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Study of the Strain - Stress Effect on Ferroelectric Behaviors 
of PbTiO3

[1] Influence of defects on ferroelectric and electrocaloric properties of BaTiO3 [2]
Hysteresis loop behaviors of ferroelectric thin films: A Monte Carlo simulation study [3]
Atomistic description for temperature-driven phase transitions in BaTiO3 [4] Advances in 
first-principles studies of transducer materials [5] Coupling of surface relaxation and 
polarization in PbTiO3 from atomistic simulation [6] Atomic-level simulation of 
ferroelectricity in oxide materials [7] Shell model potential for PbTiO3 and its applicability 
to surfaces and domain walls [8] Atomistic model potential for PbTiO3 and PMN by fitting 
first principles results [9] First-principles predictions of structures and piezoelectric 
properties of PbTiO3 single crystal [10] Shell model of BaTiO3 derived from ab-initio total 
energy calculations 

Leed titanate as an ionic Perovskite is ferroelectric at the lower of the below 766 K, which is 
called the transition temperature (Curie temperature), and at the above of this temperature is 
in the paraelectric phase. Studying the influence of mechanical parameters on the ferroelectric 
properties of PbTiO3 is important in the industrial application (such as RAM) of PbTiO3. In 
this study, using the molecular dynamics simulation method, the stress-strain effects on the 
polarization of lead titanate in the ferroelectric phase have been investigated. For modeling 
the atomic potential and interactions between ions in the ferroelectric phase, the short-range 
Buckingham potential and long-range coulombic potential, and, in addition, the fourth-order 
potential of oscillatory springs using a shell model (a model for calculating the polarization 
of a system) has been used. In this study, the effects of mechanical stress-strain action in the 
ferroelectric phase were investigated in two tensile and compression uniaxial stress-strain. 
In tensile stress-strain mode, the application of external stress leads to an increase in the 
polarization of the system, while applying compression stress-strain results in the decrease of 
the polarization of the system, so that by applying stress-strain, the polarization of the system 
reaches zero. 
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 چکيده
کلوین که ٧٦٦دمای  تر از سرب تیتانات به عنوان یک پروسکایت یونی در پایین

موسوم به دمای گذار است در فاز فروالکتریک و در بالای این دما در فاز 
بررسی تاثیر پارامترهای مکانیکی بر خواص فروالکتریک این  پاراالکتریک است.

ماده اهمیت بسزایی در کاربرد صنعتی آن در قطعات الکترونیکی ذخیره اطلاعات 
 -سازی دینامیک مولکولی اثر تنش در این مطالعه با استفاده از روش شبیهدارد. 

الکتریکِ بررسی شده است. برای پذیری سرب تیتانات در فاز فرو کرنش بر قطبش
ها در فاز پاراالکتریک  سازی پتانسیل بین اتمی، برهم کنش بین یون مدل

برد و کولنی بلندبرد و در فاز فروالکتریک علاوه بر  های باکینگهام کوتاه پتانسیل
ای در نظر گرفته  پتانسیل فنر نیز با استفاده از مدل پوسته، های فوق پتانسیل

کرنش مکانیکی در فاز  -این مقاله اثرات ناشی از اعمال تنش شده است. در
محوری کششی و تراکمی مورد  کرنش  تک -فروالکتریک و در دو حالت تنش
کرنش کششی اعمال تنش خارجی منجر به  -بررسی قرار گرفت. در حالت تنش

شد در حالی که با اعمال تنش تراکمی قطبش  PbTiO3 افزایش قطبش
PbTiO3  کرنش بحرانی قطبش  -یابد، تاجایی که با اعمال  تنشکاهش می
PbTiO3  رسد. به صفر می 

 کرنش، قطبش -سرب تیتانات، فروالکتریک، دینامیک مولکولی، تنشها:  واژه دکلی
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 araghi@aut.ac.irنويسنده مسئول: *

 مقدمه -۱
تیتانات امروزه در قطعات  مواد فروالکتریک همچون سرب

اند.  ای پیدا کرده الکترونیکی ذخیره اطلاعات کاربرد گسترده
کلوین) در فاز ۷۶۶تیتانات در زیر دمای کوری خود ( سرب

دهد. برای  فروالکتریک است و از خود قطبش ذاتی نشان می
ک بسته به دمای تیتانات فاز فروالکتری تیتانات برخلاف باریم سرب

