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در فاز مکعبی با استفاده از روش  3KNbOپارامترهای ساختاری  بررسی

 با پتانسیل کامل شدهتیتقوامواج تخت 

 جاودانی زهره ،صالحی حمدا...

 ، اهواز، ایراناهواز دانشگاه شهید چمرانگروه فیزیک، 

 چکیده

محاسبه  یریپذتراکماز جمله ثابت شبكه، مدول حجمي، مشتق مدول حجمي و  3KNbOدر این مقاله خصوصیات ساختاری 

خطي با پتانسیل کامل در چارچوب نظریة تابعي چگالي و با  شدهتیتقوشده است .محاسبات با استفاده از روش امواج تخت 

، LDA ،GGA96 یهابیاز تقر يهمبستگ-يتبادل لیپتانس ةمحاسب یروش برا نیدر اانجام گرفته است. Wien2k نرم افزار

GGA91 ،GGA+U ص شدمشخ بیتقر نیو با استفاده از بهتر بیترک یانرژ یبا توجه به ساختار نوارها .شده است استفاده 

نتایج  وجود دارد میمستق ریغ یالكترون ولت در راستا 11/4و  میمستق یراستا یالكترون ولت برا 14/1مقدار  با یگاف انرژ هک

سازگاری بهتری با  هابیتقرنسبت به بقیه  افتهیمیتعمبیانگر این است که محاسبات با استفاده از تقریب شیب  آمدهدستبه

 دیگر دارد. یهاروشاز  آمدهدستبه نظرینتایج تجربي و 

 .تابعي چگالي ةنظری ، مدول حجمي،ثابت شبكه ،3KNbO :کلیدواژگان

 

 

 قدمهم

   3KNbO  است که دارای  کیفروالكتر از موادیكي

ار رفت دارا بودندلیل این ماده به .باشديم 3ABO ساختار

 ظرن از یاگستردهفازی مطالعات  و گذار يكیفروالكتر

هم از نظر نظری روی آن انجام شده  یمعدودو تجربي 

اولین بار به  3KNbOالكتروني ساختار  .[9-4] است

با استفاده از روش  و سپس XHTB-SCC [1] روش

ساختار الكتروني  راًیاخ .[5،9] محاسبه شد 4خودسازگار

3KNbO ةبا استفاده از طیف فوتوالكترون اشعX  انجام

محاسبات با استفاده از تقریب  نیاکثر ا .[6] گرفته است

و با روش  لیپتانسشبهروش ، 1چگالي موضعي

 .[7] خطي انجام گرفته است 9تین–مافین یهاتالیاورب

                                                      
:نویسنده مسئول salehi_h@scu.ac.ir 

1SCF 
2LDA 
3Muffin-tin 
4FP-LAPW 
5DFT 

برروش امواج تخت  دیتأکاصلي این مقاله  ۀدای

 .باشديم 1کامل لیبا پتانس شدهتیتقو

 روش محاسبات
 شدهتیروش امواج تخت تقواستفاده از محاسبات با    

با  5تابعي چگالي ةنظریدر چارچوب  کامل لیبا پتانس

 انجامWien2k  افزارنرمو  افتهیمیتعمتقریب شیب 

افزار حل معادلات بر  در این نرم [41-8] گرفته است

محاسبات برحسب و باشد اساس روش کوهن شم مي

 حالد. شوگر نوشته ميکنشهای غیر برهمروابط سیستم

 غیر از جملات مربوطگر بهکنشهمبر که سیستم غیرآن

به پتانسیل خارجي، دارای عباراتي برای بیان انرژی 

( cW) کنش کولني( و برهمsT) کنشيجنبشي غیر برهم
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 تگيهمبس-آن در این سیستم انرژی تبادليبراست علاوه

