................................................................................گاف انرژی انبوهه:  ۲-۳ل جدو

  Rutile TiO2 (1ത10).........................۳۸ استوکيومتري در سطح ابرياخته zها در راستاي جايي اتمجابه: ۳ -۳ جدول

  Rutile TiO2 (1ത10) ..........................................................................................۳۹ انرژي سطح استوکيومتري: ۴-۳ جدول

  Rutile TiO2 (1ത10)..................................................................۴۴ ابرياخته سطح استوکيومتري گاف انرژي: ۵-۳ل جدو

  Rutile TiO2 (1ത10).............................۴۵ کاهش يافته در سطح ابرياخته zها در راستاي جايي اتمجابه: ۶-۳ جدول

  Rutile TiO2 (1ത10..............................................................................................۴۶( انرژي سطح کاهش يافته: ۷-۳ جدول

  Rutile TiO2 (1ത10)....................................................................۵۰ ابرياخته سطح کاهش يافته رژيگاف ان: ۸-۳ جدول
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  Rutile Tio2     ...........................................................................................................................................................  ۳ ساختار: ۱-۱ شکل

  FCC  .........................................................................................................  ۴ ساختار در) ۱۱۰( و) ۰۰۱( لريم صفحات: ۲-۱ شکل

  FCC...............................................................................................................................  ۴ ساختار در) ۱۱۱( لريم صفحه: ۳-۱ شکل

  ۶......................................  بعد سه در يادوره يمرز طيشرا گرفتن نظر بادر جامد کي سطح اختهي برا ساختار: ۴-۱ شکل

  GGA  .............................................................................  ۲۱ مختلف يهابيتقر يبرا F(s) بيضر راتييتغ نمودار: ۱-۲ شکل

  ۲۳  ................................................................................  شم-کوهن معادلات خودسازگار حل يچگونگ از يفلوچارت:  ۲-۲ شکل

 يواقع موج تابع نيهمچن و )vp(r)(ليپتانس شبه و ) v(r)(يواقع ليپتانس از کيشمات است ياسهيمقا : ۳-۲ شکل
  ۲۶  ............................................................................................................................................................  موج تابع شبه و )u(r)( الکترون

  ۳۰  ................................................................................................  وندهايپ فيتوص در شده استفاده مختصات ستميس: ۱-۳ شکل

  GGA (PBE)  ......................................................................................  ۳۱ بيتقر )110( صفحه در يالکترون يچگال: ۲-۳ شکل

  LDA  .......................................................................................................  ۳۲ بيتقر )110( صفحه در يالکترون يچگال: ۳-۳ شکل

  GGA  ...................................................................................................  ۳۳ بيتقر Rutile TiO2 ينوار ساختار نمودار: ۴-۳ شکل

  LDA  ....................................................................................................  ۳۳ بيتقر Rutile TiO2 ينوار ساختار نمودار: ۵-۳ شکل

  GGA (PBE)  ....................................................  ۳۴ بيتقر يبرا )ev( يانرژ حسب بر يکل حالت يچگال نمودار: ۶-۳ شکل

  LDA  ...................................................................  ۳۴ بيتقر يبرا )ev( يانرژ حسب بر يکل حالت يچگال نمودار: ۷-۳ شکل

  Rutile TiO2 (1ത10)  ..........................................................................................................  ۳۸ سطح اختهي ابر ساختار: ۸-۳ شکل

  LDA  ..............  ۴۰ بيتقر در) ۱۰۱( صفحه در Rutile TiO2 (1ത10) يومترياستوک سطح يالکترون يچگال: ۹-۳ شکل

  LDA  ...........  ۴۰ بيتقر در) ۰۱۱( صفحه در Rutile TiO2 (1ത10) يومترياستوک سطح يالکترون يچگال: ۱۰-۳ شکل

  GGA  .........  ۴۱ بيتقر در) ۰۱۱( صفحه در Rutile TiO2 (1ത10)  يومترياستوک سطح يالکترون يچگال: ۱۲-۳ شکل

