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 چکیده 
هاي سه بعدي پایداري بهتر و بازده بالایی در آشکارسازي پرتوهاي ایکس و گاما  واد پروسکایت هالید سرب شبه دوبعدي نسبت به پروسکایتم

می سوسوزن  آشکارسازهاي  در  استفاده  مناسبی جهت  کاندید  لذا  و  ابتدا  باشند.  دارند  پژوهش،  این  دوبعديدر  شبه  ساختار  پایداري  دلیل 
HA CsPb I2 2 CsPbIαنسبت به همتاي سه بعدیش یعنی  7 − و محاسبات اصول اولیه مورد بررسی قرار  با استفاده از نظریه تابعی چگالی    3
ید نزدیک به مولکول آلی، و  هاي  هاي هیدروژن متصل به اتم نیتروژن در مولکول آلی و اتمدست آمده نشان داد انتقال بار از اتمگرفت. نتایج به

CsPbIαتر این ساختارها نسبت به ساختارهاي حجمی نیز تغییر توزیع بار در ساختار پروسکایت دوبعدي منجر به پایداري بیش − شود. می  3
به دلیل حضور مولکولدر گام دوم محاسبات، خواص مکانیکی مورد بررسی قرار گرفت. ساختار شبه دوبعدي با وجود پایداري با هاي آلی  لا، 

مکانیکی ضعیف خواص  داراي  یعنیبزرگ،  بعدیش  همتاي سه  به  نسبت  CsPbIαتري  − تحمل    3 دوبعدي  شبه  عبارتی، ساختار  به  و  بوده 
از ساختار کم استفاده  پژوهش،  این  از  نتایج حاصل  بنابر  داد.  نشان  از خود  برابر فشارهاي خارجی  در  آشکارساز    تري  عنوان  به  شبه دوبعدي 
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Abstract  
Due to their better stability and high performance for X- and gamma-ray detection, quasi-two-
dimensional (2D) lead halide perovskites have demonstrated excellent ability to be used in scintillators, 
compared to three-dimensional (3D) perovskites. In the current study, the stability of 2D-layered 
HA2CsPb2I7 was investigated relative to the α-CsPbI3 crystal structure. It is demonstrated that the 
charge transfer of hydrogen atoms connected to nitrogen and iodine atoms close to organic molecules in 
the 2D structure. This results in a change in charge distribution over the perovskite structure. Hence, the 
structural stability of the 2D structure was much better than the cubic structure of α-CsPbI3. Despite the 
more stability of quasi-2D perovskite, the presence of large organic molecules in this structure led to 
lower mechanical stability than its 3D counterpart, α-CsPbI3. In other words, this material has less 
tolerance for the pressure of time. According to the results, scintillation detectors based on 2D lead halide 
perovskites can be less efficient in harsh conditions than their 3D counterparts. 
 

Keywords: Quasi-two-dimensional perovskite, Formation energy, Molecular organic, Charge transfer, 
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 مقدمه .  1
اپتوالکترونیک  بهامکان   ادوات  در  پروسکایت  ترکیبات  کارگیري 

خود مطعوف داشته است. هطی چند سال اخیر توجه فراوانی را ب
خواص الکترونی و اپتیکی منحصر به فرد این ترکیبات، از جمله  

م نور  جذب  و  بار  حاملان  بالاي  معرفی  ثرؤتحرك  به  منجر   ،
در  پروسکایت سوسوزنی  ماده  مناسب  کاندیداي  عنوان  به  ها 

شده [  آشکارسازها  همکاران  .  ]1است  و  سال  کیشیموتو  در 
بر   2008 مبتنی  سوسوزن  آشکارساز  یک  بار  اولین  براي 

غیرآلی را طراحی و تولید نمودند. ماده استفاده    -پروسکایت آلی 
فنتیلامین  سرب  برمید  کریستال  آشکارساز،  این  در   شده 

