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 چکیده
با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی در چارچوب محاسبات اصول  در این مقاله، خواص ارتعاشی، ترموفیزیکی و ساختاري ترکیب نیترید توریم

هاي اولیه مورد بررسی قرار گرفتند. خواص ساختاري شامل ثابت شبکه، مدول حجمی و مشتق مرتبۀ اول مدول حجمی محاسبه و با داده
هاي ارتعاشی در امتداد نی و چگالی حالتگردد. نمودارهاي طیف فونوبخشی مشاهد میخوانی رضایتشوند که همتجربی موجود مقایسه می

که هیچ بسامد  دهدتحلیل منحنی پاشندگی فونونی نشان می شوند.مسیرهاي پرتقارن به وسیلۀ نظریۀ اختلالی تابعی چگالی محاسبه می
 گپ فونونی در فاصله شود که یک چنین، مشاهد میکند ساختار بلوري در تعادل دینامیکی است. همشود که بیان میموهومی یافت نمی

1-cm 154-300 دما براي این ترکیب وجود دارد. خواص ترمودینامیکی شامل دماي دباي، ضریب انبساط گرمایی، آنتروپی، مدول حجمی هم
امانه در دهند که حجم سشوند. نتایج نشان میو ظرفیت گرمایی ویژة ارتعاشی توسط مدل شبه هماهنگ دباي تحت دما و فشار بالا ارزیابی می

یابد. ضریب کند، افزایش مییابد در حالی که براي تمام فشارها، هنگامی که دما افزایش پیدا مییک دماي ثابت با افزایش فشار کاهش می
 .کند که بیانگر افزایش انتقال حرارت در شبکه بلوري استبا افزایش دما در یک فشار ثابت، افزایش پیدا میانبساط گرمایی، 
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Abstract  
This paper explores the vibrational, thermophysical, and structural properties of thorium nitride using 
density functional theory. An agreement is observed between the calculated and experimental properties 
of the lattice constant and bulk modulus. In the density functional perturbation theory, diagrams of 
phonon spectrums and vibrational densities of states along high symmetry paths are calculated. Based on 
the phonon dispersion diagram, no imaginary frequencies are found, indicating that the crystalline 
structure is dynamically stable. The compound also exhibits a phonon gap in the range 154-300 cm-1. 
Under high temperature and pressure, quasi-harmonic Debye models are used to evaluate thermodynamic 
properties such as Debye temperature, thermal expansion coefficient, entropy isothermal bulk modulus, 
and vibrational specific heat capacity. As the temperature increases, the volume of the system at a 
constant pressure decreases, while it increases for all pressures at a constant temperature. As temperature 
increases at a constant pressure, the coefficient of thermal expansion increases, indicating that the 
crystalline lattice is transferring more heat. 
 

Keywords: Nuclear reactor, Thorium based-fuel, Density functional theory, Thermodynamic properties, 
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 مقدمه. 1
 شان دردر ارتباط با کاربردهاي بالقوه 1اکتنیدنیتریدهاي 

به طور گسترده در آزمایشگاه مورد  ،کتورهاي نسل چهارمآر
هایی را در مورد کتورها نگرانیآ. این ر]1[ اندبررسی قرار گرفته
اي ثر از برق هستهؤکنند. استفاده ماي ایجاد میموضوع برق هسته

اي، به ویژه در رابطه با وري هستهآمستلزم پیشرفت مداوم در فن
هاي مبتنی بر . امروزه، به جز سوخت]2[باشد ایمنی و کارایی می

خواص ترموفیزیکی هاي نیتریدي به دلیل داشتن اکسید، سوخت
برتر از قبیل نقطۀ ذوب بالا، رسانندگی گرمایی بالا، چگالی بالا و 

(سدیم مایع) به عنوان  2کنندهچنین سازگاري مناسب با خنکهم
 کنند هاي اکسیدي رقابت میمواد جایگزین، با سایر سوخت

هاي نیتریدي بالا است، جایی که چگالی سوختاز آن .]4، 3[
ها هاي آنرو، پسماندد، از ایننکنتري را جذب مینوترون کم

داري مدت نگه ها را در درازتوان آنتري دارند و میپرتوزایی کم
تریدهاي رسد، نیها، به نظر میکرد. در مورد امکان باز فرآوري آن

هاي فلزي و اکسیدي اکتنید گزینۀ مناسبی نسبت به سوخت
باشند. به منظور درك بهتر رفتار این مواد تحت تابش، توصیف 

ها توسط دقیق ساختار الکترونی، خواص گرمایی و ارتعاشی آن
استفادة . با توجه به ]5[ ضروري است 3محاسبات اصول اولیه

صنعتی از مونونیتریدهاي اکتینید به عنوان مواد سوختی 
سازي رفتار ها براي مدلپیشرفته، دانستن خواص حرارتی آن

 سوخت در دماهاي بالا بسیار مهم است. 
اخیراً، مطالعاتی بر روي توریم و ترکیباتش انجام شده است. 

