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(، DFT) یچٍبِ یتبثؼ یثش اػبع تئٛس پظٚٞـی ٘ٛیٗ ٔمبِٝ ، ٗیدس ا

 وش٘ؾ اثشات، ثشای ثشسػی ٝیٔحبػجبت اصَٛ اِٚٚ ؿجیٝ ػبصی 

-ٔیپٙتبٌشافٗ   یخٛاف ٘ب٘ٛ ػبختبس دٚ ثؼذ یثش سٚ یػٕٛد یفـبس

خٛاف ایٗ تحمیك ،  حی٘تب یاثتذا، ثب ٞذف اػتجبسػٙد دس. ،ثبؿذ

وٝ  ثشسػی ٌشدیذٜ دس حبِت ثٟیٙٝ پٙتب ٌشافٗ یٚ اِىتشٚ٘ یػبختبس

. دٞذتحمیمبت پیـیٗ سا ٘ـبٖ ٔیثب  یغبثك خٛث٘تبیح حبصُ ت

 ،ی٘ؾ فـبسوش ظیؿشاپٙتب ٌشافٗ تحت  یخٛاف اِىتشٚ٘ یثشسػ

 ٓیثٝ ٔؼتم ٓیٔؼتم شیغا٘شطی اص حبِت  ٌبف ٘ٛاس ٘ـب٘ذٞٙذٜ تغییش

  ی٘ب٘ٛ ػبختبس دٚ ثؼذ ایٗ اپتیىیخٛاف  ثشسػی ٗیٕٞچٙ. ٔی ثبؿذ

ایٗ  ی ٚ اِىتشٚ٘ی٘ٛس یسفتبسٞب ٔغبثمت فـبسی وش٘ؾ  ظیتحت ؿشا

دس ایٗ آٔذٜ  دػت ثٝ حی٘تبثب تٛخٝ . دٞذ٘ب٘ٛػبختبس سا ٘ـبٖ ٔی

 هیثٝ ػٙٛاٖ ٔی تٛاٖ پٙتبٌشافٗ سا  ی٘ب٘ٛ ػبختبس دٚ ثؼذپظٚٞؾ 

  ی ٔؼشفی ٕ٘ٛد.ىیاِىتشٚاپتی دػتٍبٜ ٞب یعشاح یٔٙبػت ثشا ٔبدٜ
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In this article, new research is based on density functional 

theory (DFT), and simulation of first-principles calculations, 

to investigate the effects of vertical compressive strain on the 

properties of two-dimensional penta-graphene nanostructure. 

First, to validate this research's results, the structural and 

electronic properties of penta-graphene were investigated in 

the optimal state, and the results show a good agreement with 

previous research. Investigating the electronic properties of 

penta-graphene under the conditions of compressive strain 

indicates the change of the energy band gap from indirect to 

direct. Also, the examination of the optical properties of this 

two-dimensional nanostructure under compressive strain 

conditions shows the compatibility of this nanostructure's 

optical and electronic behaviors. According to the results 

obtained in this research, the two-dimensional nanostructure 

of penta-graphene can be introduced as a suitable material for 

the design of electro-optical devices. 
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 مقدمه.1
تٛا٘یذ ٘میؾ ٟٕٔیی دس     ٞبی اِىتشٚ٘یىی ٚ ٘ٛسی خذیذ، ٔیی  یبثی ٚ فشآٚسی ٔٛاد خذیذ ثب ٚیظٌی پیؾ

، خیٛاف  [1] 2004تٛػؼٝ اثضاسٞبی اِىتشٚ٘ٛسی ٘ٛیٗ داؿتٝ ثبؿذ. پغ اص  خذاػبصی ٌشافٗ دس ػبَ 

ای خٟیت پییؾ ییبثی ٚ     فشد ایٗ ػبختبس دٚثؼذی اص وشثٗ ػجت ؿذ وٝ ٔغبِؼبت ٌؼیتشدٜ  ٔٙحصشثٝ

ٞیبی اخییش    دس ػبَٞبی ٔـبثٝ ٌشافٗ ا٘دبْ ؿٛد.  خذاػبصی ٘ب٘ٛ ػبختبسٞبی دٚثؼذی خذیذ ثب ٚیظٌی

