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 )مقاله پژوهشی(

 مکانیکی و صوتی ترکیبات  ،های کشسانی ابتدا به ساکن ویژگی محاسبات
  ایکس )ایکس=گوگرد، سلنیوم، تلوریم( -مولییبر

 

 فاطمه هاشمی ،پیمان امیری ،*صالحی حمدالله
 علوم، دانشگاه شهید چمران اهوازدانشکدۀ  گروه فیزیک،

 51/51/5966، پذیرش: 51/70/5966دریافت: 

 چکیده
 )سورعت ووو ی و عرضوی(    صوویی  و پواسون(سانگردی و ضریب مضریب ناه ،)پایداری مکانیکی مکانیکی ،کشسانی های کار ویژگی در این

روش امواج یخت بهبودیافتو   استفاده از با . محاسبات اند مورد بررسی قرار گرفته ایکس )ایکس= گوگرد، سلنیوم، یلوریم( -مولییبر یرکیبات

کِوی  1وین با بست  محاسباییجی  بی اِی و اِم جی اِی، جی دی اِل های مختلف در چارچوب نظری  یابعی چگا ی با یقریببا پتانسیل کامل خطی 

های مختلوف در فازهوای    برشی، مدول یانگ و دمای دبای با یقریب های کشسانی، مدول های کشسانی از قبیل ثابت . ویژگیاند گرفته انجام

فواز سواختاری بیوانگر پایوداری کشسوانی و      انود. محاسوبات کشسوانی در ایون      وجهی و هگزاگونال محاسوبه شوده   ساختاری مکعبی مرکز

این یرکیبات در فاز مکعبی دارای خاصیت شوکنندگی و در فواز    که هستندچنین نتایج بیانگر این  هم باشد. ناهمسانگردی این یرکیبات می

وجهی کم  عبی مرکزپذیری این یرکیبات در فاز ساختاری مک یری هستند. در واقع میزان شکل خواری بیش هگزاگونال داری خاصیت چکش

 پذیر جای داد. ها را در دست  مواد غیرشکل یوان آن می است و
 

 کشسانی، پایداری کشسانی.خواص ، صویینظری  یابعی چگا ی، خواص  :ها کلیدواژه

 