سنج زمان با استفاده از طیف ]6[ودود و همکاران  براي مثال:
پرواز نوترونی، خواص نوري، ساختاري و دینامیکی را براي 
ترکیبات توریمی و اورانیمی مورد مطالعه قرار دادند. خواص 
ساختاري، الکترونی، نوري و ترمودینامیکی دي سولفید توریم با 

توسط  5و نظریۀ تابعی چگالی 4استفاده از کد محاسباتی کستپ
با به  ]8[بررسی شدند. شین و همکاران  ]7[خلیل و همکاران 

کارگیري روش موج تخت بهبود یافتۀ خطی تمام پتانسیلی 
خواص مکانیکی، الکترونی و کشسانی پنکتیدهاي توریمی با 

ار مکعبی را تحت شرایط تعادل محاسبه کردند. با استفاده از ساخت
هاي موج تخت با محاسبات اصول اولیۀ و رهیافت شبه پتانسیل

تابعیت تقریب شیب تعمیم یافته و تقریب چگالی موضعی به 
همراه پتانسیل هابارد، خواص ساختاري، مغناطیسی و 

و فاکتور ترموالکتریک شامل ضریب سیبک، رسانندگی الکتریکی 
                                                           
1. Actinide Nitrides 
2. Coolant 
3. First-Principles Calculations 
4. CASTEP Code 
5. Density Functional Theory 

 ]9[قدرت براي مونو پنکتیدهاي توریمی توسط صدیق و همکاران 
تغییرات ضرایب  ]10[اند. یان و همکاران مورد بررسی قرار گرفته

هاي الکترونی و پاشندگی ، سطح فرمی، چگالی حالتکشسان
فشارهاي مختلف براي مونو کاربید توریم ارزیابی فونونی را تحت 

و  کشسانها دریافتند که با افزایش فشار ضرایب کردند. آن
کنند. اثر آلاییدگی اورانیم بر بسامدهاي ارتعاشی افزایش پیدا می

و  6ترکیب دي اکسید توریم با استفاده از روش ابتدا به ساکن
گرازش شده  ]11[نظریۀ تابعی چگالی توسط شیلدز و همکاران 

به  2ThOها به افزایش ماهیت کوالانسی پیوندها در بلور است. آن
رفتار هاي اورانیم) پی بردند. دلیل افزایش ناخالصی (اتم

ترمودینامیکی شبکه شامل ظرفیت گرمایی ویژه، رسانندگی 
وسیلۀ ترکیب نظریۀ تابعی به   2ThO 7گرمایی و پارامتر گرونیسنِ

ارزیابی  ]12[بولتزمن توسط لیو و همکاران  چگالی با معادلۀ ترابرد
شدند. به هر حال، خواص دینامیکی و گرمایی نیترید توریم تحت 

کتورهاي آفشار و دماي بالا به عنوان یک سوخت بالقوه در ر
یات مورد بررسی ینه نظري در جزپیشرفته نه به صورت تجربی و 

ها موجب ترغیب ما به رو، کمبود این دادهقرار نگرفته است. از این
 انجام این پژوهش شده است.

هدف این کار محاسبۀ خواص ترموفیزیکی، کشسانی و 
ارتعاشی نیترید توریم با استفاده از محاسبات اصول اولیه و نظریۀ 

چنین اثر سیستماتیک است. هماختلالی تابعی چگالی به صورت 
هاي ترمودینامیکی مورد مطالعه قرار دما و فشار روي کمیت

یات محاسبات مانند کد محاسباتی یگیرد. براي این منظور، جزمی
هاي شوند. روشتوضیح داده می 2ها در بخش و شبه پتانسیل

گردند. ارائه می 3نظري جهت محاسبۀ خواص گرمایی در بخش 
پردازد و در ها میتحلیل نتایج و بحث در مورد آن، به 4بخش 

 شود.بیان می 5گیري در بخش نهایت، نتیجه
 

 یات محاسباتی. جز2
محاسبات ابتدا به ساکن با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی، که در 

است، سازي شده پیاده ]13[ بستۀ محاسباتی کوانتوم اسپرسو
پایسته با تابعیت -هاي اندازهشود. از شبه پتانسیلانجام می

-همبستگی تقریب شیب تعمیم یافته در چارچوب پردو -تبادلی
گردد.  براي توریم و نیتروژن استفاده می ]14[ارنزرهوف  -بورك