 [21-2]لشاس ٌشفتٝ اػت  یبثی ؿذٜ ٚ ٔٛسد ٔغبِؼٝ ٘ب٘ٛ ػبختبسٞبی ؿجٝ ٌشافٙی ٔتؼذدی پیؾ

دس  ٓیٔؼیم  شیثب ثب٘ذٌبف  غ یٞبد ٕٝی٘ هیوشثٗ ثٝ ٘بْ پٙتب ٌشافٗ ثٝ ػٙٛاٖ  ذیخذ یآِتشٚح دٚ ثؼذ

(، ػیبختبس  DFT) یچٍیبِ  یتیبثؼ  ٝی. ٚ ثؼذ اص آٖ ، ثب اػتفبدٜ اص ٘ظش [22]ذیٌشد یٔؼشف  2015ػبَ 

٘یب٘ٛ   ٗیی ا ضػٙت یدسن أىبٖ ػٙد یپٙتب ٌشافٗ ثشا ی٘ب٘ٛػبختبس دٚ ثؼذ یىیٚ خٛاف اِىتشٚ٘ یا٘شط

 .[23]ٔٛسد ٔغبِؼٝ لشاس ٌشفتٝ اػت  هیاِىتشٚ٘ ػبختبس ٚ وبسثشد آٖ دس ٘ب٘ٛ

ٝ ی، پغ اص ٔحبػجٝ ػبختبس ثٟ ٔمبِٝ ٗیا دس ٝ یؿیذٜ اص   ٙی اصیَٛ    ٝیی ٚاحیذ  پٙتیب ٌیشافٗ ثیش پب     بختی

ٝ یحبِیت پ  یچٍبِ یتبثؼ یٔشثٛط ثٝ تئٛس ٝیٔحبػجبت اِٚ پیظٚٞؾ   هیی  ی(، دس ساػیتب DFT) ـیشفت

ٔیٛسد   Zدس خٟیت   یػٕیٛد  یپٙتب ٌشافٗ تحت اثش وش٘ؾ فـیبس  یىیٚ اپت یىیخٛاف اِىتشٚ٘ ٗ،ی٘ٛ

ِحبػ ؿذٜ، ٘ب٘ٛػبختبس ٔٛسد  ظیدٞذ وٝ ثب تٛخٝ ثٝ ؿشا ی٘ـبٖ ٔ ییٟ٘ب حی. ٘تبشد،یٌ یلشاس ٔ یثشسػ

 .داؿتٝ ثبؿذ ییچٙذ ٔٙظٛسٜ وبسا یىیاِىتشٚاپت یدػتٍبٜ ٞب یتٛا٘ذ دس عشاح ی٘ظش ٔ

 روش محبسببتی.2

 تبثؼی چٍبِی یثش اػبع تئٛس ٝیاِٚ  ٔحبػجبت ٔغبِؼٝ ثب اػتفبدٜ اص اصَٛ ٗیدس ا بتیٔحبػج یسٚؿٟب

دس  یٚ ٘ٛس یىیاِىتشٚ٘ یٔحبػجٝ خٙجٝ ٞب ی[، ثشا24] WIEN2k یٔحبػجبت یبوذٞ اص .ٔی ثبؿذ

 تختأٛاج  سٚؽ ، اص ٞٗ ؿٓٛٔٛج و تبثغ ثؼظ ی. ثشا٘ب٘ٛػبختبس دٚ ثؼذی پٙتبٌشافٗ ثىبس سفتٝ اػت

اػت.  ٌشدیذٜ( اػتفبدٜ FPLAPW + LO) یٔحّ اٚسثیتبَوبُٔ ثٝ ػلاٜٚ  پتب٘ؼیُ ی ثبخغ

( GGA-PBE) بفتٝیٓ یتؼٕٕٞچٙیٗ ثشای ثؼظ پتب٘ؼیُ تجبدِی ٕٞجؼتٍی، سٚؽ تمشیت ٌشادیبٖ 

دس ٔٙغمٝ اَٚ  Monkhorst- Pack [26] ٕٞچٙیٗ اص  سٚؽ تمشیت .[25]ثٝ وبس ثشدٜ ؿذٜ اػت 

ٔحبػجبت  یثشاثٝ تشتیت  1×  25×  25ٚ   1×  12×  12ای  ثٙذی ػبختبس ؿجىٝ ٔؾ ثشیّٛئٗ ثب