  قدمهم. 9

هوای   عنوان کلکوژن کلی به ووربه II–V رساناهای گروه نیم

خواکی   های قلیوایی  اند. کلکوژن شدهخاکی شناخته  قلیایی

شوووند.  مووی سوونگی متبلووور نمووک سوواختار وووورکلی در بووه

ایکس )ایکس= گوگرد، سلنیوم، یلووریم(   -مولییبریرکیبات 

 مرکز ساختار بلندروی )مکعبی استثناً در در شرایط محیط

شوند. این یرکیبات یک گروه بسیار مهم  متبلور می وجهی(

علوت خوواص    پهن هستند، که بهاز جامدات با گاف نواری 

انود، ایون موواد     یوجوه قرارگرفتوه   جا ب ا کترونووری موورد  

بالایرین درجو  پیونود کووالانسوی را در مقایسوه بوا دیگور       

دارند. این یرکیبات  II و II رساناهای با گاف پهن گروه نیم

 وجهووی دارای سوواختار مرکووز فوواز سوواختاری مکعبووی در

باشند کوه   می m 9 4-F( 159) با گروه فضایی 5سی سی اِف

[. 5] شوند متبلور می 1فشار کم در ساختار روی اورانیت در

با افزایش فشار او ین گذار فاز از ساختار روی اورانیوت بوه   

افتود کوه ایون     آرسنید )هگزاگونال( ایفاق موی  ساختار نیکل


 نویسنده پاسخگو: salehi_h@scu.ac.ir 

1 FCC, Face Centered Cubic 
2 ZnS 

گیگاپاسوکال،   15فشوار   سوو فید در  گذار فاز برای بریلیووم 

و بورای   [1گیگاپاسوکال]  19سولنید در فشوار    برای بریلیوم

دهود.  رخ موی  [9] گیگاپاسکال 91فشار  یلوراید در بریلیوم

 ا کترونوی و  در این پژوهش به بررسی خوواص سواختاری،  

وجهوی   مکعبوی مرکوز   فواز  کشسانی یرکیبوات موذکور در  

نقطو   ، رغوم وزن بسویار کوم    بریلیوم علیشود.  پرداخته می

دارد. چگا ی کمی دارد و ی نسوبت  ذوب غیرمعمول بالایی 

استحکام به وزن آن بسیار بالاسوت. بریلیووم از آ ومینیووم    

یور   از فوولاد سوخت   درصود  47یر است و ی به اندازۀ  سبک

وور هدایت ا کتریکوی و گرموایی عوا ی دارد.     است و همین

انرژی بسیار بالایی  یرکیبات بریلیوم، یوان گفت بنابراین می

 یل خواص غیرعادی کشسانی، اریعاشی دارند و به همین د

گذارندکه همین خواص  و ا کترونیکی از خود به نمایش می

ها را به گزین  مناسبی برای اسوتفاده در   فرد، آن همنحصر ب

سوازد.   جمله دیودهای  یزری یبدیل می وسایل کاربردی از

با یوجه به کاربردهای متنوع یرکیبات بریلیوم، پژوهشگران 

یجربوی بوه مطا عوه روی ایون یرکیبوات       نظری و صورت به

یوان به برخی از این مطا عات اشاره نمود.  یمکه  پرداختند

لازم به ذکر است که به د یل ماهیت سمی این مواد عمدهً 

 


مجله انجمن مهندسی صوتیّات ایران

 903-19، صفحات: 2، شماره: 8، دوره: 9311سال 
مقاله پژوهشی
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سوال   در باشود.  روی این یرکیبات نظوری موی   مطا عات بر

گونزا ز و همکاران با استفاده از روش ابتدا به ساکن  5669

یب چگا ی موضعی یوانستند ثابت کشسوانی و مریبو    با یقر

و همکواران در سوال    [. خنایوا 4] اول آن را محاسبه کننود 

یین خطی بوا پتانسویل    -های مافین از روش اربیتال 1779

دسوت   کشسانی را بورای ایون یرکیبوات بوه     های ثابتکامل 

بوا   1770سیلی و همکواران نیوز در سوال     هر [.1] آوردند

یافتوه بوه    یقریب چگا ی موضعی و شیب یعمویم استفاده از 

[. لارف و 9] هووای کشسووانی پرداختنوود   محاسووب  ثابووت 

با استفاده از نظریهً یابعی چگوا ی   1751همکاران در سال 

 -بووا کوود محاسووبایی کوانتوووم و 5یووی( پووی اِف )دی اختلا ووی

کشسانی این یرکیبات را بررسوی   خواص گرمایی و اسپرسو

[. 0] مقایسه با کارهای قبلوی رسویدند  و به نتایج خوبی در 

خواص ا کترونی، نووری و   1759ژانگ و همکاران در سال 

[. در 5] کشسانی این یرکیبات را مورد مطا عه قورار دادنود  

روش امواج یخوت   استفاده از ژئو و همکاران با 1759سال 

در یقریب شویب   1پی( پی-دابلیو )پی پتانسیل شبه مبنای بر

[. 6] هوای کشسوانی را محاسوبه کردنود     یافته ثابوت  یعمیم

بوه بررسوی خوواص     5665 و همکاران نیز در سوال کا پانا 

کونوگ و   [. فوانجی 57]یرکیبوات پرداختنود   کشسانی این 

ثابوت   یافته با یقریب شیب یعمیم 1776همکارش در سال 

محاسوبه   راسلنید  بریلیوم کشسان و خواص یرمودینامیکی

با استفاده از یقریوب   1775سال  در [. بنوسمن55کردند ]

های کشسان مریب   چگا ی موضعی مجموعه کاملی از ثابت

چنووین  هووم [.51دسووت آورد ] را بووه سووو فید بریلیوووماول 

شوده بوه    کارهای انجام یر روی یوان برای اولاعات بیش می

پوژوهش     ذا هدف در ایون  مراجعه نمود. [55-59] مراجع

، پوذیری  شوکل ، دموای دبوای   ،های کشسانی بررسی ویژگی

برای یرکیبات مورد نظر بوا   ضریب ناهمسانگردی کشسانی

استفاده از روش امواج یخت بهبودیافت  خطی بوا پتانسویل   

 باشد. کامل در چارچوب نظری  یابعی چگا ی می

 

