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 ستیفوتوکاتال فونونیپراکنش و کشسانی  ،ساختاری خواص نظری همطالع

 اکسیدتنگستن تری

 فهیمه شجاعی

 ، ایرانکرمانماهان، و فناوری پیشرفته، صنعتی پژوهشکده فوتونیک، دانشگاه تحصیلات تکمیلی 

 دهیچک
 هافتیمیتعم شیب تقریب با مکعبی WO)3)تری اکسید تنگستن فونونیپاشندگی  و کشسانی، ساختاری خواص اولیه اصول محاسبات

(GGA)  ی کشسانی، هاابتثنسبت به فشار  یوابستگ است. شدهانجام چگالی تابعی ةنظری بر اساس، فوق نرم لیپتانسروش شبهو

، نسبت پواسون ناهمسانگردی کشسانی، ضریبدمای دبای کشسانی، ی یانگ، هامدولبرشی،  یهامدولحجمی، ی هامدول

نشان  ،دهشمحاسبه کشسانی یهاثابت لیتحل و هیتجزاست.  شدهدادهو پارامتر کلینمن نشان  کشسان یهاسرعت، یریپذشکل

ه مشاهد اکسیدتنگستن تری فونونی پاشندگی از .شودیممکانیکی ناپایدار  ازنظر WO 3به بالا ساختار GPa451 فشارکه از  دهدیم

 که ثابت شبکه و حجم سلول با نتایج تجربی دهدیمنتایج نشان  .ابندییم افزایش حجم کاهش با فونونی بسامدهایکه  شودیم

 .اندشدهیبررسمکعبی، برای اولین بار  تری اکسید تنگستنتوافق خوبی دارد. خواص کشسانی 

  اصول اولیه اکسید،ساختار مکعبی تنگستن تری،  پاشندگی فونونی، کشسانیخواص : واژگاندیکل

 مقدمه
 n نوع از رسانامین یک WO)3) اکسیدتری تنگستن

 مانند وسیعی کاربردهای یفناّور ةنیدرزم که هست

 سنسورهای ، رنگ به حساس خورشیدی یهاسلول

 3WO همچنین . ]5-4[نوری دارد  یالکترودها ، گازی

 و فوتوکاتالیست مواد نیترمهم از یکی عنوانبه

. ]7و6[ است قرارگرفته موردمطالعه الکتروکرومیک

 .سته نانوکاتالیست در ترکیب این کاربرد نیترمهم

 ستیلفوتوکاتا عنوانبه تواندیم اکسیدتری تنگستن

 رسانامین این فردمنحصربه الکترونیکی علت ساختاربه

این  شود. استفاده مواد شیمیایی تبدیل فرآیندهای در

 ترکیب در دماهای متفاوت ساختارهای متفاوتی دارد

زیادی در رابطه با  نظریو مطالعات  ]8-44[

. وانگ و ]49-41[ است شدهانجامساختارهای آن 

                                                           
  :نویسنده مسئول f.shojaie@kgut.ac.ir 

خواص ساختاری و الکترونی همه  ]11[ همکارانش

 .اندکردهفازهای این ترکیب را بررسی 

 نظری، تاکنون کار شدهانجاماما بر اساس تحقیقات 

ی این ساختار مکعب کشسانیخواص  فشار بر ریتأثروی 

فشار بر  اثر مقاله این دراست.  نشدهانجامترکیب 

 و سپس بررسی 3WO کشسانی ساختار خواص

 بطمرت کشسانی یهاثابت با که مختلفی پارامترهای

 .گیردمی قرار بحث و محاسبه مورد هستند،

 

 

 

 



 مطالعه نظری خواص ساختاری، کشسانی ...                                                                                 8   