  GGA  .......................  ۴۲ بيتقر در بعد سه در Rutile TiO2 (1ത10) يومترياستوک سطح يالکترون يچگال :۱۳-۳ شکل

  GGA  .....................  ۴۲ بيتقر در بعد سه در Rutile TiO2 (1ത10)  يومترياستوک سطح يالکترون يچگال: ۱۴-۳ شکل

  LDA  ..............  ۴۳ بيتقر در Rutile TiO2 (1ത10) يومترياستوک سطح اختهي ابر ي حالتها ينمودارچگال: ۱۵-۳شکل

  GGA...............  ۴۳ بيتقر در Rutile TiO2 (1ത10) يومترياستوک سطح اختهي ابر يحالتها يچگال نمودار: ۱۶-۳شکل

  Rutile TiO2 (1ത10)  ...............................................................................  ۴۵ افتهي کاهش سطح اختهي ابر ساختار: ۱۷-۳ شکل

  LDA  ..............  ۴۷ بيتقر در) ۱۱۰( صفحه در Rutile TiO2 (1ത10) افتهي کاهش سطح يالکترون يچگال: ۱۸-۳ شکل



           ها                                                                                                                 صفحه      فهرست شکل

   
  GGA  ..........  ۴۷ بيتقر در) ۱۱۰( صفحه در Rutile TiO2 (1ത10)  افتهي کاهش سطح يالکترون يچگال:  ۱۹-۳ شکل

  GGA  .........................  ۴۸ بيتقر در بعد سه در Rutile TiO2 (1ത10) افتهي کاهش سطح يالکترون يچگال: ۲۰-۳ شکل

  GGA  ........................  ۴۸ بيتقر در بعد سه در Rutile TiO2 (1ത10)  افتهي کاهش سطح يالکترون يچگال: ۲۱-۳ شکل

  LDA...............  ۴۹ بيتقر در Rutile TiO2 (1ത10) افتهي کاهش سطح اختهي ابر ي حالتها يچگال نمودار: ۲۲-۳ شکل

 GGA................  ۴۹ بيتقر در Rutile TiO2 (1ത10) افتهي کاهش سطح اختهي برا يحالتها يچگال نمودار: ۲۳-۳ شکل

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  



  

I 
 

  : مقدمه

از  ياريکانون توجه بس ياد صنعتيز يهال کاربردير به دليدر چهل سال اخ) TiO2 ( وم يتانيد تيدي اکس
ناهمگن و  يهازورين ماده به طور گسترده در کاتاليمثال ا يبرا. ]۱[بوده است  يو نظر ين حوزه تجربيمحقق

ن ماده  به ين ايهمچن. ]۲[شود ياستفاده م. . . .  يديخورش يهامحافظ، سلول يهاهي، لايگاز يها، حسگرينور
ن ماده که آن را در يگر ايت مهم ديدو خاص. روديضد آفتاب به کار م يهاعنوان جاذب نور فرابنفش در کرم

 يت براين دو خاصياز ا. آن است يز کنيو خود تم يستيکاتالسازد، خواص فتويد مير کارا و مفايامروز بس يگزند
دروژن، يد هيمانند تول ييايميفتوش يهاع واکنشيها، تسرهوا در ساختمان يها، حذف آلودگه آب و فاضلابيتصف

خود  يهاشهيکند و شياز مينير دندان بياز خم که ما را از استفاده ييهاضد مه، مسواک يهاهيساخت سطوح و لا
  .شوديز کن استفاده ميتم

 يدر شکل بلور TiO2مر از يپل ۵. است ev۳ بزرگ، حدود  يمرسانا با گاف انرژيک نيم يتانيد تياکس يد
و   Anatase از TiO2- IIIو  TiO2-II. دار هستندين پاييدر دما و فشار پا Brookiteو  Anatase. وجود دارد
Brookite فاز . شونديساخته م يشگاهيط آزمايتحت فشار در شراRutile دارتر است و يپا يکينامياز لحاظ ترمود