وریم و به ترتیب براي ت 3p22s2و  1f51d66p62s72s6آرایش 
کنند. انرژي هاي ظرفیت رفتار مینیتروژن به عنوان الکترون

  Ry 05/0و  Ry 025قطع توابع موج و پهناي گاوسی به ترتیب 

                                                           
6. Ab Initio Approach 
7. Gruneisen Parameter 
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شوند. معیار به منظور رسیدن به همگرایی مطلوب انتخاب می
یابی به همگرایی مطلوب آستانه براي نیروها و انرژي جهت دست

گردند. با تنظیم می Ry 5-10و  Ry/bohr 4-10به ترتیب 
هاي انتخاب این پارامترها، تلُرانس همگرایی انرژي بین حلقه

شود. منطقۀ اول می eV/atom 6-10خودسازگار در حدود 
با  k-Points( 20×20×20( بنديبریلوئن به صورت یک مش
شود. از برداري مینمونه ]15[پک -استفاده از روش مونخورست 

گیري کل منطقۀ جهت انتگرال ]16[واندربیلت  –طرح مارزاري 
سازي ساختاري هندسی براي شود. بهینهبریلوئن استفاده می

فیمان به وسیلۀ دینامیک شبکه  –کمینه کردن نیروهاي هلمان 
انجام  ]17[ شانو -گولدفرب -فلچر -در چارچوب برویدن

ها به ها تا زمانی که نیرو و تنش وارد بر یونشود. واهلش اتممی
شوند ادامه پیدا  GPa 02/0و  eV/Å 01/0تر از ترتیب کم

کند. محاسبات فونونی با استفاده از نظریۀ اختلالی تابعی می
هاي نیروي بین اتمی و شود و ثابتانجام می ]18[چگالی 
از نقاط کاهش  4×4×4هاي دینامیکی در یک شبکۀ ماتریس
 آیند.به دست می 1) در فضاي وارونpoints-qناپذیر (

 
 هاي نظري. روش3
 خواص گرمایی 3.1

در  ارزیابی خواص گرمایی جهت 2از مدل شبه هماهنگ دباي
شود. در این روش، انرژي گیبس فشار و دماي بالا استفاده می

 :]19[ شودغیرتعادلی به صورت زیر بیان می
 
)1(             * ( ; , ) ( ) [ ( ); ]vibG V P T E V PV A V Tθ= + + 
 

فشارهیدرواستاتیک،  Pمعرف انرژي استاتیک،  E(V)که در آن 
V  حجم سلول واحد وvibA  انرژي آزاد هلمهولتز است که به

 شود:)تعریف میDΘصورت تابعی از دماي دباي (
 

)2(( ; ) ln
D

D DT
vib D BA T nk T e D

T T

θθ θθ
−    = + − −        

9 3 1
8

  

 
ثابت بولتزمن  BKها در سلول واحد اولیه، تعداد اتم nکه در آن 

دماي دباي براي مواد همسانگرد  انتگرال دباي است. D(Θ/T)و
 :شودمحاسبه میبه صورت زیر 

)3                          (( ) S
D

BV n f
k M

θ π σ
 

=  
 

1
1 3

2 26  

                                                           
1. Reciprocal Space 
2. Quasiharmonic Debye Model 

جرم مولکولی سلول  Mثابت پلانک کاهش یافته،  ℏکه در آن 
به  σ(f(چنین، تابع مدول حجمی آدیاباتیک است. هم sBواحد، 

 شود:صورت زیر تعریف می
 

)4     (( )
−  + +    = +     − −       

1
1 33 2 3 22 1 1 13 2

3 1 2 3 1
f σ σσ

σ σ
 

 
نسبت پواسون است و براي جامدات کوشی برابر  σکه در آن 

 شود.در نظر گرفته می 25/0
انرژي گیبس غیرتعادلی را که تابعی از دما، فشار و حجم است 

 توان کمینه کرد:می
 

)5(                                      
*

,

( ; , ) ∂
= ∂ 


P T

G V P T
V

 

 
وردن تواند کلیدي براي به دست آحل معادلۀ بالا می

، )TB(دما هاي ترمودینامیکی شامل مدول حجمی همکمیت
ضریب  )vibC(، ظرفیت گرمایی ارتعاشی )vibS(آنتروپی ارتعاشی 

، که به )γ(و پارامتر گرونیسن  )va(انبساط گرمایی حجمی 
 آیند باشد:صورت زیر به دست می

 

)6(       
*

,

( ; , )( , )T
P T

P G V P TB P T V V
V V

 ∂ ∂ = − =   ∂ ∂   

2

2 

)7 (                   [ ( ) ln( )].T
vibS nk D T e−Θ= Θ − −4 3 1 

)8(                        , ( )v vib T

TC nk D T
eΘ

Θ = Θ − − 

33 4
1

 