 RMTKmax = 7  ،Gmax یٔحبػجبت یٚسٚد ی. پبسأتشٞبِحبػ ٌشدیذٜ اػت یٚ ٘ٛس یىیاِىتشٚ٘

= 14 Ry
1 / 2  ،lmax = 10 ِٚیظٌی ٞبیوٝ دس ٔحبػجٝ  یدس ٘ظش ٌشفتٝ ؿذٜ اػت دس حب 

دس ٘ظش ٌشفتٝ ؿذٜ  سیذثشي -8ی لایٝ ظشفیت ٞؼتٝ اص اِىتشٟٚ٘ب یخذاػبص  یا٘شط ، یىیاِىتشٚ٘

ٚ  ًیوشٚ٘-اص سٚاثظ وشأشص ٗی. ٕٞچٙؾ ِحبػ ٌشدیذٜ اػتلغج ثذٖٚ اػپیٙی ٔحبػجبت   اػت.

 ٔختّظ هیاِىتش ید تبثغ  یِفٝ ٞبٔٛثذػت آٚسدٖ   یثشا، [27] (RPA) یفبص تصبدف تیسٚؽ تمش

 ؿٛد. یاػتفبدٜ ٔایٗ ٘ب٘ٛ ػبختبس 



 یتبثغ چٍبِ ٝی٘ظش ثش اػبعپٙتبٌشافٗ   ی٘ب٘ٛ ػبختبس دٚ ثؼذ  یىیثش خٛاف اِىتشٚاپت فـبسی اثش وش٘ؾ یثشسػ            
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 خواص سبختبری و پبیداری .3

ؿجىٝ  هی ی٘ـبٖ دادٜ ؿذٜ اػت، داسا،  1ؿىُپٙتب ٌشافٗ وٝ دس  یدٚ ثؼذ یؼتبِی٘ب٘ٛػبختبس وش

ؿذٜ اػت. ، وٝ دس آٖ  ُی( تـى C1 & C2وشثٗ )-وشثٗ ٛ٘ذیتتشاٌٛ٘بَ اػت وٝ اص دٚ ٘ٛع عَٛ پ

لشاس داسد. ثب تٛخٝ ثٝ  sp2 ٖٛیذاػیجشیثب ٞ C1 ی ٝیدٚ لا ٗیث sp3 ٖٛیذاػیجشیثب ٞ  C2یاتم ی ٝیلا

ٔٛسٍ٘بٖ  ، -چیٔؼبدلات ثش یىیٙبٔیؿجىٝ  پٙتبٌشافٗ ثب اػتفبدٜ اص حبِت تشٔٛد ی، ثبثت ٞب1ؿىُ

                                                                                [:28ؿذٜ اػت] یػبص ٙٝیثٟ

     (1)             0 0 0 0 0 0 0
0 0( )

B V V B V V V
E V E B

V V V

                
                  

                     

3 2
2/3 2/3 2/3

9 9
1 1 6 4

16 16

  

 ٔـتك ٔذَٚ ػبختبس ا٘جٛٞٝ ٘ؼجت ثٝ فـبس اػت 0Bٔذَٚ ػبختبس ا٘جٛٞٝ ٚ  0B(،  1دس ساثغٝ )

0V ٝحدٓ اِٚی ،V  ؿذٜ  ٙٝیؿجىٝ ثٟ یپبسأتشٞب یثشاحدٓ پبیذاس(a = b) ٔ ٗثبؿذ.  یپٙتب ٌشاف

( bٌشافٗ ٚ لؼٕت ) بپٙت  یدٚ ثؼذ ؼتبَیوش  بختٝیچٙذ  یٚ خب٘ج یثبلا یٞب ذٌبٜید  (a) 1ؿىُ 

ؿىُ دٞذ. ثب تٛخٝ ثٝ  یٚاحذ پٙتب ٌشافٗ سا ٘ـبٖ ٔ بختٝی یثشحؼت حدٓ ثشا یا٘شط یٔٙحٙ ،ؿىُ

1 (b )ٔ ٝدٞذ.  یٚاحذ سا ٘ـبٖ ٔ بختٝی یؿذٜ دس حذالُ ا٘شط ٙٝیحدٓ ثٟ ،یٔٙحٙ ٗیا ٕٓیٙی، ٘مغ