  .دارد TiO2 يهاه ساختارينسبت به بق يترتر و چگالدهيپکساختار بهم

دو از  ين مسئله ناشيا. د فلزات شده استياکس يعلم سطح رو يستم مدل برايک سيم يتانيد تياکس يد
  :ل استيدل

 .علم سطح مناسب است يشگاهيآزما يهاکياز تکن ياريبس يبرا TiO2سطح  .۱

  .شود را داراستيها مزيدها که شامل کاتالاز کاربر يعيوس يگسترده .۲

ژن، به خاطر ياکس يخال يهاگاهين سطح با جايا. دار استيپا يکينامين ماده از لحاظ ترموديا) 1ത10(سطح 
  . ]۴، ۳[از جذب ها مورد توجه واقع شده است  ياريبس ي، برايلت عامل انفعاياهم

قرار گرفته است،  ياژهيراً مورد توجه ويکه اخ يه سازيشب يهااز روش يکي يان نامه به بررسين پايدر ا
 افته يو کاهش  يومتريسطح استوک و Rutile TiO2بلور  يشده است خواص الکترون يسع. شوديپرداخته م

(1ത10)  را با استفاده از نرم افزار آنPWscf )يه شده در بسته نرم افزاريتعب Espresso (در چارچوب  ياکه برنامه
 رنترنت در اختيايق اياز طر يل است و به صورت مجانيشبه پتانس يروش محاسبات يمبنا و بر يچگال يه تابعينظر

  .شود يعلاقمندان قرار دارد، بررس



  

 

 

  

  

  

  

  

  

 

 

 

 

 فصل اول
            

   Rutile TiO2 يساختار بلور

  آن(1ത10)   اختھ سطحیساخت ابر  يوچگونگ            

 

 



 آن(1ത10) اخته سطح ساخت ابر ي و Rutile TiO2ر بلوری ساختا: فصل اول

   

2  
  

  : مقدمه

در ادامه . ميپردازياز مين مورد ياهيف پايها و تعارآن يو نظم بلور بر ساختار مواد ين فصل به مروريدر ا
- يقرار م يمورد بررس را Rutile Tio2 (1ത10) اخته سطحيساخت ابر  يو چگونگ  Rutile Tio2تتراگونال  ساختار

  .ميده

   يساختار بلور - ۱- ۱

ن ساختار از دو قسمت شبکه يا. نديآيوجود مه ک ساختار منظم در کل فضا بيبلورها از تکرار  :ف بلوريتعر

  .ل شده استيه تشکيو پا

شبکه . شونديل ميشبکه تشک در سه بعد به نام يفرض ينقاط يها بر روش اتميآل از آرادهيا يبلورها :شبکه

ها بلور که نظم قرار گرفتن اتم ياضيقسمت ر يبطور کل. شوديف ميتعر a3 و  a2و   a1سه بردار انتقال يلهيبه وس

تمام شبکه ) ۱-۱( ر انتقال رابطهله بردايبه وس. شوديف شبکه بلور نشان داده ميله تعريدهد به وسيرا نشان م

  :شوديساخته م

 )1-1(                                                                                               
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  .ح هستنديها اعداد صحni که 

  .رديگيه ها ساختار بلور شکل ميکرار پاکه از تچند اتم متصل است،  ايدو و ، کيبه هر نقطه شبکه  :هيپا

انتقال مناسب  شود، که با اعماليد ميتول ai يمحورها يلهياست که به وس يالسطوح يمتواز :طياخته بسي

 يهاها تعداد اتمنشين گزيا يد که در همهيتوان به طرق مختلف برگزيط را مياخته بسي. کننديتمام فضا را پر م

  . ک استيط برابر يبس ياختهير هر نقاط شبکه د يکسان است و چگالي طيبس يهيپا

- در مورد طول يتيچ محدودينکه هيمختلف موجود در بلور اعم از انتقال و دوران و ا يهابا توجه به تقارن

و  يآن اعمال مشترک تقارنرا که در  يخاص يهاتوان شبکهيمها وجود ندارد، ن آنيب يايز زواينو  a,b,c يها