)4PbBr-PhE  ضخامت به  منظور  میلی  9/0)  به  که  بود  متر 
از   شده  ساطع  گاماي  پرتوي  شد.    Ni61آشکارسازي  استفاده 

) بالا  نسبتاً  آشکارساز  این  زمانی  24بازدهی  تفکیک  قدرت   ،(%
)FWHM  (7/0    آن واپاشی  زمان  و  بوده    9/9نانوثانیه،  نانوثانیه 

سال    1وي].  2[است   در  همکاران  یک    2016و  سنتز  به  اقدام 
متیل سرب  برمید  بر  مبتنی  سوسوزن  آمونیم  آشکارساز 

)3MAPbBr  متر نمودند. کمیت  میلی  3-2) به ضخامتµτ   که
جمعنشان بازده  میدهنده  آشکارساز  در  بار  با آوري  برابر     باشد، 

1-V2cm  2-10×2/1    اشعه براي  آشکارساز  این  بازدهی  با   Xو 
 ]. 3گیري شد [% اندازه17، حدود keV 50انرژي 

پایداري علی اپتیکی،  الکترونی و  رغم خواص منحصر به فرد 
پایین  پروسکایت بسیار  رطوبت،  و  بالا  دماي  در  هیبریدي  هاي 

] راه4است  از  یکی  شرایط،  ].  این  در  پایداري  افزایش  هاي 
هاي  کاهش بعُد ساختارها از سه بعد به دو بعد در حضور مولکول 

شود.  می  آلی است. این امر منجر به افزایش گاف انرژي سیستم
الکترون پیوندي جفت  انرژي  (اکسایتون)   -از سوي دیگر،  حفره 

س میلی  در  صد  چند  حدود  در  دوبعدي  پروسکایت  اختارهاي 
می ولت  [الکترون  است  توجهی  قابل  مقدار  که  این  5باشد   .[

سه پروسکایت  ساختارهاي  براي  ده  مقدار  چند  حدود  در  بعدي 
براي سوسوزن  الکترون ولت و  نیز در حدود    ZnSتجاري    میلی 

meV  40  جفت   باشد.می بازترکیب  احتمال   بنابراین 
پروسکایت  -الکترون در  بیشحفره  بسیار  دوبعدي  است  هاي  تر 

تر و لذا بازده نوري بالاتر در  واپاشی سریع  که این موضوع موجب
می سوسوزن  [آشکارسازهاي  سال    ]. 6باشد  لین2019در  و    2، 

افزایش ثابت دي هاي آلی در الکتریک لایه همکاران نشان دادند 
لایه جابهمقابل  به  منجر  غیرآلی  موجهاي  طول  در  قله    جایی 

الکترون بازترکیب  زمان  کاهش  افزایش    -لومینسانس،  و  حفره، 
گسیلچشم بازده  [ می  3گیر  در 7شود  شده  آزمایش  ساختار   .[  

 
1. Wei 
2. Lin 
3. Emission 

تینیل قلع  یدور  پژوهش،  (اتیلاین  بوده  4SnI2TEAآمونیم   (
سال   در  داتا2021است.  مکانی    4،  تفکیک  قدرت  همکاران  و 

فنیل سرب  برمید  سوسوزن  آشکارساز  بالاي  آمونیم  اتیلبسیار 
)PEALPB  اشعه براي کاربرد در تصویربرداري  را   X) دوبعدي 

] دادند  نشان  صنعتی  و  پزشکی  مصارف  واپاشی  8در  زمان   .[
دوبعدي   حدود    PEALPBپروسکایت  نانوثانیه   24الی    11در 

هماندازه شد.  ساختار  گیري  این  براي  تابش  تحمل  حد  چنین 
تواند  لذا یکی از کاربردهاي مهم آن می  بسیار بالا ارزیابی شد و

استفاده در خط باریکه سینکروترون به منظور آشکارسازي اشعه 
X    بالا باشد. در سال ، گائو و همکاران با محاسبه 2020با شار 