 ها وشر مواد و . 2

در ایوون محاسووبات از امووواج یخووت بهبودیافتوو  خطووی بووا 

نظریوو  یووابعی چگووا ی و  پتانسوویل کاموول در چووارچوب  


1 DFPT 
2 PW-PP 

-اُسوول  بوی  پی ،4اِی جی جی دابلیوسی ،9اِی دی اِل های یقریب

و  0جِووی بووی و اِم 9اِی جووی جووی -ایووی بووی ، پووی1اِی جووی جووی

. اسوتفاده شوده اسوت    5کِوی 1وین محاسباییچنین کد  هم

هوای   ریودبر  بورای جداسوازی تا وت     -9انورژی جودایی   

 ی شوعاع کوره   .گرفتندی مغزه مبنا قرار ها ظرفیت از تا ت

 سوولنیوم و یلوووریمبریلیوووم، گوووگرد،  یووین بوورای -مووافین

نظور   بووهر در  5/1و  51/5، 91/5، 91/5 یرییب برابور بوا   به

هوای   اسوت، وجوود بیشوین  بوار در درون کوره      گرفته شده

 یوین   -موافین یین نشان از انتخاب مناسوب شوعاع     -مافین

 اسووت. انتخواب شوده   =51Gmaxدارد. در مسویر محاسوبات   

برای محاسب  مقادیر بهین  یعداد نقاط در منطق  وارون بوا  

ریدبر  برای انورژی، بوه    7775/7یعیین مبنای همگرایی 

انجام محاسبات خود سازگار پرداخته شده است و یغییرات 

دسوت   انرژی برتسب یعداد نقواط درون منطقو  وارون بوه   

 درون منطقوو  وارون بووورای  kیعووداد نقووواط   .انووود مووده آ

 یرییوب  بوه یلورایود   بریلیووم و سلنید  بریلیوم، سو فید بریلیوم

. عولاوه بور ایون در ایون     ندآمد دست به 477 و 577، 077

سلنید  بریلیوم ،سو فید بریلیومبرای  Rkmaxمحاسبات مقدار 

گرفته شده  نظر در 1/0و  5، 1/0یرییب  بهیلوراید  بریلیوم و

 است.

 

 نتایج. 3

 های کشسانی ویژگی. 3-9

هوای   منظور یأیید رابطو  پایوداری سواختار بوورن ثابوت      به

 کشسانی یرکیبات بریلیوم در فاز مکعبی موورد محاسوبه و  

هوا بوا    گرفتنود. نتوایج مربووط بوه ایون ثابوت       بررسی قورار 

تووال  انوود. شووده ارائووه 5هووای مختلووف در جوودول  یقریووب

 در های کشسانی در سواختار هگزاگونوال محاسوبه و    ثابت

هووای کشسووانی فوواز سوواختاری   ثابووتمقووادیر  1جوودول 

داده های مختلف نشوان   دست آمده در یقریب هگزاگونال به

مقوادیر مودول تجموی، مودول برشوی،       9جودول   .اند شده

هوای   شده در یقریوب  مدول یانگ و ضریب پواسون محاسبه

 دهد.مختلف را نشان می


3 LDA 
4 WCGGA 
5 PBEsol-GGA 
6 PBE-GGA 
7 MBJ 
8 Wien2k 
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 .[56] کار نظری دیگران همراه با های مختلف یرکیبات بریلیوم برتسب گیگاپاسکال در یقریبهای کشسانی و برشی  ثابت 9 جدول

یقریب C11C12C 44
s

C

سو فید بریلیوم

 9549/511 4519/15 9991/61 454/45اِی دی اِل

 0965/597 6115/99 5999/61 411/45اِی جی جی -ایی بی پی

 5459/519 9591/91 5061/69 090/49اِی جی جی دابلیوسی

 7919/519 5019/91 5401/64 644/49اِی جی جی -اسُول بی پی

 - 571 95 590 کار نظری

سلنید بریلیوم

 5099/510 5750/40 7541/00 951/96اِی دی اِل

 6544/591 4150/19 7759/06 049/96اِی جی جی -ایی بی پی

 0655/515 7514/11 4099/05 919/95اِی جی جی دابلیوسی

 1991/515 9465/15 5956/05 975/95اِی جی جی -اسُول بی پی

 - 44 19 519 کار نظری

 یلوراید بریلیوم

 6557/60 1501/99 5009/19 077/97اِی دی اِل

 9770/575 6977/47 7704/11 551/97اِی جی جی -ایی بی پی

 5111/65 0656/96 5695/14 151/16اِی جی جی دابلیوسی

 9507/65 5459/96 9959/14 911/16اِی جی جی -اسُول بی پی

 - 95 44 66 کار نظری

 
 .ساختاری هگزاگونالفاز یرکیبات بریلیوم برتسب گیگاپاسکال در های کشسانی  مقادیر ثابت 2جدول 