  .]۶، ۵[ نديگويبراوه م ي،  شبکهن شبکهيبه اف کرد، يوجود دارد تعر يصخا يهاتيمحدود
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فقط به Rutile TiO2  ب ينجا با توجه به ساختار ترکيبراوه وجود دارد که در ا ينوع شبکه ۱۴، يبعد ۳ يدر فضا
  .ميپردازيم) يچهار گوش(ختار تتراگونال سا يمعرف

  يساختار چهار گوش

ها طول از سه بردار متعامد است، که فقط دو تا از بردارد شده يک شبکه براوه تولي يبراوه چهار گوش شبکه
  :نشان داده شده است ) ۲-۱( روابط ط دريسه بردار بس .شوديده مينام cبرابر دارند و محور سوم محور 

         a = b  c 

             )1-2                               (                             

 

     Rutile TiO2. ساختار: ۱- ۱شکل                                                               

   و  PWscfافزاربا استفاده از نرم كه  دهديرا نشان م Rutile TiO2، ساختار تتراگونال ۱-۱ شکل

xcrysden رسم شده است.  

  صفحات بلور يذاردستگاه شاخص گ - ۲- ۱

ک خط واقع نباشد مشخص ي ياز صفحه که بر رو ياک صفحه بلور به کمک هر سه نقطهيجهت  مکان و
- با دادن مکان نقاط در امتداد محورتوان يبلور واقع باشد، صفحه را م يهااز محور يکي ياگر هر نقطه رو .شوديم

  .شبکه مشخص کرد يهاها برحسب ثابت

، مشخص شوندين ميير تعيد زکه با قواع ييهاصفحه را با استفاده از شاخص يريگا سمتهل ساختاريدر تحل
  :ميکنيم

 90
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- يها من محوريا. ميکنيدا ميشبکه پ يهابر حسب ثابت a, b, c يمحل تقاطع صفحه را با محورها .۱
 .ط باشندير بسيا غيط يتوانند بس

ها باشند همان نسبت يکه دارا يعدد درست ها را به سهم، آنگاه آنيکنياعداد حاصل را وارونه م .۲
در  (hkl)جه را به صورت ينت. ميکنيار مين سه عدد درست را اختيم، معمولا کوچکتريدهيل ميتقل

  ]۵[ .ميدهيپرانتز قرار م

 

  
  

  .FCC در ساختار) ۱۱۰(و ) ۰۰۱(لر يصفحات م: ۲- ۱شکل 

  
   FCC. در ساختار) ۱۱۱(لر يصفحه م: ۳- ۱ شکل                                                              
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  سطح مطالعه ساختار - ۳- ۱

 ه شدهيخ تهکامل بلا يهااس محاسبه خواص بلوراست که بر اس ييهااز جمله نرم افزار PWscfنرم افزار 
بعد به صورت  ه در سهياول يهااختهيستم مورد مطالعه از تکرار يکل س يستين بدان معناست که باي، ااست

  .استفاده کرد يادوره يستم بتوان از شرط مرزيمحاسبه خواص س يکه برا يا، به گونهکنواخت حاصل شودي

اخته يک يانتخاب  ي، چگونگ)يا دو بعدي يک بعدي(ستم کم بعد يک سين نکته در محاسبه ساختار ياول 
  م، يکن يه سازيشب يورد مطالعه را تا حد قابل قبولستم ميم سيکه از تکرار آن در فضا بتوان ياه است، به گونهياول

 يهايژگيد ضمن حفظ ويوجود ندارد و با يگر تقارن انتقاليافته ديدر بعد کاهش  ن ساختارهايچرا که در ا
 ياديبن يهايژگيو يستين هدف ابتدا بايا يبرا. ميدر ساختار بگنجان يها را به طور دست، آن تقارنيستم اصليس
م، ين کنييشده وجود داشته باشد را تع يه سازيستم شبيالمقدور در سيرود حتينظر که انتظار م ستم مورديس

