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 23/12/1400، تاریخ پذیرش قطعی:12/11/1400لاح شده:، تاریخ دریافت نسخه اص25/08/1400تاریخ ثبت اولیه:
 

 چکیده

اپتیکی کلسیم کربنات، در فاز ارتورومبیک )واتریت( مورد خواص  و فشار گذار ،، تراکم پذیریمشتق آن در این مقاله مدول حجمی،     

تقریب های مختلف و با استفاده از نرم  عی چگالی با. محاسبات با استفاده از روش شبه پتانسیل در چارچوب نظریۀ تابگرفته استبررسی قرار 

نسبت به  GGA-NC که نتایج حاصل ازتقریب افزار کوانتوم اسپرسو صورت گرفته است. نتایج ناشی از پایداری و فشار گذار بیانگر این است

 های فاز ارتورومبیک)واتریت( در راستاای ضریب شکست به دست آمده بردو تقریب دیگر مطابقت بیشتری با مقادیر فشار گذار تجربی دارند. 

x  وy  وz  چنین مقدار گاف اپتیکی برای فاز  ارتورومبیک در راستاهای باشند، هممی 433/1و  274/1، 273/1به ترتیبx  وy  وz  محاسبه شده

 نتایج به دست آمده با دیگر داده های موجود سازگاری خوبی دارد. اند.
 

 

   .کوانتوم اسپرسو،الکتریک، ضریب شکست، گاف اپتیکیتابع اتلاف انرژی، ثابت دی، حجمیمدول  واژه های کلیدی:

 
 

 . مقدمه1

[. 1یکی از فراوان ترین مواد معدنی است و به دلیل کاربردهای فراوان از اهمیت زیادی برخوردار است] CaCO)3(کلسیم کربنات    

شناخته شده است. کلسیم کربنات یک چند ریختی است و  ،لی تجاری در دسترساین ترکیب به عنوان ارزان ترین مواد معدنی غیر آ

[. کلسیت فاز هگزاگونال آن می باشد که دردمای 2-3به طور طبیعی در سه شکل کلسیت، آراگونیت و واتریت شکل می گیرد ]

به خاطر ویژگی های فیزیکی آن و اتاق دارای پایدارترین شکل بلوری است ویک عایق با گاف نواری پهن است، مطلوب بودن آن 

mailto:salehi_h@scu.ac.ir
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[. هم چنین فاز هگزاگونال کلسیم کربنات به علت ویژگی های اپتیکی آن ماده 4مناسب بودن آن در کاربردهای صنعتی وفنی است]

 400تا  300نمونه های زنده در دمای  در ای مهم برای ابزارهای اپتیکی مثل فیلترهای قطبش نور است.آراگونیت شبه پایدار است و

گراد به همان سرعت به کلسیت درجۀسانتی 751تا 660زنده دردمای نمونه های غیر در و درجۀ سانتی گراد به کلسیت تبدیل می شود

مهم است  و خمیر دندان ها به کار می روند، فیلترها مختلف صنعتی که به عنوان مادۀ رنگی، [. آراگونیت درمواد5تبدیل می شود ]

بنابراین به صورت کامل مورد مطالعه قرار نگرفته است. هم  نسبت به دو چند ریختی دیگر دارد، پایداری را[. واتریت کم ترین 6]

چنین فاز هگزاگونال کلسیم کربنات به علت ویژگی های اپتیکی آن ماده ای مهم برای ابزارهای اپتیکی مثل فیلترهای قطبش نور 

-5ساخته شد] 2007کیب کلسیم کربنات است که فیلم های نازک آن در سالواتریت یکی از فازهای فشار بالا در تر فاز است.