)9 (                                                        ,v vib

T

C
B V
γ

α = 

)10(                                               ln ( )
ln

d V
d V

γ Θ
= − 

 
 کشسان ضرایب 2.3

 کشسانکریستال با ساختار مکعبی، سه ضریب براي مواد پلی
با استفاده  کشسان وجود دارد. ضرایب 44C و 11C ،12Cمستقلِ 

شوند. در این روش، با محاسبه می ]20[کرنش  –از روش تنش 
اعمال یک کرنش کوچک بر ساختار کریستالی که موجب 

شود، تنشی که تمایل به بازگشت آن به تعادل اختلال در آن می
 شود:دارد به صورت زیر محاسبه می

)11    (                                           , ,i i l lil
Cσ = ∈∑ 
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به ترتیب مؤلفۀ کرنش و تنش هستند. این معادله  σو  εکه 
همان قانون هوك است که نیروهاي لازم را براي کوچک یا 

کند. به منظور مختل کردن بزرگ کردن اندازة ماده توصیف می
از یک مجموعه  xyو  xz ،yzشبکۀ بلوري در امتداد صفحات 

استفاده  ±0025/0 و ±0075/0 هايتانسور کرنش با مؤلفه 3×3
هاي تانسور شود. با برازش خطی تنش برحسب کرنش، مؤلفهمی

با ساختار مکعبی نه  کشسان آیند. براي موادتنش به دست می
 66C =55C =44C ،23C=13C=12C ،33C=22C=11Cمؤلفۀ غیرصفر 

وجود دارد. بررسی پایداري مکانیکی مواد مکعبی با جاگذاري 
به صورت زیر  ]20[هوانگ  -در معیار بورن کشسانسه ضریب 

 شود:انجام می
 
)12 (                                                           ,C >44 0 

)13 (                                                   ,C C−
>11 12 0

2
 

)14(                                                            ,C >11 0 
 

 . نتایج و بحث4
 خواص ساختاري و ضرایب کشسان 4.1

مونونیترید توریم ساختار مکعبی مرکز وجوه پر با گروه فضایی 
)225 (m3Fm  1دارد و در شرایط محیطی با ساختارB-NaCl 

 Nو  Thاتم غیرمعادل شامل  2شود. سلول واحد آن متبلور می
با مختصات  b4و  a4هاي وایکوف دارد که به ترتیب در جایگاه

گیرند. سلول واحد ) قرار می5/0، 5/0، 5/0) و (0،0،0فضایی (
نمایش  1قرارداديِ مونونیترید توریم در فاز مکعبی در شکل 

یم، ساختار هندسی از طریق دانطور که میشود. همانداده می
 2شود. شکل کمینه کردن انرژي کل برحسب حجم بهینه می

روند تغییرات انرژي کل برحسب تغییر حجمِ سلول واحد را 
دهد و کمینۀ این نمودار معرف حجم (نشان می



V در نقطۀ (
 تعادل است. مشخص است که با برازش معادلۀ حالت درجه سوم

توان خواص حجم می -بر اطلاعات انرژي ]21[مورناگون  -بریچ
ساختاري مانند پارامتر تعادلی شبکه (


α) مدول حجمی ،(


B (
′و مشتق مرتبۀ اول مدول حجمی (
B دماي صفر ) را در

ها را با مان، آنمطلق به دست آورد. به منظور تست نتایج
کنیم. موجود مقایسه می ]6، 4[ هاي تجربیتعدادي از داده

لیست و مقایسه  1خواص ساختاري محاسبه شده در جدول 
شود ثابت شبکۀ به دست ملاحظه می طور کهشوند. همانمی

 تر از مقدار تجربی است، که بیش %19/0آمده در حدود 
دهندة قابل اطمینان بودن محاسبات این مقاله است. نشان

ضرایب کشسان پارامترهاي حیاتی هستند که میزان مقاومت 
کنند. بنابراین، بلور را در برابر فشار خارجی اعمال شده بیان می

کننده، شکل بلور به ز ناپدید شدن اثر نیروهاي مختلاگر بعد ا
حالت ابتدایی برگشت، ماده خاصیت ارتجاعی دارد در غیر این 

هاي پیوندي، صورت غیرکشسان است. از طرف دیگر، ویژگی
خواري به وسیلۀ  انتشار امواج صوتی، پایداري مکانیکی و چکش

، ضرایب 1 گیرند. در جدولمورد بررسی قرار می کشسانضرایب 
کشسانِ مرتبه دومِ محاسبه شده تحت شرایط تعادل لیست 

شوند. تمام ضرایب کشسان مثبت هستند و مجموعه روابط می
به صورت  این مادهکنند در نتیجه ) را ارضاء می12-14(

 مکانیکی در تعادل قرار دارد.
 