محاسبه  يم چگونگيخواهينجا ميدر ا. ن کنديأمها را تيژگيم که آن ويکن يطراح ياخته را طوريسپس ابر 
  .ميکن يساختار سطح را بررس

ن است که با عبور از يد برآورده شوند، ايکه با يختارسا يهايژگين ويتر، مهميقعک جسم وايدر مورد سطح 
ک سو به ياز  عمود بر سطح، يکه در راستا يم، به طوريخلإ برو ي، از درون ماده به فضايک مقطع دو بعدي

ک جسم ياز سطح  يم که وقتيد در نظر داشته باشين بايچنهم. ميگر به درون ماده برسيد يآزاد و از سو يفضا
ه يشب يها رفتاربزرگ باشد که در نقاط وسط، اتم يضخامت آن جسم به اندازه کافم يانتظار دار م،يگوئيسخن م

از  (thin film)ه نازک يک لاي، يک جسم واقعيداشتن سطح  يصورت به جانير ايبه انبوهه داشته باشند، در غ
ه نازک در يک لايبه صورت  ک جسم رايتوان سطح يم يساده ساز يلذا با کم. م داشتيجسم مورد نظر را خواه

  .همانند حالت انبوهه رفتار کنند يمرکز يهاهيبزرگ باشد که لا يکه ضخامت آن به اندازه کاف. نظر گرفت
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  .در سه بعد يادوره يط مرزيابادر نظر گرفتن شر ک جامدياخته سطح يساختار ابر : ۴- ۱شکل 

  نازک يهاهيساخت ابر سلول لا يچگونگ - ۴- ۱

عمود بر  يگر در راستايا به عبارت دياند و ده شدهيهم چ يکه رو يبه دسته صفحات اتم لا، معموه نازکيلا
را  ين صفحات اتمينازک ا يهاهيلا يساز هيشبدر  .شودياند، گفته مخود تا ضخامت چند اتم رشد داده شده

مناسب از  ياخته قرارداديک يه از بين  (hkl)ه نازک يک لايل ساختار کامل يتشک يبرا. ميکنيفرض م ينامتناه
در  ياخته قراردادين يتکرار ا. ل داديه نازک را تشکيدن آن ابرسلول لايهم چ يم که بتوان از رويدار حالت انبوهه

تا ضخامت  يعمود يدر راستا يدوبعد يه اتمين آرايدهد، از تکرار ايجه ميرا نت ينامتناه يدو بعد، صفحات اتم
  .رديگيم شکله نازک يک لايچند اتم 

ل نشود، يتبد ه نازک به انبوههين حال لايم و در عيت ادامه دهينهاين تکرار را تا بيم ايکه بتواننيا يبرا 
و به ه نازک يهمان لا اًم و سپس مجدديجاد کنيه خلإ  ايک لايتا ضخامت مناسب، پس از تکرار صفحات  يستيبا
ه يک ضخامت کامل از لايم که شامل يبساز يد ابرسلوليپس با. ميکنيت تکرار مينهايها را تا بهين لايب اين ترتيا

اخته يابر سلول همانند  يبا صفحات اتم يشود که در دو بعد موازيم يادآوري. ه خلإ باشديک لاينازک همراه با 
م يدار يت اتماز صفحا ينامتناه يک تواليب با تکرار ابرسلول در سه بعد، ين ترتيبه ا. انبوهه خواهد بود يقرارداد
 يهاهيکه از برهمکنش لااد باشد يز ياگر ضخامت خلإ به قدر کاف. انداز خلإ از هم فاصله گرفته يضخامتکه با 

  .کنديرفتار م يه منزويک لايه همانند يکند، هر لا يريمجاور جلوگ

مناسب مربوط  يارداداخته قريک ياز به ين (hkl)ه نازک يل ابرسلول لايتشک يهمانطور که قبلا گفته شد، برا
  :ر باشديط زيشرا يد دارايبا ياخته قراردادين يا .ميبه ساختار انبوهه دار
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                                                                                :ده باشيبا بردار عمود بر سطح لا يد موازياخته باين يا c يراستا .۱