بعد  دو  پروسکایت  مکانیکی  nخواص  n nPEA MA Pb I− +2 1 3 با    1
با   که  دادند  نشان  اولیه  اصول  محاسبات  تعداد  استفاده  افزایش 

 ]. 9[ یابدخواري ماده کاهش میهاي غیرآلی خاصیت چکشلایه
در این پژوهش در گام اول محاسبات دلیل پایداري ساختار 

HAپروسکایت دوبعدي CsPb I2 2 به همتاي حجمی  7 اش  نسبت 
CsPbIαیعنی − 3  ) چگالی  تابعی  نظریه  استفاده     DFT(5با 

می قرار  بررسی  خواص مورد  محاسبه  با  بعد  گام  در  گیرد. 
کشسانی و خواص مکانیکی، تحمل این دو دسته از مواد در برابر  

 عوامل خارجی مورد مطالعه قرار خواهد گرفت. 
 

 . روش محاسبات 2
اساس   بر  خودسازگار  نظریهمحاسبات  حل  و  چگالی  تابعی  ي 

کوهن ب شم-معادلات  با  بسته هو  نرمکارگیري  کوانتوم ي  افزاري 
اسپرسو صورت گرفته است. در انجام محاسبات از تقریب شیب 

اثرات    PBEتعمیم یافته   با  براي    6vdwو شبه پتانسیل اسکالر 
محاسبه  این  در  است.  استفاده شده  آلی  مولکول   ساختار شامل 

هاي قطع به ترتیب  در بسط توابع موج و چگالی الکترونی، انرژي
ي گیري منطقهریدبرگ قرار داده شده است. انتگرال  320و    40

از مش بریلوئن  و    4×4×1بندي  اول  دوبعدي  شبه  ساختار  براي 
مش   از  حجمی  سلول  7×7×7ساختار  کامل  واهلش  ها  براي 

 استفاده شده است. 
CsPbIαساختار − فضا  3 گروه  در  مکعبی  شبکه   ی یبا 

m3Pm-    شماره می 221با  جایگاهتبلور  میان  از  که  هاي  یابد 
این گروه فضا ی وجود دارد، سه جایگاه  یتقارنی مختلفی که در 

اتم  cو    a  ،bتقارنی   اشغال  توسط  کریستالی  ساختار  این  هاي 
که داراي بالاترین    bو    aهاي تقارنی از نوع  شوند. در جایگاهمی

تواند قرار بگیرد و باشند، تنها یک اتم میاي نیز می تقارن شبکه 
اتم توسط  ترتیب  و    Pbهاي  به  اشغال    Cs(سرب)  (سزیم) 

 
4. Datta 
5. Density Functional Theory 
6. Van-Der-Waals 
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حالیمی در  جایگاهشوند.  در  نوع  که  از  نظر    c  تقارنی  از  که 
تواند قرار گیرد تر است، سه اتم میپایین  bو    aتقارنی از جایگاه  

اتم   توسط سه  این ساختار  در  نمایهپر می  Iکه  این شود.  از  اي 
 نمایش داده شده است.  1ساختار در شکل 

حجمی   ساختار  از  استفاده  با  بعد  گام  CsPbIαدر  − 3 
شده تیغه  بهینه  (  1یک  راستاي  شبیه001در  گردید.  )  سازي 

از برهم ي  هاي متوالی، یک لایهکنش بین تیغهجهت جلوگیري 
آنگستروم در دو طرف تیغه در نظر گرفته شده    10به اندازه    خلأ

ها و یا ساختار سطحی مورد نظر،  سازي تیغهاست. پس از شبیه 
هاي  تیغه به صورت کامل واهلش یافته است. در مرحله بعد، اتم

جانشین    2HAهاي آلی  سزیم که در سطح قرار دارند با مولکول 
پریودیک،  شده راستاهاي  در  تقارن  حفظ  با  نهایت  در  و  اند 

یافتهسیستم  واهلش  دوبعدي  شبه  نمایههاي  ساختار اند.  از  اي 
شکل   در  یافته  واهلش  دوبعدي  شده  2شبه  داده  است.  نشان 

آلی  اتم ارتباط  HAهاي  عنوان  به  لایهکه  معدنی  دهنده  هاي 
می برهمعمل  طریق  از  چسب کنند،  هم  به  واندروالس  کنش 

 اند.   خورده 
 

 
CsPbIαاي ساختار نمایه .1شکل  − 3. 