آٍ٘ؼتشْٚ   649/3ثشاثش ( a = bؿذٜ ) ٙٝیثٝ دػت آٔذٜ، پبسأتش ؿجىٝ ثٟ یثب تٛخٝ ثٝ حدٓ تؼبدِ

آٍ٘ؼتشْٚ اػت ٚ دس  589/0ثشاثش ثب  C2( ،δ،)و  C1اتٓ  ٝیٞش لا ٗیث یثبؿذٚ ضخبٔت ػٕٛد یٔ

 ثبؿذ یآٍ٘ؼتشْٚ ٔ 178/1پٙتب ٌشافٗ ثشاثش  یوبُٔ ٘ب٘ٛػبختبس دٚ ثؼذ یضخبٔت ػٕٛد دٝی٘ت

 

 ٕ٘ٛداس ا٘شطی ٘ؼجت ثٝ حدٓ ته یبختٝ پٙتب ٌشافٗ( b( دیذٌبٜ ثبلا ٚ خب٘جی چٙذ یبختٝ پٙتب ٌشافٗ، )a) : ( 1) ؿىُ
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 خواص الکتزونی.4

ثشای ٔغبِؼٝ خٛاف اِىتشٚ٘یىی، اثتذا ٘ب٘ٛ ػبختبس پٙتب ٌشافٗ ثٟیٙٝ ؿذٜ دس ؿشایظ وش٘ؾ آصاد   

ٚ  DOS، ٘ـب٘ذٞٙذٜ ػبختبس ثب٘ذ ا٘شطی، چٍبِی حبلات  وُ ٚ خضئی )2ثشسػی ٔی ؿٛد. ؿىُ 

PDOS ثش اػبع ایٗ تصٛیش، ایٗ ٘ب٘ٛػبختبس دٚثؼذی ثٝ  ؿشایظ آصاد ٔی ثبؿذ.( پٙتب ٌشافٗ سا دس

اِىتشٖٚ ِٚت ، ثیٗ حذاوثش ثب٘ذ  231/2ػٙٛاٖ یه ٘یٕٝ ٞبدی ٌبف غیشٔؼتمیٓ ثب ٔمذاس ٌبف ا٘شطی 

ؿٙبختٝ  M - Γٔؼیش  ( ثش سٚیCBMٚ حذالُ ثب٘ذ ٞذایت  ) Γ-Xثش سٚی ٔؼیش   (VBM)ظشفیت

 ٌبف ثیٗ ػبختبس ثب٘ذ ا٘شطی ٚ چٍبِی حبلات یىؼبٖ ٔی ثبؿذ.، فبصّٝ 2ؿىُ عجك .ٔی ؿٛد

ٕٞچٙیٗ ٔمذاس ؿىبف ثب٘ذ ثٝ دػت آٔذٜ دس ایٗ تلاؽ تغبثك خٛثی ثب ٔمبدیش ثٝ دػت آٔذٜ دس 

پیؾ یبثی   (DOS)داسد. لاصْ ثٝ روش اػت ٔغبِؼٝ ثش سٚی چٍبِی حبِت   [22،23ٔغبِؼبت لجّی ]

( ٚ تدضیٝ ٚ تحّیُ چٍبِی C1  ٚC2َ ٞبی ٔختّف ٞیجشیذی )ؿذٜ اص دٚ ٘ٛع اتٓ وشثٗ ثب اٚسثیتب

دس ٞش دٚ ٘ٛع اص اتٓ ٞبی وشثٗ ثیـتش اص  2p٘ـبٖ ٔی دٞذ ثخؾ اٚسثیتبَ  (PDOS)خضئی  حبِت

 ٔی ثبؿذ. 2sاٚسثیتبَ 

 ( پٙتب ٌشافٗ دس حبِت ثٟیDOS  ٚPDOSٝٙػبختبس ثب٘ذ ا٘شطی  ٚ چٍبِی حبلات اِىتشٚ٘ی ): ( 2ُ )ؿى

اسائیٝ ؿیذٜ    ،3ؿیىُ  تبثیش وش٘ؾ فـبسی ػٕٛدی  سٚی چٍبِی حبِت ٞیبی پٙتیب ٌیشافٗ دس    

دستصٛیش ٘ـبٖ ٔی دٞذ ویٝ ثیب اػٕیبَ     (DOS)حبِت ٞب   چٍبِی تدضیٝ ٚ تحّیُ ٕ٘ٛداس ٞبی اػت.