یقریب C11C12C13C 33C 55

سو فید بریلیوم

 95/569 95/51 19/90 69/199 17/59اِی دی اِل

 19/174 11/50 40/44 17/141 95/55اِی جی جی -ایی بی پی

 17/566 69/50 41/41 09/147 95/50اِی جی جی دابلیوسی

 97/565 11/59 96/45 55/196 75/55اِی جی جی -اسُول بی پی

سلنید بریلیوم

 76/519 19/97 06/19 51/546 44/54اِی دی اِل

 55/510 95/95 95/19 06/19 69/11اِی جی جی -ایی بی پی

 76/519 19/97 06/19 51/546 44/54اِی جی جی دابلیوسی

 19/515 95/16 69/11 55/540 94/54اِی جی جی -اسُول بی پی

یلوراید بریلیوم

 60/575 55/17 71/40 64/519 05/9اِی دی اِل

 41/550 19/14 00/14 61/594 74/51اِی جی جی -ایی بی پی

 75/559 14/14 16/15 14/511 19/57اِی جی جی دابلیوسی

 01/555 99/11 54/11 45/511 96/57اِی جی جی -اسُول بی پی

 
 .های کشسانی در فاز مکعبی شده از ثابت مدول یانگ و ضریب پواسون محاسبه مدول برشی، مقادیر مدول تجمی، 3جدول 

یقریب BGEγ 

سو فید بریلیوم
 095/67 457/05 055/569 555/.7اِی دی اِل

 170/69 457/05 565/505 171/7اِی جی جی -ایی بی پی

سلنید بریلیوم
 115/04 717/16 601/596 551/7اِی دی اِل

 656/06 690/16 670/549 566/7اِی جی جی -ایی بی پی

یلوراید بریلیوم
 714/10 915/41 441/571 551/7اِی دی اِل

 719/95 191/49 694/574 566/7اِی جی جی -ایی بی پی
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های کشسانی برای یرکیب  آمده از ثابت دست به B/G ناهمسانگردی و نسبت سنج شبهمقادیرسرعت وو ی، عرضی، متوسط، دمای دبای،  4جدول 

 .سو فید بریلیوم

اِی دی اِلاِی جی جی -ایی بی پیاِی جی جی دابلیوسیاِی جی جی -اسُول بی پی

D
(K ) 495/047 661/045 955/090 751/047 

Vl (m/s) 1/5541 95/5609 11/5569 51/5679 

Vt (m/s) 1/1455 95/1454 11/1411 11/1409 

Vm (m/s) 99/9749 5/9719 40/9755 64/9796 

A5157/9 5977/9 7197/4 7576/4 

B/G  1076/5 9419/5 9104/5 9510/5 نسبت

 

های کشسانی برای یرکیب  آمده از ثابت دست به B/Gنسبت  ناهمسانگردی و سنج شبهمقادیرسرعت وو ی، عرضی، متوسط، دمای دبای،  5جدول 

 .سلنید بریلیوم

اِی دی اِلاِی جی جی -ایی بی پیاِی جی جی دابلیوسیاِی جی جی-اسُول بی پی

D
(K ) 690/401 419/400 699/401 79/404 

Vl (m/s) 65/1695 49/9761 75/9714 96/9715 

Vt (m/s) 15/9079 75/9099 69/9965 9076 

Vm (m/s) 45/4751 19/4515 44/4751 55/4761 

A5157/9 9019/9 5577/4 7577/4 

B/G  1155/5 9910/5 9556/5 9711/5 نسبت

 

های کشسانی برای یرکیب  آمده از ثابت دست به B/Gناهمسانگردی و نسبت  سنج شبهمتوسط، دمای دبای،  عرضی، مقادیرسرعت وو ی، 9جدول 

 .یلوراید بریلیوم

اِی دی اِلاِی جی جی -ایی بی پیاِی جی جی دابلیوسیاِی جی جی-اسُول بی پی

D
(K ) 659/990 994/947 111/990 770/995 

Vl (m/s) 55/4017 99/4555 45/4091 41/4010 

Vt (m/s) 0/1555 50/1675 11/1551 70/1550 

Vm (m/s) 91/9556 16/9151 61/9551 15/9567 

A4995/9 9711/9 9449/9 9070/9 

B/G  9904/5 4515/5 5779/5 9517/5 نسبت

     