(
XC

E) هایي نظیر با کمک تقریبLDA  وGGA  در

داخل  در پتانسیل وارد بر الكترونشود. نظر گرفته مي

 ویهای کرحسب هماهنگوان برتتین را مي-مافین ۀکر

صورت بسط فوریه بسط داد و در خارج کره نیز به

نوشت. هامیلتوني حل شده در این نرم افزار دارای، سهم 

ا و ب گاهي استکروی، سهم غیرکروی و سهم بین جای

توان به انرژی و توابع موج وردش انرژی حاصله مي

بكه ثابت شای دست یافت. ذرهسیستم بس ةحالت پای

که در محاسبات از آن  باشديم 7aua=/6 تجربي برابر با

جهت  k ةنقط 111 . تعداد[44] شوديماستفاده 

از  فادهبا استاستفاده قرارگرفته است که  محاسبات مورد

 ةدر منطق k ةنقط 7،20×7×7 شكلای بهشبكهچینش  کی

برابر  maxRkپارامتر  .گیردميقرار یافته بریلوئن کاهش

همگرایي را بر مبنای انرژی قرار  انتخاب شده است. 7 با

 111114/1تكرار و با اختلاف انرژی  8دادیم که با 

 ةاین همگرایي رسیدیم. برای محاسب ریدبرگ به

پارامترهای ساختاری ترکیب از سه نوع تقریب برای 

ت. همبستگي استفاده شده اس-محاسبة پتانسیل تبادلي

نسبت به سایر  GGA96که روش  دهديمنتایج نشان 

 ست.ا ترکینزدبه نتایج تجربي و نظری دیگران  هاروش

 نتایج
 الف:ساختار الكتروني

جام انترکیب، پس از خواص ساختاری  ةبرای محاسب   

انرژی سلول واحد ترکیب را  سازگار-محاسبات خود

وردش  اشتعادليمختلف حول حجم  یهاحجمازای به

ز انجام ایم. پس او سپس محاسبات را انجام داده

حجم رسم شده است  حسبمحاسبات نمودار انرژی بر

 آورده شده است. 4شكل در نمودارها که یكي از این

حالت  ةطریق معادلحسب حجم از تغییرات انرژی بر

                                                      
1Murnaghan 
2bulk modulus 

ابتدا  محاسبات،. در این [7] آیدميدست به 4نامورناگ

ار بردن کانرژی به حجم محاسبه و سپس با بهوابستگي 

، شبكه یهاثابتن برای ساختار، احالت مورناگ ةمعادل

 یریپذتراکمو  9مشتق مدول حجمي ،1مدول حجمي

محاسبه شده است. محاسبات را با سه نوع تقریب برای 

را با  هاآنانجام داده و  1همبستگي-پتانسیل تبادلي

نتایج تجربي و نظری دیگران مقایسه  و باگر یكدی

 آورده شده است. 4. نتایج حاصل در جدولمیاکرده

، نتایج محاسبات شوديمکه در جدول مشاهده  طورهمان

برای پتانسیل  GGA96کمک تقریب انجام شده به

 ترکیزدنهمبستگي، به نتایج تجربي و نظری -تبادلي

حجمي شود که مدول در این جدول، مشاهده مي است.

قادیر به م افتهیمیتعمدر تقریب شیب  پذیریو تراکم

یب که در تقرحالي در باشديم ترکینزدتجربي و نظری 

و  با مقادیر تجربي يتوجهقابلچگالي موضعي، اختلاف 

 شود،ميمشاهده  4در جدولطورکه نظری دارد. همان

و با  FP-LAPWروش  ستفاده ازا ای که باثابت شبكه

جربي آوردیم به مقدار ت دستبه افتهیمیتعمشیب  تقریب

است. شاید این تفاوت را بتوان به فشار مجازی  ترکینزد

 افتهیمیتعمهای شیب مدول حجمي در تقریب نسبت داد.

نسبت به تقریب چگالي موضعي به مقادیر تجربي 

 تر است.نزدیک

 
مكعبي با  3KNbO ( ساختار3a.uحسب حجم)برنمودارانرژی  .1شکل

 .یافتهاستفاده از تقریب شیب تعمیم

3derivative of the bulk modulus 
4Exchange correlation potential 
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نتایج مربوط به مقادیر نظری و تجربي طول پیوند بیانگر 

قریب نوع تها بهترین فاصله بین اتمآن است که نزدیک

یست و همبستگي وابسته ن -اعمالي برای پتانسیل تبادلي

یه بار محاسبات اول دارد.های شبكه بستگي تنها به ثابت

 یهااتمتین برای -الكتریكي داخل کرات مافین

جداول محاسبه شد که نتایج در  3KNbO دهندهتشكیل

ص ها مشخه نتایج این جدولب توجه با که استشده ارائه

ها مجموع باری که در سازی اتمگردد که در شبیهمي

 Kb ،Nهای اتمهای مافین تین برای داخل و خارج کره

در نظر گرفته شده است بسیار نزدیک به بار واقعي  Oو 

ییدی بر صحت سایر نتایج که این امر تأ هاستاتم

 حاصل از این محاسبات است.