٘ٛاس ظشفیت پٙتب ٌشافٗ تغییشی لبثُ ٔلاحظیٝ ای    حبِت ٞبی چٍبِی ،دسصذ  12وش٘ؾ فـبسی تب  

ِجٝ ٘ٛاس ٞیذایت ثیٝ ا٘یشطی     ی حبِت ٞب چٍبِی ذ.دس حبِی وٝ ثب اػٕبَ ایٗ ؿشایظ ،سا ٘ـبٖ ٕ٘ی دٞ

دس ٘ٛاس ظشفیت ثب ویبٞؾ   (DOS)  حبِت ٞب چٍبِیٕٞچٙیٗ، دأٙٝ  ٞبی پبییٗ تش ٔٙتمُ ٔی ؿٛد.

 دأٙٝ چٍیبِی دسصذی وش٘ؾ فـبسی، ٘ؼجتب وبٞؾ ٔی یبثذ.اص ػٛی دیٍش، ثب وبٞؾ وش٘ؾ فـبسی، 

 ٘ٛاس ٞذایت وٕی افضایؾ ٔی یبثذ.دس ِجٝ   حبِت ٞب
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 پٙتب ٌشافٗ تحت تبثیش وش٘ؾ فـبسی (DOS)چٍبِی حبلات اِىتشٚ٘ی  : (3ؿىُ )

، ٘ـبٖ 4دسصذ دس ؿىُ 12ٕ٘ٛداسٞبی ػبختبس ٘ٛاسی ا٘شطی پٙتب ٌشافٗ تحت تبثیش وش٘ؾ فـبسی تب 

دادٜ ؿذٜ اػت. تحت ؿشایظ اػٕبِی، ٔـبٞذٜ ٔی ؿٛد وٝ ٌبف غیشٔؼتمیٓ ایٗ ٘یٕٝ ٞبدی اص 

اِىتشٖٚ ِٚت وبٞؾ ٔی    07/2دسصذی وش٘ؾ فـبسی  ثٝ 4اِىتشٖٚ ِٚت ثب اػٕبَ  231/2ٔمذاس

ثبلی ٔی ٔب٘ذ.  Γ-X  ٚM-Γدس حبِی اػت وٝ ٔحذٚدٜ ٌبف ثب٘ذ غیش ٔؼتمیٓ ثیٗ ٔؼیش  یبثذ، ایٗ

  249/1ٚ   771/1دسصذی ، ػلاٜٚ ثش وبٞؾ ٌبف ا٘شطی ثٝ تشتیت ثٝ 12ٚ  8أب ثب اػٕبَ وش٘ؾ 

اِىتشٖٚ ِٚت ، ایٗ ٘یٕٝ ٞبدی ٌبف غیش ٔؼتمیٓ تجذیُ ثٝ ٘یٕٝ ٞبدی ثبٌبف  ٔؼتمیٓ دس ٘مغٝ 

 ؿٛد.ٔی  Γ-Xٔؼیش 

 :  ػبختبس ٘ٛاسی ا٘شطی پٙتب ٌشافٗ تحت تبثیش وش٘ؾ فـبسی( 4)ؿىُ 
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 نوری  خواص.5
دس ایٗ ثخؾ، ثشخی اص ٚیظٌی ٞبی ٟٔٓ اپتیىی ٔب٘ٙذ چٍبِی حبِت ٞب ٔـتشن ، ثخؾ حمیمی ٚ 

ٔٛٞٛٔی تبثغ دی اِىتشیه ٔشوت ، خزة، ثبصتبة پٙتب ٌشافٗ دس ؿشایظ آصاد ٚ تحت تبثیش وش٘ؾ 

اِىتشٖٚ ِٚت  ٔٛسد ثشسػی لشاس ٔی ٌیش٘ذ. ثب  30دسصذ ، دس ٔحذٚدٜ ا٘شطی صفش تب  12فـبسی تب 