 B/Gنسوبت   و ناهمسانگردی سنج شبه ۀشد مقادیر محاسبه

 .نود ا شوده  ارائوه های مختلف  با یقریب 9یا  4های  جدول در

چنین نتایج تاصول از محاسوب  دموای دبوای، سورعت       هم

صویی وو ی، عرضی و متوسط برای هور یوک از یرکیبوات    

 .ندا شده ارائه 9یا  4های  بریلیوم در جدول

 

 بحث .4

شود  اعمال مییک نیروی خارجی به یک ماده که  هنگامی

کند، این ینش باعث یغییر شکل  ینشی روی ماده ایجاد می

اصولی،   ۀشود. نسبت میزان یغییر شوکل بوه انوداز    ماده می

شود. برای بسیاری از مواد شامل فلزات و  کرنش نامیده می

معینی از ایون   ۀصورت مستقیم در محدود ها، ینش به کانی

عود از رابورت   مقادیر با کرنش متناسب است. ایون رابطوه ب  

را بیان کورد، بوه قوانون هووک       بار آن  هوک که برای او ین

. خواص کشسانی یک جامد از اهمیت خاصوی  مشهور است

ایموی، خوواص مکوانیکی     برخوردار است و با پتانسیل بین

مواد و ویف فونونی در اریباط هستند. بورای بلوور مکعبوی    

Cسه ثابت کشسانی مستقل 11،C Cو12 وجوود دارد کوه    44

باشوند.   هوا بورای یعیوین پایوداری موواد لازم موی      این ثابت

شرایط  های کشسانی ازبروبق پایداری ساختار بورن، ثابت

 [.56] پیروی کنندزیر باید 

(5)                    C C ,    C C ,   C , C11 12 11 12 11 442 0 0 0    
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 اِی دی اِلدر یقریووب  سووو فید بریلیووومبوورای مثووال بوورای  

:باشد صورت ذیل می به

                                / /

/ /

C C ( )

C C

11 12

11 12

2 2 58 48 155 31 0

0 155 58 31 48 0

  

  



 
 

شوود یموام شورایط پایوداری      وور که مشاهده می  ذا همان

 مکعبی برقرار است. برای ساختار

  هوای کشسوانی   ثابوت کوه   5 جدول با استفاده ازچنین  هم

هووای  یرکیبووات بریلیوووم در فوواز مکعبووی در آن بووا یقریووب

هوایی را کوه    سونج  شوبه یووان   می مختلف آورده شده است؛

آورد. یکی دست کنندۀ خواص یک جامد هستند به یوصیف

نموایش   Gها، ثابت برشی هست که با نماد  سنج شبهاز این 

هوای   تسوب ثابوت   شود و برای یک بلور مکعبی برداده می

Cکشسانی Cو 11  دنشوو  با فرمول زیر نموایش داده موی   12

[17:] 

(1)                                         C C Cs
1

11 122
  

شود شرایط پایوداری   مشاهده می 5 وور که درجدول همان

 وذا ایون موواد از     شوود.  یرکیبات برآورده موی مکانیکی این 

مهوم   سونج  شبه حاظ مکانیکی در شرایط پایدارهستند. دو 

باشوند کوه    می (G( و مدول برشی )Bدیگر مدول تجمی )

 [:15] شوند نمایش داده می 9با رابط  

(9)                  V R V R
B + B

B =
G + G

,           G =
2 2

 

)مواد(  های کشسانی برای یعیین پایداری بلور دانستن ثابت

هووای لازم اسوت. بور وبوق پایوداری سواختار بوورن، ثابوت       

 [:11] کشسانی بلور مکعبی از شرایط زیر باید پیروی کنند

(4)                C C ,     C C ,  C , C11 12 11 12 11 442 0 0 0    

شوود یموام شورایط پایوداری      که مشاهده موی وور  ذا همان

هوای  ثابوت بوا یوجوه بوه    برای ساختار مکعبی برقرار است. 