این است که بار مؤثر برای  دیآيبرم 5جدولآنچه از 

پتاسیم به مقدار یوني آن نزدیک است و در تمام 

ر در مورد با طورنیهمتقریباً یكسان است و  هابیتقر

با در نظر گرفتن  نیبنابرا. Oو  Nb یهااتممؤثر 

 ۀسازگار، بارهای ظرفیت در محدود-خود محاسبات

های اتمي مختلف، فرمول شیمیایي برای این سیستم کره

-1.72 صورتبهتوان را مي
3O2.04Nb1.92K  نیبنابرانوشت 

-6ما یک انحراف از فرمول یوني آن، 
3O+4B+2A  پیدا

تواند ناشي از هیبریداسیون بین کردیم که این مي

باشد که مقداری  Nbاتم  dاتم اکسیژن و  p یهاتالیارب

کمتر  Nbرا گرفته و بار ظرفیت Nb از بارهای ظرفیت 

گردد. بر اساس محاسبات انجام شده در این مي 1از 

توان نتیجه گرفت که در بیشتر موارد، روش بخش مي

FP-LAPW سه یافته در مقایهای شیب تعمیمبا تقریب

 Neumann ،، چگالي موضعيلیپتانسشبه یهاروشبا 

 د.شوتواند به نتایج بهتری منجر مي 4روش تنگ بست

 .3KNbO آن با نتایج دیگران برای ةپارامترهای ساختاری محاسبه شده در کار حاضر و مقایس .1جدول

(Ry)0E /N)2k(m B  B(Gpa) a (au)  

114593/3137- 41-41×5/6 1671/41 1816/455 61/7 FP-LAPW,GGA96 

- 41-41×6/6 17/41 4916/454 5/7 FP-LAPW,GGA91 

- 41-41×3/6 35/3 4816/417 11/7 FP-LAPW,LDA 

XHTBSCC [9]نظری 571/7 7446/459 - 7/6×41 -41 -  

 [41] نظری 6/7 18/451  54/6×41-41 -

 [7] تجربي 57/7    -

 درصد خطا 111/1    -
 

 . 3KNbO های مختلف برایدر تقریب Kبار اتم  ةتجزی .2جدول

مجموع بار داخل و 

 تین-مافین ۀخارج کر

 ۀبار خارج از کر

 تین-مافین

بار 

 ظرفیت
 بار مغزه

 ۀبار داخل کر

 تین-مافین

بار 

 K کل

 با استفاده از ثابت نظری FP-LAPWGGA96روش  43 1311/47 41 459/7 71731/4 11149/43

 با استفاده از ثابت تجربی FP-LAPWGGA96روش  43 1391/47 417/41 411/7 716347/4 11149/43

 با استفاده از ثابت نظری FP-LAPWGGA91روش  43 4191/47 485/41 451/7 8767/4 11149/43

 با استفاده از ثابت تجربی FP-LAPWGGA91روش  43 4991/47 179/41 491/7 8667/4 11149/43

 با استفاده از ثابت نظری FP-LAPWLDAروش  43 8133/46 961/41 491/7 1111/1 11149/43

 با استفاده از ثابت تجربی FP-LAPW LDAروش  43 8133/46 181/41 441/7 1119/1 11149/43
 

 

 

 

                                                      
1Tight Binding 
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 .3KNbO های مختلف برایدر تقریب Nbبار اتم  ةتجزی .3جدول

مجموع بار داخل 

 ۀو خارج کر

 تین-مافین

بار خارج از 

-مافین ۀکر

 تین

 بار مغزه ظرفیتبار 

بار داخل 

-مافین ۀکر

 تین

بار 

 Nb کل

 با استفاده از ثابت نظریFP-LAPWGGA96 روش  14 11911/97 33339/17 848611/8 73713/9 11194/14

 با استفاده از ثابت تجربی FP-LAPWGGA96روش  14 11444/97 53333/17 848615/8 7731/9 11194/14