 محاسباتی روش
 افزاررمنای با رایانه یسازهیشبمحاسبات با استفاده از 

Material Studio  کد و باCASTEP است شدهانجام 

 الیتابعی چگ ةنظریدر این کد محاسبات بر پایه . ]14[

محاسبه  شم-معادلات کوهن و با استفاده از حل

ا ب فوق نرم لیپتانسشبهروش در این کار از د. نشومی

برای  است. شده استفاده GGA-PW91تقریب 

مناسب در محاسبات و بهینه کردن  دقتبهدستیابی 

انرژی کل، توابع موج را برحسب امواج تخت تا انرژی 

را  kاست. نقاط  شدهدادهبسط  ولتالکترون 511قطع 

با استفاده از همگرایی انرژی  8×8×8یک مش  صورتبه

، در منطقه اول بریلوئن kنقاط تعداد  برحسب

در این کار، همگرایی برمبنای انرژی  است. شدهانتخاب

-6 با دقتقرارگرفته و ساختار در فشارهای مختلف 

آرایش ریدبرگ به همگرایی رسیده است.  5×41

 42p 22sتنگستن وای رب 45d 26sالکترونی ظرفیت 

 است. شدهگرفتهبرای اکسیژن در نظر 

 خواص ساختاری و الکترونی
 پارامترهای تعیین و کردن بهینه انجام محاسبات، برای

برای بهینه کردن  BFGS  تمیالگور .است ضروری اولیه

ساختار مکعبی تنگستن تری اکسید با گروه فضایی 

𝑃𝑚3̅𝑚 در  ترکیباین واحد  ةیاخت است. شدهاستفاده

اتم  6در آن تنگستن در مرکز مکعب و  ه، ک4شکل

 دادهاکسیژن در مراکز وجوه مکعب قرار دارند، نشان 

 است. شده

 
 با ساختار مکعبی 3WOواحد  ةیاخت .4شکل

 حجمی آنگستروم(، مدول)شبکه  همچنین ثابت

مکعب آنگستروم( و گاف سلول )حجم  (،پاسکالگایگ)

به  نسبت( با محاسبات این کار و ولتالکترون) یانرژ

ثابت  .است شده داده نشان 4 جدول در کارهای دیگران

 18/6شبکه و حجم سلول این کار با مقدارهای تجربی 

ثابت   B3LYP نظری باکاردرصد خطا دارد و  59/9و 

شبکه نتیجه یکسانی دارند. اختلاف بین ثابت شبکه، 

مدول حجمی، حجم سلول و گاف انرژی این کار و 

 مورداستفاده یهاروش بهدیگر مربوط  نظریکارهای 

ا که ب دندهیمنشان  هاجدولاین  . همچنینباشدیم

ید مکعبی تنگستن تری اکسپارامترهای  تابع و پایه،تغییر 

متفاوت، نتایج  یهاهیپابا  pw91 تابع. کنندیمتغییر 

 . اما توابع هیبریدیدهندیمیکسانی را نشان  باًیتقر

(PBE0،B3LYP  وHSE06 ) نسبت  شانیانرژگاف

 یالاحظهمقابلنسبت به یکدیگر تغییر و  PW91 به تابع

گاف انرژی  فوک -با روش هارتری .]11[ اندکرده

نسبت به بقیه توابع تغییر زیادی کرده است، اما ثابت 

. استنزدیک  ]11[ شبکه و حجم سلول به نتایج تجربی

که گاف انرژی  نتیجه گرفتند ]19[ویجز و همکارانش 

 6/1با مقدار  ولتالکترون 1/1این ساختار با مقدار 

. بنابراین در این کار از هستمنطقی  ]48[ ولتالکترون

و از فوق نرم  لیپتانسشبهبا روش  pw91تابع 

 شدهاستفادهاکسیژن  2pتنگستن و  5d یهاتالیاورب

است، که نتایج ثابت شبکه و حجم سلول به نتایج 

تجربی نزدیک و نتیجه گاف انرژی هم با نتایج استدلالی 

 . استنزدیک  19و  48،11مراجع 
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حجم  (،پاسکالگایگ)حجمی (، مدولÅشبکه) ثابت سهیمقا .4جدول