 که در جودول در ساختار هگزاگونال شده  محاسبهکشسانی 

که در ایون فواز سواختاری     شود اند آشکار می آورده شده 1

صووورت نگرفتووه اسووت. بوورای سوواختار   فعووا یتییوواکنون 

 باشود  موی  1اگونال شرایط پایداری بورن وبوق رابطوه   هگز

[19.] 

(1)                   

C C ,     C C (C C ),

C C

13

2
11 12 33 11 12

11 12

2

0
2





 



 

کوه   شوود  تاصول موی  فوق به این نتیجه با بررسی شرایط 

ایکس )ایکس= گوگرد، سلنیوم، یلووریم(   -بریلیومیرکیبات 

 فاز هگزاگونال نیز از  حاظ کشسانی پایدار هستند. در

اشواره بوه    R( Reuss) و V (Voigt) های جا زیرنویس در این

د که مدول تجمی و برشی مربوط بوه  ندار 5آراِچ وی یقریب

هوای کشسوانی بلوور مکعبوی بوا      این یقریب براساس ثابوت 

 [:14] شود روابط زیر نشان داده می

(9)       R V V

R

C C + CC + C
B B = ,G = ,

G =
S S + S

12 1111 12 44

11 12 44

32

3 5
5

4 4 3







 

هوای   دهند که مدول تجمی بوه ثابوت   روابط بالا نشان می

C11 کشسانی
C12و 

باشند. این مدول اولاعوایی   وابسته می 

هوا در   ای از مقاوموت آن  پیوند موواد و انودازه   دربارۀ کشش

های  هایی که به مدول دهد. کمیت مقابل یغییر شکل به می

( و ضوریب  Eتجمی و برشی وابسته هستند، مدول یانگ )

مدول یانگ چگوونگی کشویدگی یوا     باشند. ( میγپواسون )

فشردگی یک ماده را در واکنش یک نیروی اعما ی یوصیف 

به کورنش اسوت، در واقوع معیواری      کند و نسبت ینش می

 ،یر باشود  و هر چه مدول یانگ بیش است برای سختی مواد

چنین رفتوار نرموی و سوختی     یر خواهد بود. هم ماده سخت

 .[14] یوان با ضرایب پواسون سنجید مواد را می

(0)                   
H

H

H

H

BG
E

B G

B G
,   

( B G )

9

3

3 2

2 3 2





 


 

در واقع ضریب پواسون برای مواد شکننده بسیار کوچک و 

وور معموول برابور    شدگی به برای موادی با خاصیت مفتول

یووان از   چنوین اولاعوات دیگوری کوه موی      هم .است 99/7

پیونود در جسوم جامود    ضریب پواسون استخراج کرد نووع  

 11/7یا  5/7است. اگر مقدار ضریب پواسون در جامدات از 

باشد پیوند آن کووالانسی )جامود کووالانسوی( و اگور بوین     

بوا   باشد پیوند آن یونی )جامود یوونی( اسوت.    1/7یا  11/7

نتوایج تاصول از   کوه  شوود   مشاهده موی  9به جدول  یوجه

ابرا کترونووی ضووریب پواسووون بووا نتووایج تاصوول از چگووا ی 

شوود کوه ایون     خوانی دارد. از این جدول مشواهده موی   هم

نتوایج مربووط    و با یرکیبات داری پیوند کووالانسی هستند

مدول برشی مقاومت  خوانی دارد. به چگا ی ابرا کترونی هم

 در مقابل یغییر شکل پلاستیکی است.

کنیم مدول تجموی   مشاهده می 9 جدول وور که در همان

 و سوولنید بریلیووومنسووبت بووه   سووو فید بریلیووومبوورای 


1 VRH; Voigt-Reuss-Hill  
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ر دو فوواز یوور اسوت. در نتیجووه در هو   بویش  یلورایوود بریلیووم 

ساختاری یرییب استحکام در برابور یغییور شوکل بوه قورار      

BeTe ˃ BeSe ˃ BeS .است 

 9و هیل 1، روس5وُیت یقریبمشخص شد که سه چنین  هم

در فواز مکعبوی    ، مودول تجموی  Bنتایج یکسانی را بورای  

بنووابراین ناهمسووانگردی موودول دهنوود.  مووی وجهووی مرکووز

یعنی در برابر فشوار   شود. ها برابر صفر می برای آن تجمی،

چنوین   هوم  کننود.  هیدرواستاییکی، همسوانگرد عمول موی   

مقاومووت در مقابوول یغییوور شووکل پلاسووتیکی هووم ماننوود  

شوود   وورکوه مشواهده موی    چنین همان هم استحکام است.