 

 
)سازي سلول دوبعدي اي از شبیهنمایه  .2شکل  HA ) CsPb I2 2 7. 

 
1. Slab 
2. Hexylammonium   

 . نتایج 3
از   سازي ساختار شبه دوبعدي در گام اول محاسبات،  شبیهپس 

ابتدا برخی از خواص الکترونی از ساختار شبه دوبعدي و همتاي 
یعنی  بعدیش  CsPbIαسه  − در  3 و  گرفته  قرار  توجه  مورد 

بعدي  نهایت دلیل پایداري ساختار دوبعدي نسبت به ساختار سه
تشکیل   انرژي  محاسبه  بعد،  با  گام  در  است.  شده  بررسی 

بررسی  منظور  به  ساختار  دو  این  کشسانی  خواص  محاسبات 
مورد توجه قرار گرفته   3ها در شرایط محیطی سخت عملکرد آن

 است. 
این به  توجه  انرژي با  نوار  ساختار  داراي  جامد  مواد  که 

ب آنهمخصوص  نواري  تفاوت در ساختار  و  باعث  خود هستند  ها 
چنین در کاربردهاي  شود. همشان میخواص الکتریکی تفاوت در  

بازترکیب،   مکانیزم  برانگیخته،  حالت  عمر  نظیر  اپتوالکترونی 
حامل تراکم  و  با  تحرك  دیگر  خواص  بسیاري  و  ذاتی  بار  هاي 

می را  مواد  حالات  چگالی  و  نواري  ساختار  بررسی مطالعه  توان 
داد این  .قرار  مورداز  در  بحث  که  است  مناسب  خواص   رو 

این منظر مورد   از  را  پژوهش  این  در  توجه  مورد  مواد  الکترونی 
نحوه   محاسبات  اول  گام  در  ما  اساس  این  بر  دهیم.  قرار  بحث 

اوربیتال اصلی  سهم  و  نواري  ساختار  نوار تغییر  در  اتمی  هاي 
مورد  را  آلی  مولکول  حضور  و  غیاب  در  ظرفیت  نوار  و  رسانش 

 دهیم. توجه و بحث قرار می
، هر دو ساختار دو بعدي  3رت مشخص شده در شکل  به صو

سه میو  مستقیم  انرژي  گاف  داراي  انرژيبعدي  گاف   باشند. 
بعدي  دو  ساختار  HAبراي  CsPb I2 2 تقارنی  7 نقطه   در 

)5/0  ،5/0  ،5/0(M=  درحالی دارد،  ساختار  قرار  براي   که 
CsPbIαبعدي سه  − با    3 برابر  تقارنی  نقطه  این   مختصه 

)5/0 ،5/0 ،5/0(M= باشد.  می 
اوربیتال سهم  شدن  مشخص  منظور  نوار  به  در  اتمی  هاي 

n,kψ(r)  چگالی یعنیظرفیت و نوار رسانش، سطوح هم
براي   2

در   شده  مشخص  صورت  به  است.  گردیده  محاسبه  ساختار  دو 
اتم5و    4  هايشکل مولکول،  و  سزیم  نوار  هاي  در  آلی  هاي 

رسانش  4ظرفیت نوار  نوار    5و  در  اصلی  سهم  ندارند.  سهمی 
اوربیتال   اوربیتال    اتم  pظرفیت براي هر دو ساختار  اتم    sید و 

می ناشی  حالسرب  در  از  شود  سهم  این  رسانش  نوار  در  که 
 باشد. سرب در این ساختارها می اتم pاوربیتال 

 

 
3. Harsh Environment  
4. Valence Band Maximum (VBM) 
5. Conduction Band Maximum (CBM) 
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 (الف) 

 
 (ب) 

نواري الف)    .3شکل   CsPbIα  ساختار  − نواريب)  ،  3 ساختار 
( HA ) CsPb I2 2 7. 