 .کار حاضر( با نتایج دیگران و eV( و گاف انرژی)cell3A/سلول )

 pw: تخت  موج  - US: فوق نرم لیپتانسشبه  - PAW: تخت  موج

شدهافزوده -gto: ی گوسینهاتالیاورب   

 ثابت پایه تابع

 شبکه

 مدول

 حجمی

 حجم

 سلول

 گاف

 انرژی

 کار

- - 77/9 - 7/59 - Exp]11[ 

PW91 pw(US) 81/9 - 5/56 14/1 ]11[ 

PW91 pw(PAW) 81/9 - 6/56 56/1 ]11[ 

PW91 gto 89/9 - 9/56 55/1 ]11[ 

HSE06 pw 81/9 - 7/51 67/4 ]11[ 

B3LYP gto 81/9 - 6/55 89/4 ]11[ 

PBE0 gto 79/9 - 1/51 15/1 ]11[ 

HF gto 78/9 - 51 7/7 ]11[ 

PW91 pw - 111 9/56 1/1 ]19[ 
PW91 pw(US) 81/9 94/191 71/55 59/1 حاضر 

توان به ساختار نوارهای انرژی هر ماده می ةبا محاسب

ساختار نواری الکترونی  1. شکل برد یپخواص آن ماده 

برای ساختار مکعبی تنگستن تری اکسید  شدهمحاسبه

 .دهدیمبریلوئن نشان  ةدر اولین ناحی Rتا  Xدر مسیر 

 میرمستقیغساختار الکترونی دارای گاف نواری این 

eV591/1 ةدر نقط Γ است. 

، تفاوتی میان چگالی دهدیمنشان  9که شکل طورهمان

ی کلی و جزئی تنگستتتن تری اکستتید مکعبی هاحالت

ی بالا و پایین متقارن استتت و این ماده هانیاستتپبرای 

 .باشدیمدر حالت مکعبی غیر مغناطیسی 

 
 .ساختار نواری تنگستن تری اکسید مکعبی شکل .1شکل

 
کلی و جزئی تنگستن تری اکسید  یهاحالتچگالی  .9شکل

 .مکعبی

 خواص کشسانی
، فشار بر پارامترهای مختلف راتیتأثبررسی  منظوربه

 شدهانتخاب پاسکال گایگ 911تا  1محدوده فشار از 

 فشار بر ثابت شبکه و ریتأث، دهندهنشان 1. شکلاست

شبکه و حجم سلول  ثابت 0V و 0aاست )حجم سلول 

ه این ک طورهمان(. باشندیم پاسکال گایگدر فشار صفر 

ت ثاب یهانسبت، با افزایش فشار دهدیمشکل نشان 

، پس افتهیکاهش (0V/V( و حجم سلول )0a/aشبکه )

 .ابندییمپیوند با افزایش فشار کاهش  یهاطول

 
 .شارف برحسبتغییرات نسبی ثابت شبکه و حجم سلول  .1شکل



 مطالعه نظری خواص ساختاری، کشسانی ...                                                                                 41   

خواص کشسانی یک جامد از اهمیت خاصی برخوردار 

و  خواص مکانیکی مواد ،یاتمنیبپتانسیل است و با 

سه  مکعبی بلور یبرا .هستند ارتباط در طیف فوتونی

، 11Cاز  اندعبارت که مستقل وجود دارد کشسانی ثابت

12C   44وC  برای تعیین پایداری مواد  هاثابتکه این

 یهابتثا ،پایداری ساختار بورن بر طبق. باشندیملازم 

 .]15[ کشسانی از شرایط زیر باید پیروی کنند

𝐶11 + 2𝐶12 > 0                                  4          

𝐶11 − 𝐶12 > 0                                              1 

𝐶11 > 0                                                          9 

𝐶44 > 0                                                     1   

ار، رابطه پایداری ساختار با فش دییتأ منظوربهبنابراین، 

و  موردمحاسبهمکعبی شکل  3WOکشسانی  یهاثابت

در  هاثابتبررسی قرار گرفتند. نتایج مربوط به این 

و دمای صفر کلوین  پاسکال گایگ 911تا  1فشارهای 

 ،دهدیماست. این شکل نشان  شدهدادهنشان  5در شکل

 افزایش و مقدار 12Cو  11Cبا افزایش فشار مقدارهای 

44C  ابدییمکاهش.  

