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 چكيده
و استفاده كمك نظريه تابعي چگالي ها به  و محاسبه انرژي آن TiO2نانولايه لپيداكروسيت  بهبا اعمال مقادير كم كرنش محوري 

نانولايه با آل  بحراني و قدرت ايده كرنش براي نانولايه محاسبه گرديد. همچنين ضريب پواسون و مدول يانگاز قانون هوك 

 ٤و مقادير نسبتا كم حدود  گيگاپاسكال براي مدول يانگ ٣١٦و  ٤٥٢محاسبه گرديد. مقادير عددي نسبتا زياد كرنش بيشتراعمال 

بدست آمد.   yو x در دو راستاي درصد براي كرنش بحراني به ترتيب ٨و 

موادي توانند  مي TiO2نانوساختارهاي  بنابراين واقع شده است TiO2در محدوده گاف نواري  كاهش آب-پتانسيل اكسايش

ها  در نانولايهاز آنجا كه . ]١[باشندمناسب جهت تجزيه آب به كمك نور خورشيد و توليد هيدروژن به عنوان سوخت پاك 

تلاش براي ساخت و مطالعه خواص ند تر مساحت سطح موثر بيشتر بوده و براي كاربردهاي فوتوكاتاليستي مناسب

شده است نانولايه گزارش  هاي شيميايي با روش آنكه سنتز  TiO2رسد. تنها نانولايه  ضروري به نظر مي TiO2هاي  نانولايه

ها از دو جنبه قابل اهميت است. اول اينكه در  نانولايهمكانيكي بطور كلي بررسي رفتار  .]٢[) استLNSلپيداكروسيت (

توان خواص الكتريكي از  دوم اينكه با اعمال كرنش مي. ناپذير است ملي وجود كرنش اجتناببسياري از كاربردهاي ع

بنابراين بررسي رفتار مكانيكي نانولايه . ]٣[رسانا تنظيم كرد حفره را در نيمه-پذيري الكترون جمله گاف نواري و تحرك

LNS  تند از : توانند بخشي از رفتار مكانيكي ماده را تشكيل دهند عبار . مواردي كه ميتواند مهم باشد ميتحت كرنش

و تنش  آن دستخوش تغيير شود (كرنش بحراني) اتمي توان به ماده اعمال كرد بدون آنكه ساختار حداكثر كرنشي كه مي

 برعكسشود يا  ماده وارد ميخاص به ساختار تك محوري  ؛ ميزان تنشي كه به ازاي كرنشآل) (قدرت ايده متناظر با آن

تغيير شكل ماده در راستاي عمود بر كرنش نسبت به كرنش  و (مدول يانگ) خاص تنشميزان تغيير شكل ماده در اثر 

در  yو  xدر راستاهاي محوري هاي  . در اين كار با اعمال كرنش(ضريب پواسون) در محدوده قانون هوك اعمال شده

و  ]٤[ FHI-aims ةبا بست DFTمحاسبات . گرديدرفتار مكانيكي آن بررسي برده شده از  موارد نام LNSسطح نانولايه 

خلأ استفاده  Å١٢  از )zبر لايه (محور  در راستاي محور عمود دوبعدي ساختار براي شد. انجام PBEاز تابعي  استفاده

تحت  /محورهايو محور zنگهداشتن بردارهاي شبكه در راستاي محور  با ثابت ،در همه موارد بعد از اعمال كرنش شد.

  شد. به طور كامل واهليدهساختار كرنش 

هاي ساختاري بعد از واهلش كامل آن در جاي ديگر ارائه  ويژگي نشان داده شده است. )a(١در شكل  LNSساختار اتمي 

 براي يك سيستم دوبعدي كه فقط تنش در راستاي صفحه وجود دارد .]٥[شده و در توافق با نتايج ديگران است
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 است. انرژيها به معادله  ) نقاط قرمز رنگ انرژي بر حسب كرنش و خطوط زرد رنگ نمودار برازش آنLNS b) ساختار اتمي a: ١ شكل

𝝈توان همچنين به صورت اين رابطه را مي  = 𝑪𝝐  نوشت كه در آنC=S-1 روابط تقارني و  بوده ماتريس سختيCij=Cji  و

Sij=Sji  براي عناصرS  وC .براي  برقرار استLNS  گروه تقارني باPmmm  ٥٩(شماره ،(
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تغيير منفي نسبت (ضريب پواسون  i ،ijνمدول يانگ در جهت  Ei است كه در آن  

گيري از قانون  گرالبا انتاست.  ijمدول برشي در صفحه  Gijو )  iدر راستاي  اعمال شده كرنشبه   jشكل در راستاي

E هوك به رابطه = 1/2(𝛜𝐓𝐂𝛜) با توجه به ماتريس ]٦[ رسيم مي در واحد حجم كريستال براي انرژي .S در ، LNS 