ثٝ ایٗ ٚالؼیت وٝ ثشای اػٕبَ وش٘ؾ فـبسی، لاصْ اػت وٝ فـبس ػٕٛدی ثش سٚی صفحٝ  تٛخٝ

٘ب٘ٛػبختبس دٚ ثؼذی ٚاسد ٕ٘ٛد. ثٙبثشایٗ دس ادأٝ خٙجٝ ٞبی اپتیىی پٙتب ٌشافٗ تحت ؿشایظ ٔؼئّٝ 

 ثشسػی ٚ تشػیٓ ٔی ؿٛ٘ذ. Zدس خٟت لغجؾ 

اػت وٝ ثیبٍ٘ش سفتبسٞبی ٘ٛسی ٔبدٜ تشیٗ ٔـخصٝ ػبختبسی  اِىتشیه ٟٔٓ ٔی تٛاٖ ٌفت تبثغ دی 

ٔمبثُ تبثؾ ٘ٛس ٔی ثبؿذ ٚ ثؼیبسی اص ٚیظٌی ٞبی اپتیىی ٘ظیش خزة ، ثبصتبثؾ  اص ایٗ ٔـخصٝ 

 ؿٛد: صٛست صیش تؼشیف ٔی اِىتشیه ٔختّظ ثٝ ثذػت ٔی آیٙذ. تبثغ دی
 

            (3)                                   ( ) R iI                                                                                                                 

اِىتشیه ٔختّظ . ثب اػتفبدٜ اص  ٞبی حمیمی ٚ ٔٛٞٛٔی تبثغ دی لؼٕت ثٝ تشتیت  R ٚI وٝ

تٛاٖ ثشحؼت لؼٕت ٔٛٞٛٔی آٖ  اِىتشیه سا ٔی وشٚ٘یًٙ لؼٕت حمیمی تبثغ دی-ساثغٝ وشأشص

 : [29]صٛست صیش ٘ٛؿت  ثٝ

         (4)                               
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ریُ  اِىتشیه ٔختّظ اػت وٝ اص ساثغٝ تبثغ دی ، لؼٕت ٔٛٞٛٔی  ٚ وٛؿیتبثغ ، rPوٝ دس آٖ 

 [:30] اػتٙتبج ٔی ٌشدد

     (5)      ( )n n n n n nc v v c c v
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ٔحبػجٝ   ثب ثبؿٙذ. ٞبی اِٚیٝ ٚ ٟ٘بیی ٔی حبِت nV  ٚnCٔبتشیغ دٚلغجی ٚ  Pوٝ دس ساثغٝ فٛق 

اِىتشیه ٔختّظ، ٔی تٛاٖ ٚیظٌی ٞبی اپتیىی  ٔب٘ٙذ ضشایت  ٞبی حمیمی ٚ ٔٛٞٛٔی تبثغ دی لؼٕت

)ؿىؼت )n خبٔٛؿی ، ( )k  ا٘ؼىبع ،( )R   ی ثٝ ػبدٌ ثٝٚ ضشیت خزة ٞش ػبختبسی

 آیذ. دػت ٔی
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، ثذٖٚ وش٘ؾ ٚ Zٕ٘ٛداس ٞبی حمیمی ٚ ٔٛٞٛٔی تبثغ دی اِىتشیه ٔشثٛط ثٝ پٙتب ٌشافٗ دس خٟت 

ٕ٘بیؾ دادٜ ٔی ؿٛ٘ذ.  6ٚ  5دسصذ ، ثٝ تشتیت دس اؿىبَ  12ٚ  8، 4تحت ؿشایظ وش٘ؾ ػٕٛدی ثب 

٘ـبٖ دادٜ ؿذٜ اػت، پیه تیض ٌزاس دس حبِت ثذٖٚ فـبس وش٘ـی دس  5ٕٞب٘غٛس وٝ دس ؿىُ 

دسصذ  ایٗ پیه ٘ؼجتب 12اِىتشٖٚ ِٚت  سخ ٔی دٞذ وٝ ثب اػٕبَ وش٘ؾ ػٕٛدی تب  6ٔحذٚدٜ 

دسصذ وبٞؾ پبسأتش  12ٚ  8پیه ٞبی تیض ثؼذی ٔشثٛط ؿشایظ وش٘ؾ ػٕٛدی ثب   وبٞؾ ٔی یبثذ.