 
 .کشسانی یهاثابتفشار به  . وابستگی5شکل

پارامترهایی را  توانیم کشسانی یهاثابت از استفاده با

دست ، بههستخواص یک جامد  کنندهفیتوصکه 

با که  هست 4ثابت برشی یکی از این پارامترها، آورد.

مکعبی  بلورو برای یک  شودیمنمایش داده  𝐶𝑠 نماد

                                                           
1Shear 

با فرمول زیر  12Cو  11Cکشسانی  یهاثابت برحسب

 .]15[ شودیمنمایش داده 

𝐶𝑠 =
1

2
(𝐶11 − 𝐶12)                                     5 

 (G)مدول برشیو  B) مدول حجمی ) گریپارامتر ددو 

 .]16[ شوندیمنمایش داده  7و  6، که با روابط باشندیم

𝐵 =
𝐵𝑉+𝐵𝑅

2
                                                     6 

𝐺 =
𝐺𝑉+𝐺𝑅

2
                                                     7 

𝐶12 < 𝐵 < 𝐶11                                              8 

R (Reuss )و V(Voigt ) یهاسیرنویزدر این روابط 

دارد، که  Voigt-Reuss-Hill (VRH) بیتقربهاشاره 

بر این تقریب  بامربوط  رشیحجمی و بهای مدول

ر با روابط زیکشسانی بلور مکعبی  یهاثابت اساس

 .]16[ شوندیمنشان داده 

𝐵𝑉 = 𝐵𝑅 =  (
𝐶11+2𝐶12

3
)                               9 

𝐺𝑉 =
(𝐶11−𝐶12+3𝐶44)

5
                      41               

𝐺𝑅 =
5(𝐶11−𝐶12)𝐶44

[4𝐶44+3(𝐶11−𝐶12)]
                                44 

 یهاثابتبه که مدول حجمی  دهندیم نبالا نشاروابط 

مدول . این باشندیموابسته  12Cو  11Cکشسانی 

از  یااندازهاطلاعاتی درباره کشش پیوند مواد و 

 ییهاتیکم .دهدیمدر مقابل تغییر شکل  هاآنمقاومت 

حجمی و برشی وابسته هستند، مدول  هایمدولکه به 

 . ]16[ باشندیم( 𝜐پواسون )ضریب ( و Eیانگ )

𝐸 =
9𝐵𝐺

(3𝐵+𝐺)
                                                  41 

𝜐 =
(3𝐵−𝐸)

6𝐵
                                                  49  

و بالاتر که در فشارهای نزدیک  دهدیمنشان  1جدول

همچنین  ،شودیممنفی  44Cمقدار  پاسکال گایگ 451از

 توانیم .منفی شده است فشارهانیز در این  RGمقدار 

 زلحاظا نتیجه گرفت که این ترکیب با افزایش فشار

 .شودیممکانیکی ناپایدارتر 

-و فشار کشسانی یهاثابت-وابستگی خطی بین فشار

با  InPو   BP, AlP, GaPترکیباتمدول حجمی 
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این است که انتقال فازی در  ةنددهنشانختار مکعبی، سا