تیتانات  شود. سرب بلور تنها در ساختار چهارگوشی پدیدار می
سادگی تحت تاثیر کرنش خارجی که ممکن است طی فرآیند  به

گرفته در مرحله لایه  ساخت مثلاً ناشی از نقایص ساختاری شکل
تیتانات و زیرلایه یا شرایط  نشانی، عدم تطابق ساختاری بین سرب

شود، قرار بگیرد. بنابراین تنش و کرنش پارامتر  کاربری ایجاد می
خودی و دمای  توانند روی قطبش خودبه مهمی هستند که می

تیتانات و در نتیجه روی عملکرد قطعات  بحرانی فروالکتریک سرب
و  بوم آنا گرینالکترونیکی ذخیره اطلاعات تاثیرگذار باشند. 

تیتانات  باریم دادن که افزایش نقص ساختاری در نشان [1]همکاران
 [2]شود. هینکپی و همکاران سبب کاهش دمای گذار و قطبش می

دادن مساحت حلقه پسماند با تغییر دما و تنش تغییر  نشان
جایی تیتانیم بر قطبش  اثر جابه [3]و همکاران کیوکند.  می

 اند. تیتانات را مورد بررسی قرار داده باریم
سازی دینامیک  اده از شبیهدر این مقاله سعی برآن است که با استف

تیتانات در فاز فروالکتریک به دست  مولکولی رفتار قطبش سرب
آید. در ابتدا قطبش بلور کامل را به دست آورده و سپس تاثیرات 

کنیم، در دمایی که قطبش صفر شود،  دما را روی آن بررسی می

زنیم. سپس مقدار قطبش را با اعمال  دمای گذار فاز را تخمین می
 کنیم. کرنش مکانیکی بررسی می -دان تنشمی

 سازی دینامیک مولکولی شبیه -۲
 مدل و پتانسیل -۲-۱

دارای  (PT)تیتانات  با توجه به اینکه در فاز فروالکتریک، بلور سرب
های  کنش خاصیت فروالکتریسته و قطبش ذاتی است، پس برهم

شود باید بتوانند قطبش را  بین اتمی که برای این فاز تعریف می
برای این بلور در نظر بگیرند. از آنجایی که در بلورهای یونی تنها دو 

جایی) وجود  پذیری الکترونی (اتمی) و یونی (جابه سهم قطبش
توانند این دو  طور که ذکر شد می ای همان ستههای پو دارد و مدل

سهم را در یک گام برای بلور لحاظ کنند، بنابراین بهترین راه برای 
درنظرگرفتن پتانسیل بین اتمی در فاز فروالکتریک تعریف پتانسیل 

دررو  های پوسته مانند مدل هسته/پوسته بی با استفاده از مدل
هایی مبتنی بر محاسبات  ز روشاست. بنابراین محققان با استفاده ا

ای متفاوتی برای محاسبه قطبش و  های پوسته کوانتومی، پتانسیل
. از [5 ,4]اند پایداری فاز فروالکتریک در زیر دمای کوری پیشنهاد کرده

شده توسط  توان به پتانسیل ارایه ها می جمله این پتانسیل
ون را اشاره کرد. در این مدل یک ی [6]و همکاران سپلیارسکی

صورت دو یون هسته و پوسته که با یک پیوند نوسانی خطی یا  به
گیرند. سپس جرم  اند، در نظر می غیرخطی به یکدیگر متصل شده

بیشتر یون را به هسته و جرم بسیار کمی از آن را به پوسته 
ها در بلور به این صورت تعریف  کنش دهند. سپس، برهم می
های متفاوت پتانسیل کولنی  ها و پوسته شوند که بین هسته می

برد  کوتاههای مختلف توسط پتانسیل  برقرار است. پوسته
کنند. در  کنش می مایر) با هم برهم-واندروالسی (باکینگهام یا بورن

های  هر یون که به دو یون هسته و پوسته تقسیم شده است، زوج
کنش کولنی با یکدیگر ندارند و تنها هسته و پوسته هیچ برهم

کنش  سیله یک پتانسیل نوسانی خطی یا غیرخطی برهمو به
های بلند برد از  کنش در فاز فروالکتریک برهم PTکنند. در بلور  می

کنش  برد از نوع باکینگهام و برهم های کوتاه کنش نوع کولنی، برهم
نوسانی بین زوج هسته/پوسته یون سرب از نوع نوسانی خطی و 