شوند. ولی در مورد واتریت دو ساختار بلوری هگزاگونال و ارتورومبیک تشکیل میکلسیت و آرگونیت به ترتیب در ساختارهای [.7

، یک سلول xا با استفاده از پرتو ساختار بلوری واتریت ر 1959اولین کسی بود که در سال  1در مقالات مطرح شده است. میر

را به دلیل بی  Pbnm، میر یک سلول ارتورومبیک با گروه فضایی 1960گزارش کرد. در سال   Pnmaارتورومبیک با گروه فضایی

های کربنات مختلف می شود برای واتریت گزارش کرد. میر نظمی قابل توجه ملکول های کربنات که منجر به اشغال جزئی مکان

هم چنین یک سلول واحد هگزاگونال برای واتریت با گروه های کربنات مرتب شده در  1973در سال  2و لیپمن 1969ال در س

هستند( ولی با گروه فضایی  c)از طرفی در کلسیت و آراگونیت صفحات کربنات عمود بر محور  cراستای صفحات موازی با محور 

 [. 5دند ]های جایگاهی کربنات متفاوت گزارش کرو تقارن

های اتمی برای بررسی اثر جذب ملکولی آب بر روی سطوح از کلسیت، آراگونیت و واتریت را گزارش سازینتایج شبیه 3دیلییو

انجام شد و  1960( گزارش شده توسط میر در سال Pbnmکرد. این شبیه سازی ها با استفاده از سلول ارتورومبیک )گروه فضایی 

ل توجه ملکول های کربنات در واتریت است که منجر به اشغال های جزئی مکان های کربنات مختلف می این به دلیل بی نظمی قاب

و همکاران طیف رامان واتریت را با استفاده از مقیاس الکتروشیمیایی در آب خالص فراهم کردند. اندازه گیری  4شود. اما گابرئیلی

متفاوت است ولی بسیار نزدیک به  ای هگزاگونال گزارش شده در مقاله هاهای تجربی نشان دادند که ساختار واتریت از ساختاره

دهد که واتریت نشان می  3CaCOساختار نواری واتریت  ارائه شد. 1960ساختار ارتورومبیکی است که در ابتدا توسط میر در سال 

، گذار فاز و ویژگی از نظریۀ تابعی چگالیبا استفاده  2018بلکوفسی و همکاران در سال  [.5یک عایق با گاف مستقیم پهن است ]

، گذارهای فاز ل بررسی و ضمن بررسی پایداری فازپاسکاگیگا 40را در سه فاز بالای فشار کلسیم کربنات های ساختاری و کشسانی 

کترونی و ویژگی های ساختاری ال 2011هم چنین در سال [.8گیگاپاسکال مشاهده نمودند] 40پاسکال تا گیگا3/4نرا در بازۀ بی

با  استفاده از محاسبات اصول  2020علاوه براین در سال  [.7با هم مورد بررسی قرار گرفت] 3MgCOو 3CaCOاپتیکی دو ترکیب 

                                                 
1 Meyer 
2 Lippman  
3 De Leeuw 
4 Gabrielli 
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های کربنات در واتریت، که کمترین چند شکلی گیری یونبلوری و ترتیب جهت ، ساختارهای دینامیک ملکولیسازیو شبیه اول

همانطور که بیان شد، ترکیب کلسیم کربنات یک عایق با گاف نواری پهن  [ .9و3ررسی قرار گرفت]کربنات کلسیم است، مورد ب

است و در شرایط فشار معمولی دارای فاز هگزاگونال )کلسیت( است. این ترکیب در فشارهای بالا به ساختارهای متفاوت از ساختار 

دهد که این ترکیب در ر فشار بر روی این ترکیب نشان میدر حضوکند. مطالعات تجربی ت پایدار در فشار معمولی گذار میحال

گیگاپاسکال از فاز ارتورومبیک  40کند و در فشارگیگاپاسکال به فاز ارتورومبیک )آراگونیت( گذار می 4محدودۀ فشار 

ختار واتریت آن در نظر می ، در این جا یک مدل ارتورومبیک برای ساکند. لذافاز ارتورومبیک )واتریت( گذار می)آراگونیت( به 

مورد فازهای فشار بالای این ترکیب در دسترس می باشد. لذا در ادامه ویژگی های  کمی که دربا توجه به اطلاعات  گیریم. و

 مدول حجمی و پایداری آن در فشارهای بالا مورد بررسی قرار می گیرد. اپتیکی،
 

 ی محاسباتیهاروش. 2

[، که در این بستۀ 10ب نظریۀ تابعی چگالی و با استفاده از بستۀ محاسباتی کوانتوم اسپرسو انجام شده است]محاسبات در چارچو     