 
 

 .سلول واحد قراردادي براي مونو نیترید توریم در فاز مکعبی .1شکل 
 

 
 

 روند تغییرات انرژي کل بر حسب حجم سلول واحد.. 2شکل 

 

 ضرایب الاستیک و خواص ساختاري محاسبه شده و مقایسه با نتایج تجربی .1جدول 

) منبع )




a A ( )


B GPa  ′
B (GPa)11C (GPa) 12C (GPa)44C 

 77 102 334 2/4 5/178 17/5 کار حاضر

 - - - 0/4 ]4[ 0/175 ]4[ 16/5 ]6[ کار تجربی
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 طیف فونونی 2.4
نمودار پاشندگی فونونی براي مونو نیترید توریم با ساختار 

رسم شده است. مسیرهاي پر  3مکعبی محاسبه و در شکل 
در منطقۀ اول بریلوئن جهت رسم  Γ→X→K→Γ→Lتقارن 

شوند. حضور شش شاخۀ فونونی در طیف فونونی انتخاب می
روابط پاشندگی، سه شاخه صوتی و سه شاخۀ نوري، به خاطر 

دو اتم منحصر به فرد در سلول واحد اولیۀ نیترید توریم داشتن 
هاي پایین علاوه، ارتعاشات صوتی که در محدودة بسامدهاست. ب

 باشند. می 2و یک مد طولی 1قرار دارند، داراي دو مد عرضی
هاي بالا، یک مد هاي نوري در ناحیۀ بسامدچنین شاخههم

توان مشاهده دارند. در این دیاگرام، می 4و دو مد عرضی 3طولی
هاي صوتی عرضی یک تبهگنی دوگانه در مسیر کرد که شاخه

Γ→X  دارند. از طرف دیگر، یک تبهگنی براي شاخۀ نوري
معیار پایداري دینامیکی شود. مشاهده می Γ→Lعرضی در مسیر 

طور که از عدم وجود بسامدهاي مجازي در طیف فونونی است. همان
شوند که هاي فونونی غیرمنفی یافت میشکل پیدا است بسامداین 

کند. براي بررسی بهتر نمودار ید میأیپایداري دینامیکی بلور را ت
هاي ارتعاشی در پاشندگی فونونی به صورت جزئی، چگالی حالت

 Thهاي شود. به دلیل متفاوت بودن جرم اتمترسیم می 4شکل 
شود: هاي فونونی دو ناحیۀ مجزا تفکیک میتلچگالی حا Nو 

تري را سبب جایی بزرگدامنۀ جابه Nتر بودن اتم سبک
 cm300-400-1 هاي نوري در محدودةشود، در نتیجه بسامدمی

شوند، در حالی که مدهاي کنترل می Nعمدتاً توسط زیر شبکۀ 
که ناشی از  cm 0-154-1هاي پایین صوتی در منطقه بسامد

باشند، غالب هستند. در فیزیک حالت می Thات اتم ارتعاش
اي از نوسانگرهاي مستقل مجموعه )Eυ(جامد فرکانس اینشتین 

باشند. به دهد که داراي مدهاي نوري یکسان میرا نشان می
 هاي ارتعاشی،، پیک نمودار چگالی حالت4طور واضح در شکل 

Eυ در نقطۀ ،Γ  ًتقریبا)THz 9/10 (1-cm 366 شود محاسبه می
، به دست آمده از THz 3/10انس نوري تجربی، که با فرک

 سازگاري خوبی دارد.  ]6[ن پراکندگی غیرکشسان نوترو
براي ترکیب  cm 154-300-1ري در رنج چنین، یک گپ نواهم

نیترید توریم وجود دارد. در این گاف ممنوعه، امواج 
توانند در محیط منتشر الکترومغناطیسی شدیداً تضعیف و نمی
 گردند.شوند، بنابراین، کاملاً از سطح بازتاب می

 

                                                           
1. Transverse Acoustic  
2. Longitudinal Acoustic  
3. Longitudinal Optical 
4. Transverse Optical 

 
 

 طیف فونونی براي مونو نیترید توریم تحت فشار و دماي صفر. .3شکل 
 

 مونو نیترید توریم با ساختار نمک طعام.ارتعاشی هاي حالت چگالی .4شکل 

 
 خواص گرمایی 3.4

تغییرات حجم سلول واحد مونو نیترید توریم را برحسب  5شکل 
توان مشاهده دهد. میفشار در سه بازة دمایی مختلف نشان می