 .]17[ گیگا پاسکال وجود ندارد 11تا  1محدوده فشار 

که با  است شدهدادهنشان  ]19و18[مراجع در همچنین 

-IIIه گرو یرساناهامینبرای  انتقال فازی ،افزایش فشار

V  )وجود ندارد. این کار نیز نشان )با ساختار مکعبی

کشسانی و مدول  یهاثابتکه با افزایش فشار  دهدیم

انی و هیچ تغییر ناگه کنندیممنظم تغییر  طوربهحجمی 

در این روند و با این محدوده فشار مشاهده نشده است، 

 . وجود نداردانتقال فازی  ظاهراًبنابراین 

 یکیپلاست شکل تغییر مقابل در مقاومت برشی مدول

 در مقاومت کاهش باعث 451 از بیشتر فشار، است

با افزایش فشار مدول  .شودیم شکل تغییر مقابل

یانگ و های مدولخطی افزایش، اما  صورتبهحجمی 

افزایش و سپس  پاسکال گایگ 451برشی تا فشار 

 ةنددهنشان(. مدول حجمی 6است )شکل افتهیکاهش

اطلاعاتی درباره استحکام کششی مواد و بیانگر سختی 

. هستو مقاومت مواد در برابر فشار و شکنندگی 

بنابراین در فشارهای بالا سختی این ترکیب بیشتر از 

فشارهای پایین است یعنی با افزایش فشار سختی بیشتر 

شده است. مدول یانگ نسبت بین تنش و کرنش را 

مقاومت ماده جامد را نشان و میزانی از  دهدیمنشان 

که بیشترین مقدار مدول  دهندیم. نتایج نشان دهدیم

 .باشندیم 451برشی و یانگ در فشار نزدیک 

 
 .حجمی، برشی و یانگ نسبت به فشارهای مدول .6شکل

 

، ثابت برشی و مدول C44ثابت کشسانی  .1جدول

 .فشارهای مختلف در Reussبرشی
P(گیگاپاسکال) 44C sC RG 

11./1 99/68 11/194 19/99 

11/41 69/65 91/995 89/96 

11/11 17/61 61/975 48/99 

11/91 19/58 55/145 56/88 

11/11 71/59 61/158 15/89 

11/51 69/18 48/191 11/76 

11/61 81/19 16/517 19/69 

11/71 91/98 99/561 97/64 

11/81 81/99 91/595 95/51 

11/91 71/18 69/619 19/16 

11/411 15/19 94/661 48/98 

11/441 17/48 65/695 64/19 

11/411 81/41 99/717 45/14 

11/491 99/7 76/759 15/41 

11/411 94/4 41/794 48/9 

11/451 81/9- 76/814 14/6- 

11/111 89/91 88/974 97/55- 

11/151 87/61- 49/4446 87/418- 

11/911 74/91- 18/4155 14/466- 

ضریب پواسون در فشارهای مختلف نشان  7شکل

 4/1. اگر مقدار ضریب پواسون در جامدات از دهندیم

باشد پیوند آن کووالانسی )جامد کووالانسی( و  15/1تا 

باشد پیوند آن یونی)جامد یونی(  5/1تا  15/1اگر بین 

در این ترکیب مقدار این ضریب با افزایش فشار  .است

 دهدیمکه نشان  هست 115/1تا 168/1بیشتر شده و از 

این جامد یونی از نیروهای اصلی  یمولکولنیبنیروهای 

 است.

 
 .. وابستگی ضریب پواسون به فشار7شکل



 مطالعه نظری خواص ساختاری، کشسانی ...                                                                                 41   

یک خاصیت ذاتی و کیفی  (Ductility) یریپذشکل

ت و نقش کلیدی را در ساخت مواد به عهده ماده اس

 ریذپشکلهستند  و شکننده موادی که ترد معمولاًدارد. 

و یا بیشتر از آن  75/4حدود  B/Gنیستند، اگر نسبت 

همچنین  .]91[ است ریپذشکلآن ماده  جهیدرنتباشد 

منفی باشد آن ماده ترد  pC (12C-11=CpC)اگر مقدار 

نشان  9جدولکه نتایج  طورهمانو شکننده خواهد بود. 