 

 
 

n,kψ(r)سطح هاي همچگالی .4شکل 
CsPbIαبراي ساختار 2 − 3. 

 
n,kψ(r)  سطحهاي همچگالی .5شکل 

)براي ساختار 2 )HA CsPb I2 2 7. 

مولکول  شامل  ساختارهاي  پایداري  بررسی  آلی  جهت  هاي 
حجمی ساختار  به  CsPbIαنسبت  − این 3 تشکیل  انرژي   ،
 ].  9محاسبه شده است [  1ي ساختارها با استفاده از رابطه 

( ) ( ) ( )

( ) ) /
n nf PbI CsI PEAI PbI

CsI PEAI

E ( E nE

n E E n
−

= − −

− +
2 1 2 2

1 2
 

)1(  
 

رابطه این  )  در  ) ( ) ( )n nPbI CsI PEAIE
−2 1 2

ساختار،     کل  انرژي 

PbIE
2

انرژي  CsIEو     ترتیب  حجمی  به  ساختار  و    PbI2هاي 
CsI    وHAIE  انرژي فاز گازي مولکولHAI  باشند. در نهایت  می

  درج شده است.  1نتایج در جدول 
هاي آلی تنها  کنش میان مولکولکه نوع برهمبا توجه به این

نوع واندروالس باشد، این گزینه در ورودي برنامه به  می از  تواند 
بر   بنابر  است.  شده  فعال  بعدي  دو  ساختار  این  واهلش  منظور 

برهم از  نوع  این  به  مربوط  آمده، سهم  به دست  در  نتایج  کنش 
مرتبه   از  توجه  می  eV  27/3این ساختار  با  نتایج درج  باشد.  به 

جدول   در  می  1شده  ساختار مشاهده  تشکیل  انرژي  که  شود 
بیش مراتب  به  دوبعدي  و  شبه  است  بعدیش  سه  همتاي  از  تر 

پایدارتر  بسیار  ترمودینامیکی  نظر  از  ساختار  این  بنابراین، 
چگالی  می توزیع  نحوه  موضوع،  این  بررسی  منظور  به  باشد. 

اتم  اطراف  در  شالکترونی  ساختار  محاسبه  هاي  با  دوبعدي  به 
اختلاف  این  گرفت.  قرار  توجه  مورد  الکترونی  چگالی  اختلاف 

می را  همچگالی  بار  چگالی  اختلاف  محاسبه  با  بین  توان  سطح 
HAساختار شبه دوبعدي CsPb I2 2 هاي آلی و ساختار  ، مولکول7

مولکول غیاب  (در  آنپروسکایت  نمود.  محاسبه  آلی)  چنان هاي 
را می  6در شکل  که   امر  این  دلیل  است،  با  مشخص شده  توان 

اتم از  الکترونی  چگالی  اتم  انتقال  به  متصل  هیدروژن  هاي 
اتم  به  مینیتروژن  عبارتی  به  گرفت.  نظر  در  ید  توان گفت  هاي 

بعدیش،  دلیل پایداري ساختار شبه دوبعدي نسبت به همتاي سه
 دروژن است.تشکیل پیوند هیدروژنی میان اتم ید و اتم هی

 
 ) eV انرژي تشکیل (در واحد  .1جدول 

 HA CsPb I2 2 7 CsPbIα −  ساختار  3
 02/0 -01/5 کار حاضر 

(eV)f E   03/0] 10[ - کار دیگران- 
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هم.  6شکل   بار  چگالی  دوبعدي  اختلاف  شبه  ساختار  بین  سطح 

HA CsPb I2 2 مولکول مولکول ،  7 غیاب  (در  پروسکایت  ساختار  و  آلی  هاي هاي 
 آلی).