یابد کرد که حجم با افزایش دما در یک فشار ثابت افزایش می
شار در تمام دماهاي مورد نظر در حالی که حجم با افزایش ف

ها در داخل سلول واحد کند. با افزایش فشار، اتمکاهش پیدا می
یابد که شوند و ثابت شبکه کاهش میدیگر نزدیک میبه یک

شود. انرژي آزاد منجر به کاهش حجم سلول واحد اولیه می
هاي مهم یکی از کمیت )*VibF(هلمهولتز ارتعاشی 
هاي بلوري است. ررسی پایداري سامانهترمودینامیکی براي ب

انرژي آزاد هلمهولتز ارتعاشی تحت مدل شبه هماهنگ دباي 
نشان داده شده است.  6 برحسب تغییرات دما و فشار در شکل

در یک فشار ثابت با افزایش دما  *VibFتوان مشاهده کرد که می
کند در حالی که در یک دماي ثابت با به شدت کاهش پیدا می

یابد. کاهش انرژي آزاد هلمهولتز افزایش فشار، افزایش می
 –TS تر شدن سهمناشی از بزرگ )*TS -Vib= UVibF(ارتعاشی 

با افزایش دما است. هرچه قدر سهم ارتعاشی انرژي آزاد 
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سمت مقادیر منفی میل کند ساختار بلوري پایداري هلمهولتز به 
تري دارد. افزایش فشار باعت افزایش دماي دباي و کاهش بیش

حساسیت یابد. افزایش می *VibFشود، بنابراین می –TSسهم 
VibF* تر است زیرا مدل شبه به فشار در دماهاي بالاتر بیش

ول نقطۀ ها را به صورت نوسانگرهایی که حهماهنگ دباي اتم
گیرد. دامنۀ نوسان در دماهاي کنند در نظر میتعادل نوسان می

پایین کوچک است و افزایش فشار تأثیر چندانی روي انرژي آزاد 
هلمهولتز ارتعاشی ندارد، در حالی که در دماهاي بالا دامنه 

اي را روي شود و افزایش فشار آثار برجستهتر مینوسان بیش
VibF* در دماهاي بالا آثار هماهنگ به آثار گذارد، زیرا می

 شوند. ناهماهنگ تبدیل می
 ) برحسب تغییرات دما و فشارsBمدول حجمی آدیاباتیک (

با  sBتوان مشاهده کرد که نشان داده شده است. می 7در شکل 
افزایش فشار در تمام دماهاي مورد نظر، به طور یکنواخت و به 

مدول حجمی آدیاباتیک با چنین کند. همسرعت افزایش پیدا می
توان یابد، بنابراین میافزایش دما در یک فشار ثابت، کاهش می

نتیجه گرفت که مدول حجمی آدیاباتیک با افزایش فشار یا 
شود. تر میکند و سختی ماده بیشکاهش دما، افزایش پیدا می
) برحسب تغییرات فشار در TBدما (تغییرات مدول حجمی هم

 8دما تحت مدل شبه هماهنگ دباي در شکل  چند بازة دمایی
دما با افزایش دما در یک نشان داده شده است. مدول حجمی هم

ها از یابد. افزایش دما سبب دور شدن اتمفشار ثابت کاهش می
یابد و شود و حجم سلول واحد اولیه افزایش میدیگر مییک

کند. از طرف دیگر مدول حجمی سختی ماده کاهش پیدا می
دما با افزایش فشار در همۀ دماهاي مورد نظر، افزایش مه

شود و یابد. افزایش فشار سبب کاهش حجم سلول واحد میمی
 یابد.سازي افزایش میسختی ماده در برابر فشرده

 

 
 تغییرات حجم برحسب تغییرات فشار در چند بازة دمایی مختلف. .5شکل 

 
 

 سهم ارتعاشی انرژي آزاد هلمهولتز به صورت تابعی از فشار در  .6شکل 
 هاي دمایی مختلف.بازه

 

 
 

مدول حجمی آدیاباتیک برحسب تغییرات فشار در بازةهاي دمایی  .7شکل 
 مختلف.