نیز  pC بیشتر و مقدار 75/4از  Gبه  Bنسبت  دهدیم

فزایش ا یریپذشکل، پس با افزایش فشار هستمثبت 

 .ابدییم

ناهمسانگردی کشسانی، پارامتر مهمی در علوم  ضریب 

تفاوت خواص در جهات  دهندهنشانمواد است و 

ی متفاوت یهاروشبا  ضریب. این هست بلورمختلف 

 41در رابطه  هاروشیکی از این  شودیممحاسبه 

که  دهدیمنشان  9جدول. ]94[ است شدهدادهنمایش 

، هافتیکاهشناهمسانگردی  ضریببا افزایش فشار 

 مقادیر منفی ضریببه بالا این  451در فشار  کهیطوربه

است. بنابراین وجود ناهمسانگردی کشسانی  داکردهیپ

 .شودیمدر فشارهای پایین بیشتر مشاهده 

𝐴 =
2𝐶44

𝐶11−𝐶12
                                              41 

 

 
 .پارامتر کلینمن به فشار . وابستگی8شکل

 

 

 

 .فشارهای مختلف در Aو  B/G ،PCمقادیر  .9جدول
P)گیگاپاسکال( B/G pC A 

11./1 81/4 17/581 11/1 

11/41 17/1 68/671 11/1 

11/11 19/1 14/754 47/1 

11/91 55/1 19/894 41/1 

11/11 79/1 17/947 41/1 

11/51 95/1 97/981 41/1 

11/61 41/9 44/4151 18/1 

11/71 95/9 98/4414 17/1 

11/81 59/9 79/4494 16/1 

11/91 71/9 17/4159 15/1 

11/411 91/9 81/4915 11/1 

11/441 49/1 19/4994 19/1 

11/411 99/1 98/4155 11/1 

11/491 51/1 51/4549 14/1 

11/411 75/1 19/4581 11/1 

11/451 97/1 51/4619 11/1 

11/111 49/6 75/4919 19/1- 

11/151 16/7 15/1191 16/1- 

11/911 49/9 47/1541 18/1- 

یک پارامتر مهم کلینمن  پارامتر مهم دیگر، پارامتر

ابطه توسط ر مکعبی یهاستمیسدیگری است که برای 

 نسبت پیوند خمشی . این پارامترشودیمنشان داده  45

برابر  مقدار آنو اگر  کندیمرا به پیوند کششی توصیف 

و اگر  کمترین پیوند خمشی کنندهفیتوصبا صفر باشد 

کمترین پیوند کششی مواد  دهندهنشانباشد  4برابر با 

، با افزایش دهدیم نشان 8شکلکه  طورهماناست. 

ین و مقدار این پارامتر ب افتهیشیافزافشار این پارامتر 

که پیوندها  رسدیمنظر ، بنابراین به199/1و 141/1

 .]91[ باشندیمخمشی 

𝜁 =
𝐶11+8𝐶12

7𝐶11+2𝐶12
                                       45 

پارامتر اساسی مهم دیگری که به خواص فیزیکی مانند 

دمای ذوب و گرمای ویژه وابسته است دمای دبای 

 ،ینپای برای تشخیص نواحی بین دماهای بالا و .است

. اگر دمای جسم شودیمیک جامد از این دما استفاده 

دارند  𝑘𝐵𝑇انرژی از دمای دبای بیشتر باشد، همه مدها

و اگر دمای جسم از دمای دبای کمتر باشد مدهای 
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بالا بدون تحرک هستند، یعنی ارتعاشات  بسامددارای 

برانگیخته از ارتعاشات صوتی تولید می شوند. بنابراین 

در دماهای پایین، دمای دبای از ارتعاشات صوتی 

 .]99[ محاسبه می شود

𝜃𝐷 =
ℎ

𝑘𝐵
[

3𝑛

4𝜋𝑉𝑎
]