ای ظرفیت بر حسب امواج تخت شم با استفاده از روش شبه پتانسیل و بسط تابع موج الکترون ه -محاسباتی معادلات تک ذرۀ کوهن

موضعی چگالی  پایۀ تقریب شیب تعمیم یافته و خته شده به روش فوق نرم برهای سادر محاسبات از شبه پتانسیل گردد.حل می

می باشد. در این محاسبه  2pو C، 2s وO و برای اتم   Ca ،3s,3p,4sاتم  استفاده کرده ایم. اربیتال های ظرفیت در این ترکیب برای

این کمیت مقداری است که به ازای مقادیر بزرگ تر ازآن  مقدار انرژی قطع برای بسط تابع موج را بهینه کرده ایم. مقدار بهینه برای

ریدبرگ به همگرایی رسیدیم.  45ریدبرگ وانرژی قطع  10-7چرخه، دقت 9برای ساختار ارتورومبیک با  انرژی کل همگرا شود و

 پک انجام شده است. -روش مونخورست برای فاز ارتورومبیک وبا 435اول بریلوئن با یک توزیع  نمونه برداری از منطقۀ
 

 

 . نتایج و بحث 3

 مدول حجمی .3-1

مدول حجمی معیاری از سختی بلور است. به بیان دیگر مدول حجمی تمایل جسم به تغییر شکل در همۀ جهت ها را زمانی که     

توان به عنوان یک سری کند. برای تغییرات حجم کوچک، مدول حجمی را میشود بیان مینیرویی ثابت در تمام جهات وارد می

  [.11بسط داد ] P=0توانی از فشار در اطراف 
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دهد. اگر مشتق مدول حجمی نسبت به فشار است. به عبارت دیگر تغییر سختی ماده در برابر کاربرد فشار را نشان می که در آن 

 [.11دهد]گیری در دمای ثابت معادلۀ مورناگون را نتیجه می( مورد توجه باشند، انتگرال1و جملۀ اول در سری بسط معادلۀ )تنها د

 
به دست آورد. به این ترتیب معادلۀ حالت مورناگون  Vبرحسب  Eای برای توان رابطهو معادلۀ بالا می                    با استفاده از 

 [.12شود ]غییرات انرژی برحسب حجم به صورت زیر داده میت

 
        مدول حجمی است.  0Bانرژی حالت پایه در دما و فشار صفر،  0Eحجم سلول اولیه،  0Vکه در این رابطه 

تر است. به منظور یری کمپذتر است و خاصیت تراکمهر چه مدول حجمی بیشتر باشد بلور سختاست.  0B( وارون Kپذیری )تراکم

، ثابت های شبکه بهینه شده و پایدارترین kمحاسبۀ مدول حجمی و مشتق آن پس از وارد کردن مقادیر بهینۀ انرژی قطع، نقاط 

در فایل ورودی، به ازای حجم های متفاوت در اطراف حجم تعادلی، به ازای هر حجم  vc-relaxموقیعت اتم ها از خروجی اجرای 

خودسازگار انجام داده و از خروجی هر اجرا انرژی متناظر با آن حجم را می یابیم. سپس با برازش انرژی بر حسب حجم  یک اجرای

، می توان حجم تعادلی، مدول حجمی و مشتق آن را محاسبه ev.xبا استفاده از معادلۀ حالت مورناگون و به کمک دستور اجرایی 

( همراه 1مدول حجمی و تراکم پذیری فازهای متفاوت ترکیب کلسیم کربنات درجدول)نمود. نتایج حاصل از مدول حجمی، مشتق 

 (5)      با دیگر داده های موجودآورده شده است.
 