هاي برشي است. بنابراين در اين كار فقط كرنش محوري  ها مستقل ازكرنش و تنش هاي محوري و تنش متناظر با آن كرنش

  زير است طه انرژي به صورترابط كرنش و تنش برشي صفر بوده و ايبه سيستم اعمال شد. با اين شر
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E(ϵ)  انرژي سيستم تحت كرنش وE0 ،t0  وA0  براي انرژي، ضخامت و مساحت نانولايه در حالت تعادل است. به ترتيب

 yو xمحوري در صفحه نانولايه در راستاهاي  دوتك و كرنش  ϵ ≤2% ≥%2-هاي الاستيكي ما در محدوده  ثابت محاسبه

را محاسبه كرديم. نمودار سطح  C12و  C11، C22هاي  برازش و ثابت فوقسپس سطح انرژي را با رابطه  .اعمال كرديم

و سپس  Sماتريس ، C شده است. با معكوس كردن ماتريس  نشان داده )b(١انرژي و نمودار برازش شده آن در شكل

 yxν=٢٧/٠و  xyν=٢١/٠با مقادير يب پواسوناضرو  Ey=٤٥٢ GPa و Ex=٣١٦ GPaبا مقادير هاي الاستيكي مدول يانگ  ثابت

است. بنابراين رفتار مكانيكي  xبرابر راستاي ٤/١در حدود  yمدول يانگ در راستاي  اين مقاديربا توجه به . بدست آمدند

) ٣٣٠ MoS2 )GPaاز تركيباتي چون  LNSمدول يانگ همچنين در راستاي صفحه غيرهمسانگرد است.  LNSنانولايه 

و هم به تفاوت پيوند بين  LNSتواند هم به تفاوت ساختار اتمي  بيشتر است. علت آن مي  ]٨[) ٢٥٠ h-BN )GPa و ]٧[

تحت كرنش كششي  LNSلايه  مه به تغيير شكل تكدر ادابرده شده بستگي داشته باشد.  و بقيه تركيبات نام LNSها در  اتم

درصد كرنش كششي  ١٥براي اين كار به نانولايه در راستاهاي ذكر شده تا پرداختيم.  yو  xبه طور جداگانه در راستاهاي 

𝜎(𝜖)اعمال و انرژي سيستم محاسبه گرديد. سپس با استفاده از رابطه  = 1/𝑉(
డாೞ(ఢ)

డఢ
به  iتنش در راستاي  ]٩[ (

محاسبه گرديد.  𝜖صورت تابعي از 

٢ Compliance



)y( x) بر حسب كرنش در راستاي x( yدر راستاي  كرنش) b) تنش بر حسب كرنش و ساختار اتمي نانولايه قبل و بعد از كرنش بحراني a: ٢شكل 

در شكل٢)a( تنش برحسب كرنش نشان داده شده است. با توجه به شكل با افزايش كرنش، تنش وارد به سيستم افزايش 

پيدا مي كند تا جايي كه در يك كرنش مشخص تنش شروع به افت مي كند. اين نقطه كرنش بحراني و تنش متناظر با آن 

قدرت ايده آل٣ نام دارد]١٠[. بعد ازكرنش بحراني ساختار اتمي سيستم تغيير كرده و همانطور كه روي شكل ٢)a(نشان داده 

شده است از ساختار اوليه به ساختاري با گروه فضايي متفاوت )در اينجا آناتاس )٥](٠٠١[( كه انرژي آن در كرنش بحراني 

كمتر از انرژي ساختار اوليه است گذار مي كند. قدرت ايده آل بيشترين تنشي است كه مي توان به سيستم اعمال كرد بدون 

آنكه ساختار اتمي آن تغيير كند. هرچند كه مدول يانگ در راستاي y حدود ١/٤ برابر بيشتر از راستاي x است ولي با توجه 

به شكل ٢)a( كرنش بحراني در راستاي y كمتر است همچنين قدرت ايده آل در راستاي y كمتر از راستاي x است. 

بنابراين راستايي كه در آن ماده سخت تر است ) مدول يانگ آن بيشتر است( تحت تنش زودتر دچار تغيير ساختار اتمي مي 

شود. شبيه اين رفتار براي فسفرين نيز در مرجع ]١٠[ گزارش شده است.   

با توجه به شكل ٢)b( اعمال كرنش تك محوري كششي در راستاي y) x( منجر به فشردگي در راستاي x) y(  مي شود 

بنابراين ضريب پواسون LNS مثبت است. ميزان فشردگي عمودي براي تمام مقادير كرنش به راستاي كرنش بستگي دارد 

هرچند كه در مقادير كم كرنش تفاوت آن ها كم است اما در كرنش زياد تفاوت آن ها زياد مي شود. با توجه به اين شكل 

واهلش در راستايy بيشتر اتفاق مي افتد بنابراين ضريب پواسون νyx بيشتر از νxy است.   
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