برشووی ایوون یرکیبووات در فوواز سوواختاری مکعبووی  موودول 

یر از فاز ساختاری هگزاگونوال اسوت کوه     مرکزوجهی بیش

یور بلوور در فواز     یواند ناشی از یقوارن بویش   این موضوع می

 ساختاری مکعبی مرکزوجهی است.

: یک خاصیت ذایی و کیفی ماده است و نقش 4پذیری شکل

موادی کوه   کلیدی را در ساخت مواد به عهده دارد. معمولاٌ

 B/Gپذیر نیستند، اگر نسوبت   یرد و شکننده هستند شکل

یور از آن باشود در نتیجوه آن مواده      و یا بویش  01/5تدود 

 .[14] پذیر است شکل

مهموی در علوم    سونج  شبهضریب ناهمسانگردی کشسانی: 

دهندۀ یفاوت خواص در جهوات مختلوف    نشان مواد است و

   مشووهوریرین  از ناهمسووانگردی زینوور یکووی بلووور اسووت.  

میوزان   .[14] شود نشان داده می Aست که با ا ها سنج شبه

  عوودد یووک، درجوویفوواوت ضووریب ناهمسووانگرد زینوور بووا  

چه این مقدار  هر دهد. ناهمسانگردی کشسانی را نشان می

دهنودۀ ناهمسوانگردی    باشد نشان 5یر از  یر یا بزر  کوچک

 5مطلق اخوتلاف آن از عودد    نتیجه قدر در آن ماده است.

 .[11] دهد ناهمسانگردی کشسانی را نشان می  درج

(5 )                                             
 

C
A =

C C11 12

2
44 

دهد که در فواز سواختاری    شان از این میننتایج محاسبات 

مکعبووی نسووبت بووه فوواز سوواختاری هگزاگونووال درجوو      

 است.یر  ناهمسانگردی بیش

پذیری این موواد   شکل نشان از عدم 9 یا 4 های جدول نتایج


1 Voight 
2 Reuss 
3 Hil 
4 Ductility 

 دارد. 

کمیوت دیگوری کوه بوا اسوتفاده از خوواص       : یسرعت صوی

اسوت،   یدست آورد سرعت صووی  یوان به کشسانی مواد می

 Vm و متوسوط  Vt، عرضوی  Vl ووو ی  یهوای صووی   سرعت

 .[11] آیند دست میصورت زیر به به

(6)               

/

H H

l

/

H

t

/

m

t l

B G
V

G
,  V ,

V
V V

1 2 1 2

1 3

2 3

3 4

3

1 2 1

3








  
   

   

  
   

 
   

 

هوای ووو ی، عرضوی و متوسوط      نتایج تاصل برای سرعت

 -بریلیووم همراه با دمای دبای بورای هور یوک از یرکیبوات     

یا  4های  جدول درایکس )ایکس= گوگرد، سلنیوم، یلوریم( 

 .اند ارائه شده 9

مهم دیگری که به خوواص فیزیکوی    سنج شبه: دمای دبای

مانند دمای ذوب و گرمای ویژه وابسته اسوت دموای دبوای    

است. برای یشخیص نواتی بین دماهای بالا و پایین، یوک  

جسم از دموای  شود. اگر دمای  جامد از این دما استفاده می

دارند و اگر دموای   𝑘𝐵𝑇یر باشد هم  مدها انرژی  دبای بیش

یر باشد مودهای دارای بسوامد بوالا     جسم از دمای دبای کم

بوودون یحوورک هسووتند، یعنووی اریعاشووات برانگیختووه از    

شوند. بنابراین در دماهای پوایین   اریعاشات صویی یو ید می

 .[19] شوود  دمای دبای از اریعاشوات صوویی محاسوبه موی    

دهنودۀ میوزان میوانگین قودرت پیونود       دمای دبوای نشوان  

هووای  شوویمیایی اسووت. دمووای دبووای بووا اسووتفاده از ثابووت 

 صورت زیر است: کشسانی به

(57)                                
/

D m

B a

h
V

k V

1 3
3

4

 
   

 

 