 نتایج محاسبات مدول حجمی، مشتق آن و تراکم پذیری ترکیب کلسیم کربنات در فاز ارتورومبیک )واتریت( و مقایسۀ آن با نتایج دیگران. .1جدول
 

ربی کار تج

[12] 
 محاسبه شدههای تکمی (GGA-US)کار حاضر (LDA-US)کار حاضر (GGA-NC)کارحاضر کار نظری

127 ---- 11/121 86/117 94/119 (Gpa)0B 

 تجربی درصدخطا نسبت به مقدار 55/5 19/7 63/4 ---- ----

4 ---- 01/4 94/3 96/3 
 

007/0 ---- 008/0 008/0 008/0 1-K(Gpa) 

 تجربی درصدخطا نسبت به مقدار 28/14 28/14 28/14 ---- ----

نتایج محاسبات مدول حجمی نشان می دهد که با افزایش فشار از فاز هگزاگونال به ارتورومبیک مدول حجمی افزایش یافته در 

تراکم پذیری  یابد. از نتایج حاصل از مدول حجمی، مشتق مدول حجمی وپذیری آن کاهش میتر شده و تراکمماده سخت ،نتیجه
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-GGAنسبت به تقریب  GGA-NCبرای فاز اورتورمبیک کلسیم کربنات در هر سه تقریب درمی یابیم که نتایج حاصل از تقریب 

US  وLDA-US  .مطابقت بیشتری با مقادیر تجربی دارند 

  

 بررسی پایداری و گذارهای فازی تحت فشارهای بالا .3-2

حجم به ازای فازهای متفاوت می باشد. از این منحنی علاوه بر پایداری سامانه رسم منحنی انرژی  پایدارییکی از راه های تعیین      

حجم به ازای فازهای متفاوت -( منحنی های انرژی1و ترتیب گذارهای فازی می توان فشار گذار را نیز محاسبه نمود. در شکل )

 آورده شده است. GGA-USترکیب کلسیم کربنات در تقریب

 ترتیب پایداری در فازها به صورت زیر می باشد: یا ورکه مشاهده می شود ترتیب تبدیل فاز ساختاری وهمان ط

( )

( )

hexagonal Orthorombic aragonite

Orthorombic vaterite



 
حجم فازهای متفاوت بلور کلسیم کربنات به شکل زیر می توان به فشار  -هم چنین با استفاده ازتانژانت مشترک منحنی های انرژی

 فت:گذار بین دو فاز دست یا

(6                                                                )1 2

1 2

p p

p p

E E

V V
P






 

 
GGA. مقایسۀ منحنی های انرژی حجم برای فازهای متفاوت ترکیب کلسیم کربنات در تقریب 1شکل US 

 

سه  هر ( مقادیر فشار گذار محاسبه شده در2درجدول ) حنی دست می یابیم.من بین دو با محاسبۀ شیب هرجفت منحنی به فشار گذار

ازآن جا که هر افزایش فشار معادل با کاهش حجم  تقریب به همراه نتایج تجربی و نظری دیگران به منظور مقایسه آورده شده است.

 سامانه را کاهش داد.  برای گذار از فاز پایدار به فازهای فشار بالا می بایست حجم در سامانه می باشد
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 نتایج محاسبه شده برای فشارهای گذار در کار حاضر و مقایسۀ آن با نتایج دیگران.. 2جدول
 

یکار تجرب  

[12]  

 کار نظری

[13،14]  

 کارحاضر
( )P Gap  

GGA NC  LDA US  GGA US  

4/00 3/30 3/75 3/35 3/62 ( )hexagonal Orthorombic aragonite  

 درصدخطا نسبت به مقدار تجربی 9/50 16/25 6/25 17/50 ----

40/00 40/04 39/75 35/38 37/96 ( ) ( )Orthorombic aragonite Orthorombic vaterite  

 درصدخطا نسبت به مقدار تجربی 5/10 11/50 0/62 0/10 ----

 

نسبت به GGA-NC هر سه تقریب درمی یابیم که نتایج حاصل ازتقریب متفاوت کلسیم کربنات در برای فازهای از نتایج فشار گذار

 دو تقریب دیگر مطابقت بیشتری با مقادیر فشار گذار تجربی دارند. 
 

 خواص اپتیکی .3-2

پاسخ خطی این ساختار را  ،یزارهای الکترواپتیکببرای مطالعۀ ویژگی های اپتیکی و بررسی امکان کاربرد این ترکیب در ساخت ا     

زیرا بیانگر  ،یکی از مهم ترین کمیت های اپتیکی، تابع دی الکتریک مختلط است در مقابل تابش فرودی مورد مطالعه قرار می دهیم.