 با استفاده از ثابت نظری FP-LAPWGGA91روش  14 11173/97 83333/17 847619/8 77751/9 11194/14

 با استفاده از ثابت تجربی FP-LAPWGGA91روش  14 11173/97 83333/17 785191/8 77751/9 11194/14

 با استفاده از ثابت نظری FP-LAPW LDAروش  14 14674/97 83333/17 417563/8 7896/9 11194/14

 با استفاده از ثابت تجربی FP-LAPW LDAروش  14 14679/97 33333/17 137563/8 78958/9 11194/14
 

 .3KNbO های مختلف برایدر تقریب Oبار اتم  ةتجزی :4جدول

مجموع بار داخل 

 ۀو خارج کر

 تین-مافین

بار خارج از 

-مافین ۀکر

 تین

 بار مغزه بار ظرفیت

بار داخل 

-مافین ۀکر

 تین

بار 

 O کل

 با استفاده از ثابت نظری FP-LAPWGGA96روش  8 19718/7 131799/4 716517/5 36171/1 11111/8

 با استفاده از ثابت تجربی FP-LAPWGGA96روش  8 19718/7 913319/4 717997/5 36171/1 11111/8

 با استفاده از ثابت نظری FP-LAPWGGA91روش  8 19361/7 131873/4 718714/5 36111/1 1111/8

 با استفاده از ثابت تجربی FP-LAPWGGA91روش  8 1936/7 998589/4 714147/5 36111/1 11111/8

 با استفاده از ثابت نظری FP-LAPW LDAروش  8 11615/7 949514/4 741513/5 37937/1 11111/8

 با استفاده از ثابت تجربی FP-LAPW LDAروش  8 11615/7 964115/4 661815/5 37937/1 11111/8

 

 .3KNbO آن با نتایج دیگران برای ةبار مؤثر محاسبه شده در کار حاضر و مقایس :5جدول

  Kبار مؤثر  Nbبار مؤثر  Oبار مؤثر 

 با استفاده از ثابت نظریFP-LAPW GGA96 روش  3114/4 1118/1 7116/4

 با استفاده از ثابت تجربی FP-LAPW GGA96روش  3144/4 1978/1 7116/4

 با استفاده از ثابت نظریFP-LAPW GGA91 روش  3141/4 1117/1 7198/4

 از ثابت تجربیبا استفاده  FP-LAPW GGA91روش  3141/4 1914/1 7149/4

 با استفاده از ثابت نظری FP-LAPW LDAروش  3111/4 1144/1 7414/4

 با استفاده از ثابت تجربی FP-LAPW LDAروش  3114/4 1915/1 7446/4

1/1 69/1 89/1- Neumann method[6] 

851/1- 143/1 519/1 T.B method[12] 

 اسمی +1 +1 -1
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اتم  pج( ترازهای اوربیتال  .در قسمت ب( ترازهای مربوط به اتم اکسیژن .نشان داده شده است 3KNbOترکیب  ساختار نواری کامل الف( .2شکل

Kb .)اوربیتال  دd  اتمN .)اوربیتال  هd  اتمKb.

 ساختار نواری ب.

ساختار نواری صورت در بلورها ترازهای انرژی به   

گیرند. البته باید توجه داشت که نواحي شكل مي

ها هیچ نوار انرژی ای نیز وجود دارند که در آنممنوعه

گردد. این نوار ممنوعه گاف نواری نامیده تشكیل نمي

نوار ظرفیت و  شود. گاف انرژی تفاوت انرژی میانمي

اهمیت محاسبة ساختار نواری در . نوار رسانش است

نتایج حاصل از آن نهفته است. با کمک این ساختار 

ي بینتوان به محاسبة گاف نواری بلورها و پیشمي

رسانا و یا عایق بودن ترکیب خواصي نظیر رسانا، نیم

پرداخت و یا حتي به نوع گاف از لحاظ مستقیم یا 

ها و اتم توانبرآن ميبرد. علاوهغیرمستقیم بودن پي

تری در گذارهای هایي را که نقش اساسياربیتال

 .احتمالي سیستم دارند، شناسایي نمود

ساختار نواری ترکیب )الف(  بخش 1شكلدر 

3KNbO ها نیز در سایر بخش نشان داده شده است

صورتي مشخص و ها بههای خاص اتمبرخي اربیتال

. سهم عمده ساختار متمایز نمایش داده شده است
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ولت  الكترون 1تا  -5انرژی  ۀنواری این ترکیب در باز