و اکسیژن از نوع نوسانی های هسته/پوسته تیتانیم  بین زوج
 :[7]صورت زیر است غیرخطی به

 های مختلف: ها و پوسته پتانسیل بلندبرد کولنی بین هسته
)۱( 

𝑈𝑖𝑗𝐶 =
𝑞𝑖𝑞𝑗

4𝜋𝜀0�𝑟𝑖𝑗�

 های مختلف: برد باکینگهام بین پوسته پتانسیل کوتاه
)۲( 
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پتانسیل نوسانی غیرخطی و های فوق  علاوه بر پتانسیل
های هسته/پوسته برای هر یون در این  غیرهارمونیکی نیز بین زوج

 صورت زیر برقرار است: مدل به
)۳( 
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 ε0ام بر حسب کولن، jام و iهای  بار یون qjو  qiدر روابط بالا، 
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ام بر jام و iهای  فاصله بین یون rijضریب الکتریکی گذردهی خلا، 
ضرایب  k4و  k2ضرایب پتانسل باکینگهام و  Cو  A ،ρحسب متر، 

های  ضرایب ذکرشده و ثابت ۱پتانسیل نوسانی هستند. جدول 
 دهد. نشان می PTشبکه در فاز چهارگوشی را برای بلور 

 
 یتاناتت هسته/پوسته سرب یلپتانس یپارامترها )۱جدول 

 Core اتم
charge (|e|) 

Shell 
charge 

(|e|) 
𝐊𝟐(𝐞𝐯 𝐀𝟐⁄ ) 𝐊𝟒(𝐞𝐯 𝐀𝟒⁄ ) 

 ۶۷/۲۲۴۱۶ ۸۷۱۳/۱۵۴ ۶۳۳۲۲/۶ ۴۹۵۶۸/۵ سرب
 ۷۰/۱۹۲۸۵۸۱ ۴۰۹۶/۸۸۲۹ -۲۷۹۵۲/۱۶ ۳۶۹۰۱/۱۹ تیتانیوم
 ۷۸/۶۹۴۵ ۹۱۳۴/۱۸۰ -۱۹۹۱۷/۴ ۵۴۸۴۳/۲ اکسیژن

 [7]برد باکینگهام (ب) ضرایب پتانسیل کوتاه
Short_range A(𝐞𝐯) 𝛒(𝐀𝟎) 𝐂(𝐞𝐯 × 𝐀𝟔) 

 ۶۱۶۷۶/۲ ۳۰۰۶۹۸/۰ ۴۱۱۰/۲۵۳۸ اکسیژن-سرب
 -اکسیژن
 ۸۴۳۵۴/۶۱ ۲۷۱۷۵۶/۰ ۶۶۵۳/۱۶۹۸ اکسیژن

 -تیتانیوم
 ۲۵۵۵۷/۲ ۲۷۸۳۹۱/۰ ۲۰۷۵/۲۵۵۵ اکسیژن

 ۲۴۴۰۹/۲۲۳ ۳۹۴۹۵۷/۰ ۷۳۱/۳۸۷ تیتانیوم-سرب
 [7]های شبکه در فاز چهارگوشی ثابت

a(𝐀𝟎) b(𝐀𝟎) c(𝐀𝟎) 𝐜/𝐚 
۸۵۴/۳ ۸۵۴/۳ ۰۶۴/۴ ۰۵۴/۱ 

 
 سازی تنظیمات شبیه -۲-۲

شده از  تیتانات، یک نمونه تشکیل برای بررسی قطبش بلور سرب
یاخته بسیط (سلول واحد) تحت آنسامبل بزرگ کانونی در  ۲۱۶

کلوین (زیر دمای کوری و در ساختار چهارگوشی) و فشار ۳۰۰دمای 
مولکولی هسته/پوسته صفر اتمسفر با استفاده از کد دینامیک 

تیتانات را  ، پروسکایت باریم۱کنیم. شکل  سازی می لمپس را شبیه
دهد. شرایط مرزی  یاخته بسیط نشان می ۶×۶×۶در فاز توده برای 

ای) در سه راستا تناوبی در نظر  برای درنظرگرفتن حالت توده (کپه
م فمتوثانیه، زمان واهلش برای تنظی۴/۰شود. گام زمانی  گرفته می

. پس از [8]پیکوثانیه است۱/۰دما و فشار در آنسامبل بزرگ کانونی 
پیکوثانیه، قطبش را محاسبه ۱۶گام زمانی معادل  ۴۰۰۰۰اجرای 