1/3

𝜈𝑚                              46 

ثابت بولتزمن،  𝑘𝐵ثابت پلانک،  ℎدمای دبای،  𝜃𝐷که 

𝑉𝑎 حجم اتمی ،n و ها درمولکول تعداد اتم𝜈𝑚  سرعت

ط متوس باشند. حجم اتمی و سرعتمتوسط صوت می

  .]91[ شوندصوت با روابط زیر بیان می

𝑉𝑎 =
𝑀

𝑁𝑎𝜌
                                               47 

𝜈𝑚 = [
1

3
(

2

𝜈𝑡
3 +

1

𝜈𝑙
3)]

−1/3
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 چگالی، 𝜌عدد آووگادرو،  𝑁𝑎جرم مولکولی،  Mکه 

𝜐𝑡 سرعت صوت عرضی و𝜐𝑙   سرعت صوت طولی

 .]95[ باشندمی

𝜈𝑙 = (
3𝐵+4𝐺

3𝜌
)

1/2

                                       49 

𝜈𝑡 = (
𝐺

𝜌
)

1/2

                                              11 

( زیرا 9افزایش یافته )شکلبا افزایش فشار، چگالی 

دهد نشان می 41حجم سلول کاهش یافته است. شکل

گیگاپاسکال دمای دبای  451که با افزایش فشار تا 

تایج ن افزایش و سپس با افزایش فشار کاهش یافته است.

تجربی برای مقایسه در دسترس نیست، بنابراین نتایج 

 این کار شاید نقطه عطفی در پیشرفت کار تجربی باشد.

 
 .. نمودار چگالی نسبت به فشار9شکل

 
 .. تغییرات دمای دبای در فشارهای مختلف41شکل

های متوسط، طولی و عرضی سرعت مقادیر 44شکلدر 

برای مقایسه آورده گیگاپاسکال  911تا  1در فشارهای 

ترتیب نشان دهنده به m و l ،tدر این شکل  شده است.

 د.باشنهای صوتی طولی، عرضی و متوسط میسرعت

سرعت متوسط طولی با افزایش فشار، افزایش یافته 

 شتربیاست و تغییرات آن نسبت به دو سرعت دیگر 

 451عرضی تا فشار  های متوسط وسرعتباشند. می

 اند.اپاسکال افزایش و سپس کاهش یافتهگیگ

 
 .وابستگی سرعت های طولی، عرضی و متوسط به فشار. 44شکل 

 بر اسپین فشار ریتأث
در  شدهینهبهکلی ساختارهای  یهاحالتچگالی 

 دهدیمو نتایج نشان  اندشدهمحاسبهفشارهای مختلف 

 ی کلی تنگستن تریهاحالتکه در تمام فشارها چگالی 

ی بالا و پایین تغییر هانیاسپاکسید مکعبی برای 

هم مربوط به س یهاقله، با افزایش فشار تعداد کندینم

، این چگالی 41شکل. یابدیمافزایش  هایتالاورب

 .دهدیمشان نرا در چند فشار  هاحالت
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 911و  411، 41در فشارهای کلی  یهاحالت. چگالی 41شکل