 
محیطی  این شرایط  در  دوبعدي  شبه  ساختارهاي  آیا  که 

تنش تحت  است  ممکن  ماده  که  شرایطی  یعنی  هاي  سخت، 
هم گیرد،  قرار  میمحیطی  به  چنان  نسبت  همتاهاي  توانند 

بیشحجمی  پایداري  نیازمند  شان  خیر،  یا  باشند  داشته  تري 
آن مکانیکی  خواص  بعد  بررسی  گام  در  اساس،  این  بر  است.  ها 

گیرد. با استفاده از  محاسبه خواص کشسانی مورد توجه قرار می
ثابت میاین  کشسان  مدول  هاي  یعنی  ماده  دیگر  خواص  توان 
) B(1)حجمی  یانگ  مدول   ،Y(2   ) برشی  مدول  سایر    G(3و  و 

 ].11خواص مکانیکی را به دست آورد [ 
میان کرنش کشسان اعمالی به یک ماده و تنش ایجاد شده  
قانون هوك   با  در آن، یک رابطه مستقیم وجود دارد که مطابق 

      شود:ه میباشد. این رابطه به صورت زیر نوشتمی
)2    (                                                    ij ijkl klCσ ε=       
 

بالا،   رابطه  در جهت    iمؤلفه    ijσدر  تنش  وjام   ،  klε    کرنش
وابسته به   ijklC  ،4باشد. در این رابطه، تانسور مرتبه  متناظر می

هاي کشسان ماده  باشد و به عنوان ثابتخواص کشسانی ماده می
اولیه سیستم  شود. چنانتعریف می بردار شبکه  چه فرض کنیم 

R   کرنش اعمال  از  پس  Rو  با    ′ را  کرنش  ماتریس  و    Dباشد 

 
1. Bulk Modulus 
2. Yong Modulus 
3. Shear Modulus 

شکل   به  عنصر  سه  میان  رابطه  صورت  این  در  دهیم،   نشان 
      شود: نوشته می 3رابطه 

)3(                                                            R DR′ = 
 

) رابطه  از  استفاده  با  کلی  حالت  در  کرنش  ) 4ماتریس 
 شود:مشخص می

)4(                          
ε ε ε

ε ε ε
ε ε ε

 +
 

= + 
 + 

1
1

1

xx xy xz

yx yyyz

zx zyzz

D 

 
پاراگراف قبل، در ماتریس   عناصر  Dکه به صورت ذکر شده در 

ijε    کرنش اعمال شده در جهتij  دهد. بنابراین با  را نمایش می
این به  میتوجه  صورت  جهتی  کرنش  اعمال  گیرد،  که 

به متقارن  هاي کرنش مختلفی خواهیم  ماتریس با توجه  داشت. 
کرنش  تانسور  ijبودن  jiε ε=   نمادگذاري از  استفاده  با  و 

)) و  5] (رابطه (21[  4شناخته شده به عنوان نمادگذاري وویگت
هاي  براي ثابت  6× 6ها، یک ماتریس  بنابراین کاهش تعداد اندیس

) مشخص شده  6خواهیم داشت. این ماتریس در رابطه (کشسان  
 است.