 کنیم. می
 کرنش و محاسبه قطبش -اعمال اثر تنش -۲-۳
تیتانات در حالت توده  منظور بررسی تغیرات قطبش بلور سرب به

ا اجازه داد سیستم به تعادل کرنش ، باید در ابتد -تحت اثر تنش
رسیدن  برسد، سپس قطبش ذاتی محاسبه شود. بعد از به تعادل

کرنش را  -سیستم و رسیدن به مقدار قطبش تعادلی میدان تنش
تواند با  گردد. این عمل می شود و قطبش محاسبه می اعمال می

فشردن دو طرف نمونه در راستای  هم کشیدن دو طرف نمونه یا به
گردد و تا جایی که  شود آغاز می ی که تنش اعمال میمورد نظر

سیستم به تعادل دست یابد یا اینکه سیستم از هم پاشیده شود، 
شود. آنجا که نمونه از هم بپاشد در نهایت  سازی را اجرا می شبیه

شود که منجر به کرنش بزرگ  تنش اعمالی در آن حالت تعیین می
مثبت (در حالت تنش تواند هم  شود. این کرنش بزرگ می می

دهنده بیشینه  تراکمی) یا منفی (تنش تراکمی) باشد که نشان
شده در آن حالت و تغییر ابعادی مطلوب است.  تنش اعمال

شود کشیدن یا فشردن نمونه  مشاهده می ۲طور که در شکل  همان
های به دو طرف نمونه صورت  دادن سرعت در این مقاله با اختصاص

کرنش نهایی در  -تا رسیدن نمونه به همان تنشگیرد. این روند  می
یابد. میدان تنش کرنشی که در این مقاله  سازی ادامه می هر شبیه

معنی که این  محوری است بدین شود، تنش تک بر نمونه اعمال می

شود. در مقاله  تنش تنها در راستای یک محور بر نمونه وارد می
های مکانیکی  کرنش -نشافزار لمپس این ت حاضر با استفاده از نرم

شود.  که همان محور تقارن نمونه است وارد می zدر راستای محور 
تیتانات  دلیل صورت گرفت که عمده قطبش سرب این انتخاب بدین

است که با توجه به آن، تاثیرات  zدر حالت بالک در راستای محور 
کرنش بر قطبش نمونه در این راستا چشمگیرتر بوده و  -تنش

 دهد. ونه را تحت تاثیر قرار میقطبش نم
یعنی به اندازه یک سلول  cای به اندازه ثابت شبکه محوری  ناحیه

دادن سرعت در دو طرف  برای اختصاص zواحد در راستای محور 
شود. با این انتخاب ناحیه جدیدی با  نمونه در نظر گرفته می

ود ش سلولی در دو طرف نمونه ایجاد می ۱×۶×۶پیکربندی یک نمونه 
تا با اختصاص سرعت به این دو ناحیه و اعمال تنش بر سیستم به 

کرنش  -و در نتیجه به تنش zتغییر ابعادی و در راستای محور 
 ).۲و  ۱های  مورد نظر دست یافت (شکل

 

 
 یطبس یاخته ٢١٦در حالت توده با  یتاناتت سرب یتپروسکا )١ شکل

 

 
اعمال تنش در  منظور بهاختصاص سرعت  یبرا یهنحوه ساخت ناح )٢شکل 

 سازی یهشب
 

 ها یافته -۳
تیتانات بر  رفتار دما، فشار و انرژی مکانیکی بلور سرب ۱نمودار 

شود  طور که مشاهده می دهد. همان حسب گام زمانی را نشان می
پیکوثانیه دما، فشار و انرژی ۲گام زمانی معادل  ۵۰۰۰پس از گذشت 

کنند بنابراین پس از  مقدار ثابتی نوسان میمکانیکی در پیرامون 
 گیرد. پیکوثانیه بلور در حالت تعادل ترمودینامیکی قرار می۲

شود سهم عمده در انرژی  ج مشاهده می -١طور که در نمودار  همان
کل سیستم سهم انرژی پتانسیل است که از این مقدار سهم 

های  پتانسیل پتانسیل ناشی از نیروهای بلند برد ربایشی بیشتر از
برد و کولنی رانشی است که طبیعتاً موجب مقیدبودن و  کوتاه

 شود. پایداری سیستم می
تیتانات در  گام بلور سرب ٥٠٠٠بنابراین با توجه به اینکه بعد از 