             )۱-۱(                                                                                                  c ∥ [hkl]      

:                                                                                           متعامد باشد ،[hkl]ن راستا، ي، بر ا bوa گر، يه ديدو بردار پا .۲

											  a, b	 ⊥ c	(∥ [hkl])                                                                                             )۱-۲(  

 يط باشند وگرنه ممکن است انتهايه بسيپا يهااز بردار يحيب صحيه حتما ترکيهر سه بردار پا .۳
 .خوردهم ب شبکه به و ردينقاط شبکه قرار نگ يبردارها رو

اخته يخاب پس از انت. ه انبوهه نباشدياول حالت پااخته متديممکن است  ياخته قراردادين يا يدر حالت کل
. ميکنيد را استخراج مياخته جديدر  ياتم يهاه، مکانين دو مجموعه بردار پايب يليد با کمک روابط تبديد بايجد

ر يياخته احتمالا تغيدرون  يهاتعداد  اتم يرند و حتيگيقرار م اختهيکه درون  ييهاواضح است که مختصات اتم
  .ميابيشوند را بيه شبکه اضافه ميکه احتمالا به پا ييهاه، اتميهمسا يهااختهيد با جستجو در يبا کند ويم

اخته يبه حجم  ياخته قرارداديتوان با محاسبه نسبت حجم يرا م ياخته قرارداديه در يپا يهاتعداد اتم
توان ساخت يد، مياخته جديمربوط به  ياتم يهاشبکه و مکان يهان پارامترييپس از تع. ط محاسبه کرديبس
  .]۷[ ه نازک را آغاز کرديسلول لاابر

  Rutile TiO2 (ഥ) محاسبه ساختار سطح - ۵ - ۱

آن  يکه دوتا يه اتميسه پا تتراگونال است و يشبکه بلور يداراRutile Tio2  همانطور که گفته شد 
  :رتند از ن ساختار عبايدر ا ياتم يهامکان .دهنديل ميوم است سلول واحد را تشکيتانيت يگريژن و دياکس

         Ti      0.0000    0.0000     0.0000  

         Ti      0.5000    0.5000    0.5000     

          O      0.3053    0.3053    0.0000  

          O     -0.3053   -0.3053    0.0000     

          O      0.8053    0.1947    0.5000   

          O      0.1947    0.8053    0.5000  
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  :ر استيز به صورت زيط آن نيخته بسايشبکه  يهابردار 

  

   

 يم برايطور که گفتهمان. انداخته فرض شدهين يا يهاالي يرو        يهااخته است و جهتيطول   cو aکه 
اخته يک ياز به ين کار نيا يبراو  ميجاد کنين مقطع ايه نازک در هميم لايد بتوانيبا) 1ത10(مطالعه سطح 

  :ر باشديسه شرط ز يد دارايم که بايد داريمناسب جد يقرارداد

 .باشد] 1ത10[آن در جهت  'cبردار  -۱

 .عمود باشند 'cهر دو بر  'bو  'a يهابردار -۲

 .ط باشندياخته بسيشبکه  يهااز بردار ييهابيها ترکن برداريهمه ا -۳

  :ر فرض کرديتوان به صورت زيرا م 'cبردار 

    )۱-۵-۱(                                                                                                              

   :ميکنيار مير را اختياعمال شرط دوم دو بردار ز يبرا

 و                                                                )                                                               ۱-۵-۲(

  :ر استيبه صورت ز) ديجد يط و قرار داديبس(ه ين دو دستگاه پايا يليروابط تبد

                                                                                                                                                               

                                                                                               ⇒  
)۱-۵-۳(                                             

                                                                                                                         

اخته ين يم درون ايد بدانين کار ابتدا بايا يبرا. ميابيد بياخته جدين يرا در ا ياتم يهاد مکانياکنون با
رد؛ ط به دست آوياخته بسياخته به ين يا يتوان از نسبت حجمين تعداد را ميا. چند اتم وجود دارد يقرارداد
  :  برابر است با ياخته قرارداديحجم 

)1-5-4(   
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