)5 (                     xx , yy , zz
zy , xz , xy

→ → →
 → → →

1 2 3
4 5 6

 

 
CsPbIαکه ساختاربا توجه به این − داراي شبکه مکعبی    3

تقارن  حضور  چهار است،  جمله  از  شبکه  این  در  مختلف  هاي 
هاي دوگانه در این ساختار منجر چنین تقارنگانه و همسه   تقارن

هاي کشسان به یک ماتریس با تنها سه  به کاهش ماتریس ثابت
در    ألهشود. اما این مسمی  c44  و  c11  ،c12  عنصر مستقل یعنی 

کاملاً  دوبعدي  شبه  شبکه  شبکه   مورد  در  است.  هاي  متفاوت 
این دلیل  به  کریستالی  دوبعدي  شبکه  داراي  ساختار  که 

وجود  می  5کلینیکتري  وارونگی  و  همانی  تقارن  دو  تنها  باشد، 
دارد. لذا در این شبکه تمامی عناصر ماتریس کشسان مستقل از  

مییک عمل  تمام  دیگر  عبارتی  به  باید    21کنند.  ثابت کشسان 
ثابت ماتریس  گردد.  ساختار محاسبه  دو  هر  براي  کشسان  هاي 

نشان داده    8و    7هاي  کلینیک به ترتیب در رابطه مکعبی و تري
 اند. شده
 

 
4. Voigt 
5. Triclinic 
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)6  (           

c c c c c c
c c c c c c
c c c c c c

C
c c c c c c
c c c c c c
c c c c c c

 
 
 
 

=  
 
 
  
 

11 12 13 14 15 16

21 22 23 24 25 26

31 32 33 34 35 36

41 42 43 44 45 46

51 52 53 54 55 56

61 62 63 64 65 66

  

 

)7 (          

c c c
c c c
c c c

C
c

c
c

 
 
 
 

=  
 
 
  
 

11 12 12

12 11 12

12 12 11
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44

44

0 0 0
0 0 0
0 0 0

0 0 0 0 0
0 0 0 0 0
0 0 0 0 0

  

)8(           

c c c c c c
c c c c c

c c c c
C

c c c
c c

c

 
 
 
 

=  
 
 
  
 

11 12 13 14 15 16
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0
0 0
0 0 0
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ثابت  استخراج  تیلور   نحوه  بسط  از  استفاده  با  کشسان  هاي 

انجام   شده  اعمال  کرنش  به  نسبت  سیستم  کل  انرژي  تابع 
توان بر حسب کرنش اعمالی  پذیرد. انرژي کل سیستم را میمی

 نوشت: 9هاي کشسان به شکل رابطه و ثابت

)9(      ( ) ( ) ( ( ))ij i j
i j

E V, E V V Cε ε ε ε
= =

= + +∑∑
6 6

3

1 1

1
2

 

 
ماتریس    پس مستقل  عناصر  شدن  مشخص  براي    Cاز 

ثابت اختلاف  محاسبه  ساختارها،  از  یک  هر  در  کشسان  هاي 
این  در  گردد.  محاسبه  باید  کرنش  اعمال  از  بعد  و  قبل  انرژي 

عناصر   اختلاف،  این  با محاسبه  تنها مجهول  ijCصورت  هاي  که 
معادله  باقی در  میمی  9مانده  محاسبه  نهایت  باشند،  در  شوند. 

ثابت محاسبه  از  براپس  کشسان  سایر هاي  ساختار،  دو  هر  ي 
را می براي خواص مکانیکی  به عنوان مثال،  توان محاسبه نمود. 

روابط   شکل  به  روابطی  مکعبی  میان    12و    11،  10ساختار 
برشی  ثابت مدول  و  یانگ  مدول  مدول حجمی،  و  هاي کشسان 

 وجود دارد.
 