ٕٞچٙیٗ ثب  اِىتشٖٚ ِٚت، ؿىُ ٔی ٌیش٘ذ. 12تب  10وٕب٘ؾ ، دس ا٘شطی ٞبی ثبلاتش دس ٔحذٚدٜ 

اػٕبَ وش٘ؾ فـبسی دس ثخؾ ٔٛٞٛٔی تبثغ دی اِىتشیه ، ػلاٜٚ ثش وبٞؾ  ، ثب6تٛخٝ ثٝ ؿىُ 

اِىتشٖٚ ِٚت  ، ؿبٞذ ؿیفت پیه ٞبی ٌزاس ثشای حبِت ٞبی وش٘ؾ  10پیه ٌزاس دس ا٘شطی حذٚد 

اِىتشٖٚ ِٚت خٛاٞیٓ ثٛد.ایٗ ٔٛاسد  14تب  13دسصذ دس ٔحذٚدٜ ا٘شطی  12ٚ  8ػٕٛدی ثب  

ٚ اِىتشٚ٘یىی ایٗ ٘یٕٝ ٞبدی تحت ؿشایظ اػٕبِی ٔؼئّٝ تحمیك ثیبٍ٘شٔغبثمت سفتبسٞبی اپتیىی 

 ٔی ثبؿذ.
 : ٕ٘ٛداس ثخؾ حمیمی تبثغ دی اِىتشیه پٙتب ٌشافٗ تحت تبثیش وش٘ؾ فـبسی( 5)ؿىُ 

 : ٕ٘ٛداس ثخؾ ٔٛٞٛٔی تبثغ دی اِىتشیه پٙتب ٌشافٗ تحت تبثیش وش٘ؾ فـبسی( 6)ؿىُ

  

،  8ٚ  7ؿىُ  ثذٖٚ ؿه عیف خزة ٚ ثبصتبثؾ ٔی ثبؿذ.دٚ خٙجٝ ٟٔٓ ثشای وبٚؽ، خٛاف اپتیىی 

سا تحت ٚضیؼت  Zثٝ تشتیت عیف ٞبی خزة ٚ ا٘ؼىبع ٘ب٘ٛػبختبس دٚ ثؼذی پٙتب ٌشافٗ دس خٟت 

عجك ایٗ تصبٚیش، دأٙٝ  دسصذ سا ٘ـبٖ ٔی دٞذ. 12ٚ  8، 4ثذٖٚ وش٘ؾ ٚ ؿشایظ وش٘ؾ ػٕٛدی ثب 
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اِىتشٖٚ ِٚت ، ثب اػٕبَ وش٘ؾ ػٕٛدی  11حذٚد  عیف ٞبی خزة ٚ ا٘ؼىبع، اص ا٘شطی ٘ٛس ٔشئی تب

دسصذ وش٘ؾ فـبسی ثشای ا٘شطی ٞبی  4یٗ سٚ٘ذ ثشای حبِت ا دسصذی ،وبٞؾ ٔی یبثذ. 12ٚ  8، 4

اِىتشٖٚ ِٚت  15تب  13اِىتشٖٚ ِٚت ادأٝ ٔی یبثذ. أب ثشای ا٘شطی ٞبیی ثیٗ  30اپتیىی ثبلاتش تب 

افضایؾ ػشیغ  عیف خزة ٚ ثبصتبثؾ ٚ ؿىُ ٌیشی  دسصذ وش٘ؾ فـبسی ، 12ٚ  8ثشای حبِت ٞبی 

ایٗ تغییشات سفتبساپتیىی  اِىتشٖٚ ِٚت ٔلاحظٝ ٔی ٌشدد. 14پیه ٞبی تیض دس ٔحذٚدٜ ا٘شطی 

تحت ایٗ ؿشایظ ثٝ سفتبسٞبی اِىتشٚ٘یىی ایٗ ٔبدٜ ، دس تجذیُ ٘یٕٝ ٞبدی ٌبف غیشٔؼتمیٓ ثٝ 

 ثبؿذ.ٔؼتمیٓ ٕٞشاٜ ثب وبٞؾ ٌبف ٘ٛاس ا٘شطی،ٔشتجظ ٔی 

 : عیف خزة پٙتب ٌشافٗ تحت تبثیش وش٘ؾ فـبسی( 7)ؿىُ 

 