 .ن اختصاص داردژاتم اکسی 2pهای به اربیتال

ذکر گردیده  6که در جدول دست آمدهگاف نواری به

گر این است که؛ گاف نواری ترکیب بیان است

3KNbO با استفاده از تقریب GGA96  14/1مقدار 

الكترون ولت  11/4ولت برای راستای مستقیم و الكترون

هت در بررسي ج آید.دست ميدر راستای غیر مستقیم به

شود مشاهده مي 1شكلطور که در گاف نواری همان

دارای گاف نواری غیرمستقیم در  3KNbO ترکیب

به  Γذکر است که نقطةاست. لازم به -ΓRراستای

ای در مرکز منطقه اشاره دارد. با تابش موج نقطه

رژی هایي با انالكترومغناطیس الكترون با جذب فوتون

از نوار ظرفیت به نوار رسانش گذار  توانديممناسب 

ها برای انجام اولین گذار باید انجام دهد. انرژی فوتون

حداقل برابر با انرژی گاف نواری ترکیب باشد اما با 

های فرودی گذار در راستاهای نرژی فوتونافزایش ا

نشان داده شده  1شكل که در -X-M ،ΓMدیگر نظیر 

 .است
 .3KNbOو بزرگي گاف نواری ترکیب  جهت. 6جدول

 جهت گاف نواری بزرگي گاف نواری
 پژوهش نیدر ا -ΓΓمیمستقینوار گاف 21/2

 [49] گاف نواری مستقیم در مرجع  19/1
 -ΓRمیمستقریغ ینوار گاف 11/4

 [6] گاف نواری غیرمستقیم در مرجع 11/4
 [49] گاف نواری غیرمستقیم در مرجع 58/4
 [41] گاف نواری غیرمستقیم در مرجع 19/4

 یریگجهینت

محاسبات انجام شده از جمله ثابت شبكه، مدول    

 مؤثرو بار  یریپذتراکم ،حجمي، مشتق مدول حجمي

بیانگر این است که محاسبات با استفاده از تقریب شیب 

هتری با سازگاری ب هابیتقرةنسبت به بقی افتهیمیتعم

دیگر  یهاروشاز  آمدهدستبه نظرینتایج تجربي و

نتایج مربوط به مقادیر نظری و تجربي طول پیوند . دارد

ها به نوع ترین فاصله بین اتمبیانگر آن است که نزدیک

ي وابسته همبستگ-ریب اعمالي برای پتانسیل تبادليتق

ک ی های شبكه بستگي دارد.نیست و تنها به ثابت

تواند که این مي وجود دارد انحراف از فرمول یوني

 dاتم اکسیژن و  pیهاتالیناشي از هیبریداسیون بین ارب

را Nb باشد که مقداری از بارهای ظرفیت  Nbاتم 

دست نتایج به دهد.را کاهش ميNb گرفته و بار ظرفیت 

رسانایي و گاف نواری خواص نیم بآمده از ترکی

 .دکننبیني ميترکیب پیش غیرمستقیم را برای
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Investigation the electronic structure of KNbO3 in cubic 

phase by using full potential-linearized augmented plan 

wave method 

Hamdollah Salehi, Zohre Javdani 

Physics Department, Faculty of Science, Shahid Chamran University of Ahvaz, Iran 

Abstract 

In this paper, the electronic structure of KNbO3 such as lattice constant, bulk modulus, the first 

pressure derivative of the bulk modulus and Compressibility have been studied. The calculations 

have been performed using a Full Potential-Linearized Augmented Plane Wave (FP-LAPW) 

method in the framework of Density Functional Theory (DFT) by WIEN2k package with LDA, 

GGA96،GGA91 approximations for the exchange and correlation potential terms. The Calculated 

band gap for KNbO3in the best approximation is equal to 2.21 eV for direct and 1.42 eV for 

indirect. The results show that the calculation using by GGA approximation has the better 

agreements with the other theoretical and experimental approximations.  

, Density functional theoryLattice constant, Bulk modulus ,3KNbO :Keywords 
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