بوو تزمن، ثابوت  ثابت پلانک،  hکه در آن 
a

V   تجوم ایموی

یر بیان شود سورعت متوسوط     که پیش وور اننیز هم .است

است. یصوی

یوان نتیجه گرفوت کوه بوا     می 9یا  4های  جدول با یوجه به

در یرکیبوات   (ایکوس کلکووژن )ایوم   افزایش عدد ایمی ایم 

و ایکووس )ایکووس= گوووگرد، سوولنیوم، یلوووریم(    -بریلیوووم

هوای   شدن یرکیب دموای دبوای و متعاقبواٌ سورعت     سنگین

کننود. در واقوع    وو ی، عرضی و متوسط کواهش پیودا موی   

ها در بلور شدن یرکیب سبب کاهش اریعاشات یون سنگین

گردد و در نتیجه مووج صوویی بوا سورعت کنودیری در       می
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گفوت کوه خوواص    یووان    وذا موی  گوردد.   شبکه منتشر می

های کشسوانی یوک بلورهوایی     بلورها به ثابت کشسانی بس

هوا   اند و نیز چگونگی ایصال آن بلور را یشکیل داده که بس

یووان   بلور را موی  های کشسانی مؤثر بس بستگی دارد. ثابت

چنین رفتار  هم بلور و خواص ساختاری محاسبه کرد. از یک

ضریب پواسون نشان سختی و نرمی این مواد با استفاده از 

وجهی نسبت بوه فواز    داد که این مواد در فاز مکعبی مرکز

 باشند. یر می هگزاگونال شکننده



 گیری نتیجه .5

ا پتانسیل محاسبات با روش امواج یخت بهبودیافت  خطی ب

نظریو  یوابعی    براسواس  کِوی 1وین محاسباییکامل و با کد 

اِی و  جوی  جوی  -ایی بی اِی، پی دی اِل هایچگا ی و با یقریب

کشسوانی  هوای   ویژگی نجام شده است. محاسباتا جیِ بی اِم

آمده نشان از پایداری کشسانی ایون موواد در ایون     دست به

 دسوت  فاز ساختاری دارد. میوزان ناهمسوانگردی بوالای بوه    

دهد که این مواد در برابر اعمال فشار رفتوار   آمده نشان می

د. نو ده های مختلوف از خوود نشوان موی     متفاویی در جهت

کوه ایون    هسوتند دست آمده معرف آن  به B/G های نسبت

در انتهوا دموای دبوای و سورعت      ناپذیر هسوتند.  مواد شکل

 انود  های مختلف محاسبه شده در این مواد در یقریب یصوی

ایموی در ایون    دکوه بوا افوزایش عودد    نده نتایج نشان می و

کاهش پیدا  یسرعت صویچنین  یرکیبات دمای دبای و هم

 هیول  -شده با یقریب ویت بر وبق محاسبات انجام کند. می

هور دو فواز    ، مدول تجمی و مودول یانوگ در  مدول برشی

 BeTe ساختاری مکعبی مرکزوجهی و هگزاگونال از ا گوی

˃ BeSe ˃ BeS کنند. یبعیت می     یعنوی بوا افوزایش انودازۀ

میوزان سوختی،   در این یرکیبات  یلوریمبه  گوگردآنیون از 

کاهش  شسانیمقاومت در مقابل یغییرشکل پلاستیکی و ک

رفتار سختی و نرمی این مواد با استفاده از ضوریب   یابد. می

پواسون نشان داد که این مواد در فاز مکعبوی مرکزوجهوی   

   باشند. یر می نسبت به فاز هگزاگونال شکننده

 

. تقدیر و تشکر9

شهید چمران اهواز   دانشگاهبدینوسیله از معاونت پژوهشی 

گردد. یقدیر و یشکر می
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Abstract 

In this paper the elastic, mechanical (stability, anisotropy and Poisson's coefficients) and acoustic 

properties of BeX (X= S, Se, Te) have been investigated. Calculations with Full potential linear 

augmented plane wave have been performed in the framework of density functional theory with LDA, 

PBE-GGA and MBJ approximations by using Wien2k computational package. Elastic properties such 

as, elastic constants, Shear modulus, Young modulus and Debye temperature were calculated within 

various approximations for cubic and hexagonal structural phases. The calculated elastic properties 

indicate the give rise to an elastic stability and anisotropy property of the compounds. The results also 

indicate that these compounds are more brittle in the cubic phase and more malleable in the hexagonal 

phase. In fact, the ductility of these compounds in the cubic structural phase is low and they can be 

placed in the category of non-formable materials.  
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