های  گیرد، روی قطبش حالت تعادل ترمودینامیکی قرار می
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یم و گیر میانگین می ۴۰۰۰۰تا  ۵۰۰۰آمده از گام زمانی  دست به
عنوان قطبش تعادلی بلور گزارش  آمده را به دست میانگین به

کنیم. برای بررسی گذار فاز، برای یاخته بسیط (سلول واحد)  می
کلوین و فشار صفر ۹۰۰تا  ١٠٠در گستره دمایی  NPTتحت آنسامبل 

دررو  سازی مدل بی اتمسفر با استفاده از کد دینامیک مولکولی شبیه
قطبش پروسکایت  ٢کنیم. نمودار  ازی میس شبیه  هسته/پوسته

یاخته بسیط تحت  ٦×۶×٦تیتانات را برحسب دما برای  سرب
کلوین و فشار صفر ۸۰۰تا ١٠٠در گسترده دمایی  NPTآنسامبل 

دهد. با توجه به این شکل از گستره دمایی  اتمسفر نشان می
کلوین که سیستم در فاز چهارگوشی است تنها ٧٠٠تر از دمای  پایین

) yو  xوجود دارد و در دو راستای دیگر ( zقدار قطبش در راستای م
-٨٠٠قطبش نزدیک صفر است. همچنین در گسترده دمایی 

شود  مانند دو راستای دیگر صفر می zکلوین قطبش در راستای ٧٠٠
دهنده گذار فاز از حالت فروالکتریک (دارای قطبش ذاتی)  که نشان

اتی) است. طبق تعریف، دمای به فاز پاراالکتریک (بدون قطبش ذ
کوری دمایی است که در آن بلور فروالکتریک خاصیت قطبش ذاتی 
خود را از دست بدهد و به فاز بدون قطبش یعنی پارالکتریک گذار 

کلوین به دست ٧٠٠-٨٠٠کند. بنابراین دمای کوری در گسترده 
و دارای  [9]کلوین٧٦٦آید که در تطابق خوبی با مقدار تجربی  می
شده در بررسی دینامیک  تری به دمای کوری محاسبه داری نزدیکمق

 است. [7]کلوین٩٠٠مولکولی با دمای گذار 
های فوق با یکدیگر و با  هایی در مقدار دمای گذار در بررسی تفاوت

این بررسی وجود دارد که دلیل این تفاوت در ضرایب پتانسیل 
نوسانات اتمی،  سازی است. یعنی علاوه بر شده برای شبیه استفاده

آمده تا چه حد میزان  دست بسته به آن که ضرایب پتانسیل به
تواند  شده می گیرند، قطبش محاسبه قطبش ماده را در نظر می

های عمده در اکسیدهای  متفاوت باشد. کمیت پتانسیل ویژگی
کنش نوسانی  کند. در واقع برهم فروالکتریک را توصیف و تعیین می

ه دو عامل قطبش و انرژی کل بسیار هسته اکسیژن نسبت ب
بنابراین، زمانی که این ضرایب پتانسیل  .[10 ,7]حساس است

سازی  تیتانات بهینه هسته/پوسته برای فاز فروالکتریک سرب
سازی دقت کافی شود تا  شوند باید به این دو عامل در بهینه می

 تیتانات شوند. منجر به قطبش صحیحی برای بلور سرب
صورت نسبت تغییر طول  اینکه کرنش یک سیستم بهبا توجه به 

شود بنابراین با توجه به  سیستم به طول اولیه آن محاسبه می
با افزایش تنش اعمالی مثبت بر سیستم و کاهش اندازه  ٣نمودار 

به مقداری از طول یا به عبارت بهتر  zسیستم در راستای محور 
به کمترین مقدار  رسیم که قطبش در آن ابعاد مقداری از کرنش می

رسد. با توجه به نمودار در این ناحیه به  خود در این بررسی می
شود که  رسیم که تحت آن قطبش بلور به صفر نزدیک می تنشی می

کرنش  -عنوان تنش از این تنش و به تبع آن از این کرنش به
شود، شبیه به حالتی که قطبش در دمایی خاص یا  بحرانی یاد می

به مقدار بحرانی رسیده و به آن دما یا ضخامت  در ضخامتی خاص
شود. در این بررسی کمترین مقدار قطبش در  بحرانی اطلاق می