)10(                                          ( )B c c= +11 12
1 2
3

 

)11(                                                     BGY
B G

=
+

9
3

 

)12(                            ( )G c c c= + −44 11 12
1 3
5

  

 
خواص  محاسبه  چگونگی  مورد  در  شده  ذکر  رویکرد 

کد   در  که  است  روشی  استفاده    thermo_pwمکانیکی،  مورد 
می [قرار  مواد  13  ، 10گیرد  مکانیکی  خواص  آن  اساس  بر  و   [

می ازمحاسبه  استفاده  با  پژوهش،  این  در  فوق    شود.  رویکرد 
محاسبه   پژوهش  این  در  توجه  مورد  مواد  مکانیکی  خواص 

دو  شده براي  کشسان  خواص  محاسبات  به  مربوط  نتایج  اند. 
HAساختار   CsPb I2 2 CsPbIα  و  7 −  3و    2هاي  در جدول  3

 درج شده است. 
جدول در  شده  درج  نتایج  به  توجه  ساختار  ،  3و    2هاي  با 

CsPbIαحجمی  − خواص   3 دوبعدي  شبه  ساختار  به  نسبت 
می نشان  خود  از  بهتري  ساختار  مکانیکی  عبارتی،  به  دهد. 

هاي  هاي اعمالی (یا به عبارتی کرنشحجمی در برابر تغییر شکل 
بیش  مقاومت  شده)  میاعمال  نشان  خود  از  این  تري  که  دهد 

مقایسه از  استفاده  با  (ویژگی  حجمی  مدول  مقدار  یعنی  Bي   (
کل می  13ی  رابطه  قرار  بررسی  مورد  مختلف  مواد  گیرد  براي 

]15  .[ 

)13(                                           P EB V V
V V
∂ ∂

= − =
∂ ∂

2

2 

 
سایر  آن در  برتري  چنین  یک  پیداست،  نتایج  از  که  طور 

یانگ   مدول  جمله  از  مکانیکی  حجمی خواص  ساختار  براي 
می حالت  مشاهده  حفظ  براي  ماده  تحمل  عبارتی  به  شود؛ 

 تر است.  اش بیشکشسانی
 

CsPbIα  خواص کشسانی براي ساختار حجمی .2جدول   − 3 
(GPa) G E B  

CsPbIα 39/14 1/17 61/6 کار حاضر    − 3 
  61/14 79/17 86/6 ]14کار دیگران [

 
HAخواص کشسانی براي ساختار حجمی   .3جدول  CsPb I2 2 7 

(GPa)  G E B  
HA 53/8 66/9 69/3  کار حاضر  CsPb I2 2 7 

  - - -  کار دیگران    
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 گیري . نتیجه4
مواد پروسکایت هالید سرب شبه دوبعدي به دلیل پایداري بهتر 
و بازده بالاتري که در آشکارسازي پرتوهاي ایکس و گاما نسبت 

بعدي دارند، کاندید مناسبی براي استفاده   هاي سهبه پروسکایت
باشند. در این پژوهش با استفاده  آشکارسازهاي سوسوزن میدر  

از نظریه تابعی چگالی و محاسبات اصول اولیه، خواص الکترونی 
HAو مکانیکی ساختار دوبعدي  CsPb I2 2 و همتاي سه بعدیش    7

CsPbIαیعنی شبکه مکعبی  − مورد بررسی قرار گرفت. بنابر    3
دلیل  به  دوبعدي  ساختار  پژوهش،  این  از  آمده  دست  به  نتایج 
مراتب   به  ید  اتم  و  هیدروژن  اتم  بین  هیدروژنی  پیوند  تشکیل 

هاي سخت، خواص بعدي است. در محیطپایدارتر از ساختار سه
هاي آلی بزرگ مکانیکی ساختار دو بعدي به علت حضور مولکول 

مراتب   سهضعیفبه  ساختار  از  دیگر،  تر  عبارت  به  است.  بعدي 
تري در برابر فشارهاي خارجی از  ساختار شبه دوبعدي تحمل کم

می نشان  پژوهش،  خود  این  از  حاصل  نتایج  به  توجه  با  دهد. 
استفاده از ساختار شبه دوبعدي به عنوان آشکارساز سوسوزن در  

میمحیط سخت،  ساختار  هاي  از  ناکارآمدتر   همتاي  تواند 
 . بعدي باشد سه
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