 

 
 

دما برحسب فشار در سطوح مختلف تغییرات مدول حجمی هم .8شکل 
 دمایی.
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است که  )DΘ(یکی دیگر از پارامترهاي مهم دماي دباي 
تواند به رابطۀ میان خواص ترموفیزیکی با ضرایب دانستن آن می

کمک کند. به محض افزایش دما از صفر کلوین در یک  کشسان
کنند. ها در داخل شبکه به تدریج شروع به ارتعاش میبلور، اتم

هاي ارتعاشی به عبارت دیگر، دماي دباي حدي است که مد
توانند بیشینۀ مقدار خود را اتخاذ کنند. وابستگی فشاري می

 نمایش داده  9دماي دباي به صورت تابعی از دما در شکل 
یابد. افزایش دما در یک فشار ثابت، کاهش میبا  DΘ شود.می

DΘ  متناسب با سرعت صوت در داخل بلور است. افزایش دما
شود دیگر میها از یکسبب افزایش حجم و دور شدن اتم

کند. از طرف دیگر بنابراین سرعت صوت متوسط کاهش پیدا می
شود که دماي دباي با افزایش فشار در یک دماي مشاهده می

ها در یابد. افزایش فشار سبب نزدیک شدن اتمثابت افزایش می
شود بنابراین سرعت صوت متوسط افزایش سلول واحد اولیه می

باشد. با افزایش معیاري از قدرت پیوندهاي یونی می DΘیابد. می
کند پیوند یونی شود که بیان میتر میفشار دماي دباي بزرگ

 گردد.تر میمیان اتم توریم و نیتروژن قوي
) را برحسب p, CvCهاي گرماي ویژه (ظرفیت 10شکل 

 در دماهاي  vCدهد. واضح است که تغییرات دما نشان می
با افزایش دما به صورت نمایی افزایش پیدا  K300  تر ازپایین

به یک مقدار ثابت که حد  K300 کند و در دماهاي بالاتر از می
 K900در دماي  vCکند. پتی است، میل می -کلاسیکی دولون

به صورت تابعی  VCاست. در دماهاي پایین  molK/J 49برابر با 
شود که در کند که قانون دباي است. مشاهده میرفتار می 3T از

دیگر شبیه یک VCو  PCروند افزایش  K 300-0 بازة دمایی
قابل  VCو  PC، انحراف بین K  300است، اما در دماهاي بالاي 

به ترتیب داراي  K900در دماي اتاق و  PCمشاهده است. 
 .باشدمی J/molK 52و  J/molK 47 مقادیر 

 

 
روند تغییرات دماي دباي به صورت تابعی از فشار در سه بازة دمایی  .9شکل 

 مختلف.

 
 

گرماي ویژه مولی در حجم و فشار ثابت برحسب  هايظرفیت .10شکل 
 تغییرات دما.

 
) برحسب تغییر vibSاثر اعمال فشار روي آنتروپی ارتعاشی (

شود. آنتروپی یک معیار به تصویر کشیده می 11دما در شکل 
با افزایش دما  vibSگیري میزان آشفتگی مواد است. براي اندازه

یابد. افزایش آنتروپی در یک فشار ثابت به شدت افزایش می
با افزایش  vibSگردد. سبب افزایش ارتعاش در صفحات بلوري می

یابد. کاهش ي مورد نظر آهسته کاهش میفشار در تمام دماها
vibS توان نظمی و پهن شدگی انرژي است. میبیانگر کاهش بی

تري نسبت به دما روي آنتروپی مشاهده کرد که فشار آثار ضعیف
کمیت فیزیکی مهم بعدي ضریب انبساط حرارتی ارتعاشی دارد. 

)va( تبط باشد که با ناهماهنگی ناشی از عدم تقارن شبکه مرمی
بینی معادلۀ است. با در نظر گرفتن نقش این پارامتر در پیش

حالت ترمودینامیکی، محاسبۀ آن به صورت نظري و تجربی براي 
گیري ضریب مواد ضروري است. در دما و فشارهاي بالا اندازه

هاي خاصی انبساط حجمی به صورت تجربی همراه با دشواري
ا غیر قابل اطمینان سازد، تواند نتایج به دست آمده راست که می

رو، روند تغییرات ضریب انبساط گرمایی را به صورت از این
 12نظري برحسب دما در فشارهاي مختلف ارزیابی و در شکل 

تغییرات شکل ساختار بلوري را با تغییرات  vaدهیم. نمایش می
در یک دماي ثابت، با  vaواضح است که دهد. دما نشان می

 vaکند. کاهش افزایش فشار به صورت نمایی کاهش پیدا می
با افزایش دما در  vaچنین بیانگر افزایش انرژي پیوندي است. هم

یابد که بیانگر افزایش انتقال حرارت یک فشار ثابت افزایش می
در فشارهاي پایین نسبت  vaدر شبکه بلوري است. آثار دما روي 

در  vaتر است. از طرف دیگر آثار فشار روي اي بالا بیشبه فشاره
کند. دماهاي پایین، کوچک و با افزایش دما، افزایش پیدا می