بار به دست آمده  ٢٠٠٠٠٠و تحت اعمال تنش مثبت  -٠٧٥/٠کرنش 
دلیل  تر از مقدار فوق به است که سعی بر رسیدن به کرنشی منفی

شیدگی سیستم پا های بزرگ و ازهم پایدارنبودن سیستم در تنش
بدون نتیجه ماند. با این حال این مقدار در توافق خوبی با مقدار 

است. این  [7]و همکاران شیموداآمده در بررسی بررسی  دست به
با  [7]و همکاران شیموداتیتانات در بررسی  کرنش بحرانی برای سرب

 تخمین زده شده است. -٠٨/٠در حدود  ٣توجه به نمودار 
 

 

 

 
 یتابع یتاناتت از زمان ب) فشار سرب یتابع یتاناتت سرب یالف) دما )۱نمودار 

 از زمان یتابع یتاناتت سرب یکیمکان یاز زمان ج) انرژ
 

 
در  NPTبرحسب دما تحت آنسامبل  یتاناتت سرب یتقطبش پروسکا )۲نمودار 

 و فشار صفر اتمسفر ینکلو۷۰۰تا  ۱۰۰ ییدما یگسترده
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در  NPTتحت آنسامبل  یتاناتت سرب قطبش تنش بر یراتالف) تاث )۳نمودار 

کرنش بر  یراتتاث) ب  صفر اتمسفر یدروستاتیکو فشار ه ینکلو۳۰۰ یدما
 یتاناتت سربقطبش 

 
 گیری نتیجه -۴

تر از  عنوان یک پروسکایت یونی در دمایی پایین تیتانات به سرب
 کلوین در فاز فروالکتریک و در بالای این دما در فاز۷۶۶دمای 

سازی  پارالکتریک است. در این مطالعه با استفاده از روش شبیه
تیتانات  کرنش بر قطبش سرب -دینامیک مولکولی اثر دما و تنش

سازی پتانسیل  در فاز فروالکتریک مورد بررسی قرار گرفت. برای مدل
ها در فاز فروالکتریک با استفاده از  کنش بین یون بین اتمی، برهم

ای مدل  گهام و کولنی و با استفاده از مدل پوستههای باکین پتانسیل
شده است. دلیل توجه به این پروسکایت در این مطالعه کاربردهای 
گسترده ساختارهای بلوری این پروسکایت در صنعت الکترونیک 

 خصوص قطعات ذخیره اطلاعات است. به
آمده از این مطالعه را برای فاز فروالکتریک  دست نتایج به

 بندی کرد: صورت زیر دسته توان به ات میتیتان سرب
تیتانات با افزایش دما و گذار نمونه از فاز  ) قطبش سرب۱

فروالکتریک (ساختار چهارگوشی) به فاز پاراالکتریک (مکعبی) به 
کند. تا جایی که در این بررسی در حدود دمای  سمت صفر میل می

ر حدود کلوین مقدار قطبش به کمترین مقدار خود د۷۰۰بحرانی 
 میکروکولن بر متر مربع رسید.۱.۶۸۶

تر از دمای گذار تنها  تیتانات در پایین تیتانات برخلاف باریم ) سرب۲
شود که با کاهش دما همان  در ساختار چهارگوشی پدیدار می

 تر نتیجه می دهد. ساختار چهارگوشی را با قطبشی پایدارتر و بزرگ
تی مشخصه ساختاریِ بودن یا تتراگونالی ) خاصیت چهارگوشی۳

پایداری قطبش است. با اعمال تنش بر نمونه و کشیدن نمونه از دو 
که عمده قطبش  zطرف و افزایش طول نمونه در راستای محور 

کند قطبش سیستم  گیری می سیستم نیز در این راستا جهت
برای نمونه  c/aدستخوش تغییر شد. با اعمال تنش کششی نسبت 

شان  ها از جایگاه شبکه پوسته -جایی هسته بهافزایش پیدا کرد و جا
تر شد که منجر به  و جدایی نسبی این دو موجود فرضی از هم بزرگ

تری شده و در نتیجه موجب  های بزرگ دوقطبی -تولید گشتاور
 افزایش قطبش بلور گشته است.