 .گیگاپاسکال

 خواص فونونی
ساختار مکعبی فونون،  یهاحالتچگالی  49شکل

محاسبات در . دهدیمرا نشان تنگستن تری اکسید 

، اما در اینجا شدهانجام پاسکال گایگ 911تا  1فشارهای 

فقط چند مورد برای مقایسه آورده شده است. نتایج 

 یهاحالتی لبا افزایش فشار چگاکه  دهدیمنشان 

این  .دابییممنفی افزایش  یبسامدهای مربوط به فونون

که با افزایش فشار ساختار مکعبی  دهدیمامر نشان 

مکانیکی ناپایدارتر  ازلحاظتنگستن تری اکسید 

نشان  )مودار پاشندگی فونونین( 41شکل .شودیم

ارتعاشی  قله 49که، ترکیب موردنظر دارای  دهدیم

، Γارتعاشی در نقطه  دوشاخهارتعاشی  قله 49. از است

که با افزایش فشار، چگالی  طورهمان .بسامد منفی دارد

منفی افزایش  یبسامدهافونونی مربوط به  یهاحالت

ارتعاشی نیز )که دارای بسامد منفی  دوشاخه، یابدیم

𝑋راستای هستند( در  → Γ وΓ → 𝑅   نسبت به

 هستند.  مشاهدهقابلفشارهای پایین بیشتر 

 
و  41، 4، 1فونونی در فشارهای  یهاحالتچگالی . 49شکل

 .گیگاپاسکال 411

 
 411و  41، 4، 1. پاشندگی فونونی در فشارهای 41شکل

 .گیگاپاسکال
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 گیریبحث و نتیجه

روش ه از با استفاد ساختار مکعبی تنگستن تری اکسید

 انجام GGA-PW91ا تقریب فوق نرم ب لیپتانسشبه

. بر اساس محاسبات ثابت شبکه، گاف است شده

انرژی، ساختار نواری و حجم سلول در دمای صفر 

 ست.ا شده محاسبهکلوین و فشار صفر گیگاپاسکال 

که، نتایج ثابت شبکه و حجم  دهدیممحاسبات نشان 

سلول به نتایج تجربی نزدیک و نتیجه گاف انرژی هم 

 ریتأث کار در اینهمچنین . باشدیمنزدیک  نظرینتایج  هب

حجمی، برشی ی هامدولکشسانی،  یهاثابتفشار بر 

، نسبت پواسون، ضریب و یانگ، پارامتر کلینمن

قرار گرفت.  یموردبررسو دمای دبای  ناهمسانگردی

و یکی از  44Cکه ثابت کشسانی  دهدیمنتایج نشان 

گیگاپاسکال به  451پارامترهای مدول برشی از فشار 

بالا منفی شدند. با بررسی برخی پارامترها نیز تغییرات 

. است گرفتهانجاماین فشار به بعد از  یامشاهدهقابل

 یبسامدهاا افزایش فشار و کاهش حجم، علاوه براین ب

ی منف یبسامدهافونونی با  یهاحالتفونون و چگالی 

از فشار که  دهدیم. این مطالب نشان ابدییمزایش اف

کی مکانی ازنظرگیگاپاسکال به بالا این ساختار  451

  .شودیمناپایدار 

 گزاریسپاس

پژوهشگاه علوم و  این کار در پژوهشکده فوتونیک،

تکنولوژی پیشرفته و علوم محیطی، دانشگاه تحصیلات 

، در انکرمتکمیلی صنعتی و فناوری پیشرفته، ماهان، 

 .است شده انجام 5816رابطه با طرح 
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Theoretical study of the structural, elastic and phonon 

dispersion properties of Tungsten trioxide photocatalyst 

Fahimeh Shojaie  

Department of Photonic of Science and High Technology and Environmental Sciences, Graduate 

University of Advanced Technology, Kerman, Iran. 

Abstract 

The first-principles calculations of the structural, elastic, and phonon dispersion properties of 

cubic structure of tungsten trioxide have been performed with a Generalized Gradient 

Approximation (GGA) and an ultrasoft-pseudopotential method based on the density functional 

theory. The pressure dependence of the elastic constants, bulk modulus, shear modulus, Young 

modulus, elastic Debye temperature, elastic anisotropy factor, Poisson ratios, Ductility, elastic 

velocities and Kleinmann parameter is presented. An analysis for the calculated elastic constants 

has been made to reveal the mechanical instability of WO3 up to 150 GPa. From the phonon 

dispersions of WO3, it is seen that the phonon frequencies increase as the volume decreases. The 

results show that the lattice constant and cell volume are in good agreement with experimental 

results . The elastic properties of tungsten trioxide, cubic, are examined for the first time. 

Keywords: Elastic properties, Phonon dispersion, Cubic structure of tungsten trioxide, First-

principles 
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