ها در آزمایشگاه تحت شرایط دما و عمدتاً به دست آوردن داده
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توان از پارامتر رو، میفشار بالا امر دشواري است، از این
فشار بالا است جهت  که کمیتی اساسی در فیزیک (γ)گرونیسن 
بعد ناهماهنگ استفاده نمود. این پارامتر بی آثارتوصیف 

دهد که وابستگی دماي دباي را به حجم توصیف و نشان می
دهد. تحول دماي متغیر چگونه مدهاي ارتعاشی را تغییر می

به  13پارامتر گرونیسن برحسب تغییرات فشار و دما در شکل 
ي پارامتر گرونیسن، حجم حاسبهبراي مشود. تصویر کشیده می

با  γکاهش و افزایش داده شده است.  %1سلول اولیه در حدود 
با  γیابد در حالی که افزایش دما در یک فشار ثابت، افزایش می

که نشان  کندافزایش فشار براي تمام دماها کاهش پیدا می
دهد نیروي بازگرداننده روي اتمی که از جایگاه تعادلی خود می
کند. کاهش جا شده است، به صورت غیرخطی رفتار میهجاب

هاي پارامتر گرونیسن به اثر اعمال فشار، تغییرات فرکانس
چنین دهد. همفونونی را با تغییرات حجم سلول واحد نشان می

تواند نتیجه افزایش پارامتر گرونیسن در اثر افزایش دما، می
سن یک عدد مثبت و تغییر دینامیک شبکه باشد. پارامتر گرونی

دهندة قوي بودن پیوند یونی بین نیتروژن کوچک است که نشان
 و توریم است.

 

 .وابستگی آنتروپی ارتعاشی به دما به صورت تابعی از فشار .11شکل 
 

 تغییرات ضریب انبساط گرمایی حجمی به صورت تابعی از دما و فشار. .12شکل 

 
 

پارامتر گرونیسن محاسبه شده براي مونو نیترید توریم برحسب  .13شکل 
 تغییرات فشار در بازةهاي دمایی مختلف.

 

 گیري . نتیجه5
به طور خلاصه، از نظریۀ تابعی چگالی و محاسبات اصول اولیه 

 ThNجهت ارزیابی خواص ساختاري، دینامیکی و ترموفیزیکی 
استفاده کردیم. خواص ساختاري تحت فشار و دماي صفر در فاز 
مکعبی محاسبه و یک سازگاري خوبی میان پارامتر تعادلی 

خواص ساختاري مونو نیترید  شبکه و مقدار تجربی مشاهده شد.
توریم شامل ثابت شبکۀ که (


a( مدول حجمی ،)


B (مشتق  و
′(مرتبه اول مدول حجمی 



B(  توسط برازش معادله حالت
هاي تجربی مورناگون محاسبه و با سایر داده -درجه سوم بریچ

دیاگرام  دیگر سازگاري خوبی داشتند.مقایسه شدند که با یک
پاشندگی فونونی توسط رهیافت پاسخ خطی در امتداد نقاط 

د. نتایج حاکی از عدم حضور مدهاي منفی پرتقارن محاسبه ش
کرد ساختار به صورت دینامیکی در طیف فونونی بود که بیان می

با مقایسۀ فرکانس اپتیکی خودمان با داده  در تعادل قرار دارد.
خوانی نوترون هم کشسانگیري غیرتجربی حاصل از اندازه

خواص ترمودینامیکی شامل دماي مناسبی را ملاحظه کردیم. 
حجم، دما، ظرفیت گرمایی همدباي، آنتروپی، مدول حجمی هم

انبساط حرارتی و پارامتر گرونیسن توسط روش شبه هماهنگ 
مشاهده شد که دباي در فشارها و دماهاي بالا ارزیابی شدند. 

دماي دباي مونو نیترید توریم با افزایش دما در یک فشار ثابت 
دماي ثابت افزایش یافت و با افزایش فشار در یک کاهش می

رفتار  3Tدر دماهاي پایین به صورت تابعی از  vCکرد. پیدا می
پتی  -کرد و در دماهاي بالا به یک مقدار ثابت که حد دولونمی

کرد. آنتروپی ارتعاشی با افزایش دما در یک فشار است میل می
یافت در حالی که با افزایش فشار در ثابت به شدت افزایش می

کرد. ضریب انبساط به صورت آهسته کاهش پیدا می  تمام دماها
گرمایی حجمی با افزایش فشار در یک دماي ثابت به صورت 

با افزایش دما در یک فشار ثابت،  vaیافت. نمایی کاهش می
یافت که بیانگر افزایش انتقال حرارت در شبکه بلوري افزایش می

دماهاي مورد بود. پارامتر گرونیسن با افزایش فشار براي تمام 
کرد و با افزایش دما در یک فشار ثابت نظر کاهش پیدا می

 .یافتافزایش می
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