پوسته  -) افزایش تنش تراکمی موجب مقیدکردن بیشتر هسته۴
ه و باعث کاهش فاصله جدایی آنها از های شبکه شد به جایگاه

ها ایجادشده در  ترشدن گشتاور دوقطبی یکدیگر و در نتیجه کوچک
جایی یونی قطبش  شود که با کاهش قطبش حاصل از جابه بلور می

کرنش تراکمی  -شود. با افزایش تنش کل سیستم تضعیف می
تیتانات  کننده خاصیت تتراگونالیتی سرب که تعیین c/aنسبت 

 کند. طور چشمگیری کاهش پیدا می به است
کرنش تراکمی قطبش را نسبت به حالت تنش  -) افزایش تنش۵

دهد. این افزایش قید مکانیکی تراکمی و در نتیجه  صفر کاهش می
رسد  کاهش قطبش تا جایی ادامه دارد که قطبش نهایتاً به صفر می

 شود. و نمونه به یک حالت بحرانی نزدیک می
 

 این مورد توسط نویسندگان بیان نشد.نی: تشکر و قدردا
 دهیبه چاپ نرس یگرید هیمقاله تاکنون در نشر نیااخلاقی:  تاییدیه

ارسال نشده  یگرید هیچاپ به نشر ای یبررس یبرا نیاست. همچن
 سندگانینو یعلم تیمقاله حاصل فعال یعلم جیاست. ضمنا نتا

 است. سندگانیبر عهده نو جیبوده و صحت و اعتبار نتا
ها با سازمان یگونه تعارض منافع چیمقاله حاضر هتعارض منافع: 

 ندارد. گریو اشخاص د
(نویسنده اول)،  هوشنگ عراقی سهم نویسندگان:

یاسر  %)؛٦٠/نگارنده بحث (شناس/پژوهشگر اصلی روش
پژوهشگر /(نویسنده دوم)، نگارنده مقدمه اصل نعمتی

 %)٤٠کمکی/نگارنده بحث (
 نکرده است. افتیدر یگونه منابع مال چیه قیتحق نیامنابع مالی: 

 
 منابع

1- Grünebohm A, Nishimatsu T. Influence of defects on 
ferroelectric and electrocaloric properties of BaTiO3. 
Physical Review B. 2016;93:134101. 
2- Bedoya-Hincapié CM, Ortiz-Álvarez HH, Restrepo-
Parra E, Olaya-Flórez JJ, Alfonso JE. Hysteresis loop 
behaviors of ferroelectric thin films: A Monte Carlo 
simulation study. Chinese Physics B. 
2015;24(11):117701. 
3- Qi Y, Liu S, Grinberg I, Rappe AM. Atomistic 
description for temperature-driven phase transitions in 
BaTiO3. Physical Review B. 2016;94:134308. 
4- Asthagiri A, Wu Z, Choudhury N, Cohen RE. Advances 
in first-principles studies of transducer materials. 
Ferroelectrics. 2006;333(1):69-78. 
5- Behera RK, Hinojosa BB, Sinnott SB, Asthagiri A, 
Phillpot SR. Coupling of surface relaxation and 
polarization in PbTiO3 from atomistic simulation. Journal 
of Physics Condensed Matter. 2008;20(39):395004. 
6- Sepliarsky M, Asthagiri A, Phillpot SR, Stachiotti MG, 
Migoni RL. Atomic-level simulation of ferroelectricity in 
oxide materials. Current Opinion in Solid State and 
Materials Science. 2005;9(3):107-113. 
7- Shimada T, Wakahara K, Umeno Y, Kitamura T. Shell 
model potential for PbTiO3 and its applicability to 



 ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــاصل ـــــــــــــــ هوشنگ عراقی و یاسر نعمتی ۲۱۵۴

 ۱۳۹۸ شهریور، ۹، شماره ۱۹دوره                                                                                                                                                                                پژوهشی مهندسی مکانیک مدرس -ماهنامه علمی

surfaces and domain walls. Journal of Physics Condensed 
Matter. 2008;20(32):325225. 
8- Sepliarsky M, Wu Z, Asthagiri A, Cohen RE. Atomistic 
model potential for PbTiO3 and PMN by fitting first 
principles results. Ferroelectrics. 2004;301(1):55-59. 
9- Kim MC, Lee SG, Joh C, Seo HS. First-principles 

predictions of structures and piezoelectric properties of 
PbTiO3 single crystal. Transactions on Electrical and 
Electronic Materials. 2016;17(1):29-32. 
10- Vielma JM, Schneider G. Shell model of BaTiO3 
derived from ab-initio total energy calculations. Journal 
of Applied Physics. 2013;114(17):174108. 


	862
	text-862