 : عیف ثبصتبثؾ پٙتب ٌشافٗ تحت تبثیش وش٘ؾ فـبسی( 8)ؿىُ 

 تشکز و قدردانی:.6
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پذافٙذ ٞٛایی وٝ دس تبٔیٗ ٘یبصٞبی آصٔبیـٍبٞی ٕٞىبسی لاصْ سا ٕ٘ٛد٘ذ دس ایٗ ٔمبِٝ اص دا٘ـٍبٜ

 ٕ٘بییٓتـىش ٚ لذسدا٘ی ٔی

 یزیگ جهینت.7

ثٝ عٛس خلاصٝ ، دس ایٗ ٔمبِٝ  خٛاف اِىتشٚ اپتیىی ٘ب٘ٛ ػبختبس دٚثؼذی پٙتبٌشافٗ، تحت تبثیش 

اػٕبَ وش٘ؾ ػٕٛدی ثشپبیٝ ٔحبػجبت اػبػی اِٚیٝ دس لبِت ٘ظشیٝ تبثؼی چٍبِی ٚ ثب اػتفبدٜ اص ٘شْ 

غیش ٔؼتمیٓ ثٝ ػٙٛاٖ یه ٘یٕٝ ٞبدی ثب ٌبف ا٘شطی  wien2kافضاسؿجیٝ ػبصی ٚ وذٞبی ٔحبػجبتی 

ٔٛسد پظٚٞؾ لشاس ٌشفتٝ اػت وٝ ٘تبیح خٛاف اِىتشٚ٘یىی ٔب٘ٙذ چٍبِی حبلات ٚ ػبختبس ٘ٛاسی 

دسصذ ثیبٍ٘شایٗ ٔٛضٛع ٔی ثبؿذ وٝ  12ٚ  8، 4، 0ا٘شطی تحت تبثیش اػٕبَ وش٘ؾ فـبسی ثب ٔمبدیش 

اِىتشٖٚ ِٚت   249/1اِىتشٖٚ ِٚت دس حبِت پبیٝ ٚ ثٟیٙٝ ثٝ ٔمذاس  231/2ٌبف ا٘شطی اص ٔمذاس

دسصذی وٕب٘ؾ ایٗ ٘یٕٝ ٞبدی ٌبف غیشٔؼتمیٓ  8وبٞؾ ٔی یبثذ. ٚ ٕٞچٙیٗ ثؼذ اص وبٞؾ 

تجذیُ ثٝ یه ٘ب٘ٛ ػبختبس ثب ٌبف ٔؼتمیٓ ٔی ٌشدد. ٕٞچٙیٗ ٘تبیح ثشسػی خٛاف اپتیىی ایٗ 

آِتشٚح دٚ ثؼذی وشثٗ اص لجیُ ثخؾ حمیمی ٚ ٔٛٞٛٔی تبثغ دی اِىتشیه ٔشوت،  عیف خزة ٚ 

ثؾ  تحت تبثیش فـبس وش٘ـی ػٕٛدی،  ثیبٍ٘ش یه وبٞؾ ٘ؼجی دس عیف ٞبی اپتیىی تب فـبس ثبصتب

 12ٚ   8دسصذ ٚ ٕٞچٙیٗ یه تغییش سفتبس دس خٙجٝ ٞبی اپتیىی دس فـبس وش٘ـی  4وش٘ـی 

ثبؿذ. سفتبسٞبی وٝ اص خٛاف ٘ٛسی ٘ب٘ٛ ػبختبس دٚ ثؼذی اص آِتشٚح ٞبی وشثٗ اػتخشاج دسصذی ٔی

یبٍ٘ش تٛافك خٙجٝ ٞبی اپتیىی ٚ  اِىتشٚ٘ی  ایٗ  ٘ب٘ٛٔبدٜ اػت. ٚ ٔی تٛاٖ اظٟبس ٌشدیذٜ اػت ث

داؿت ایٗ ٘ب٘ٛػبختبس  ٔی تٛا٘ذ ٔبدٜ ٔٙبػجی خٟت اػتفبدٜ دس عشاحی دػتٍبٜ ٞبی اِىتشٚ ٘ٛسی 

 دس ؿشایظ پیؾ ثیٙی ؿذٜ دس ایٗ ٔغبِؼٝ ثٝ ٚیظٜ دس دػتٍبٜ ٞبی ا٘شطی خٛسؿیذی ثبؿذ.
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