ن تابع از ای تابع نقطۀ شروع مناسبی برای دست یابی به سایر خواص اپتیکی است.اده مقابل تابش نور می باشد. این رفتارهای اپتیکی م

1)(دو سهم حقیقی  2)(و موهومی [ 15تشکیل شده است و با رابطۀ زیر داده می شود:] 

(7)                                                                     1 2( ) ( ) ( )i       

می توان به کمک معادلات کرامرز کرونیگ سهم حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک را به هم مربوط ساخت. جذر سهم حقیقی 

 [:16تابع دی الکتریک در انرژی صفر منجر به ضریب شکست استاتیک سامانه می شود]

(8)                                                                                   0 1( ) (0)n   

های حجمی رون نواری ناشی ازتحریک پلاسمونتابع دی الکتریک دارای دو سهم گذاربین نواری و درون نواری می باشد.گذار د

ون الکتر 30( نمودارهای سهم حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک بر حسب انرژی فوتون فرودی در بازۀ صفر تا 2است. در شکل)

الکترون ولت این  5افزایش آرام مقدار موهومی تابع دی الکتریک در مقادیر کمتر از  (2ولت رسم شده است. با توجه به شکل)

 2/5، 5/5، 45/5 به ترتیب zو  yو  xارتورومبیک واتریت در راستای  اندازۀ گاف اپتیکی برای فاز و به خوبی نشان می دهد جذب را

  الکترون ولت به دست آمد.

به الکتریک در راستاهای مختلف با یکدیگر مساوی نیستند و دی تانسور های اصلی)واتریت( نیز مؤلفه ارتورومبیکدر فاز 

)شکل ) ( ) ( )x y z       (نمودار سهم حقیقی و سهم موهومی تابع دی2می باشند. در شکل ) الکتریک و هم چنین تطابق
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الکتریک ضریب واتریت نمایش داده شده است. محاسبات مربوط به سهم حقیقی تابع دی زسهم موهومی با ساختار نواری در فا

در جدول  دهد.نتیجه می z ،433/1و در راستای  y ،374/1، در راستای x  ،373/1شکست این ترکیب را در فاز واتریت در راستای 

ر از گاف را انرژی لازم برای عبو 0E اند.داده شده نشان 1E و 0Eهایاند. دو نقطۀ اصلی در نمودار با نام( این نتایج آورده شده3)

دهد. از انطباق نرژی مورد نیاز برای گذارهای احتمالی بعدی را نشان میا 1Eگر گاف اپتیکی بلور است و نقطۀدهد که بیاننشان می

گر گذار احتمالی در بیان 1Eاست. نقطۀ گر گذاری در نقطۀبیان 0Eیابیم که نقطۀنمودار سهم موهومی با ساختار نواری درمی

کند. از ها را تأیید میاست.گاف اپتیکی در این شکل، گاف نواری به دست آمده از ساختار نواری و چگالی حالت Rراستای

5eVEنمودار سهم موهومی واضح است که تا قبل از انرژی   سهم موهومی دارای تغییراتی آرام است که این تغییرات آرام

یابد که این مربوط به گذارهای مربوط به گذارهای درون نواری است. بعد از این انرژی سهم موهومی به صورت ناگهانی افزایش می

تابش فرودی در راستای مورد نظر است در بازۀ بیشینه دامنۀ سهم موهومی تابع دی الکتریک که بیانگر بیشینه جذب  بین نواری است.

هم چنین سهم موهومی تابع دی الکتریک به گذار بین حالت های اشغال شده و اشغال نشده  الکترون ولت رخ می دهد. 7انرژی 

 بیشینه می تواند این نقاط های نسبی مختلفی دیده می شود.مرتبط است. علاوه بر این در نمودار سهم حقیقی تابع دی الکتریک بیشینه

 گذار الکترونی بین ترازها باشد. ناشی از

GGA)واتریت( در تقریب در فاز ارتورومبیکzو  x  ،yمحاسبه شده در سه راستای  . ضریب شکست3جدول NC. 
 

GGAکار حاضر NC  های محاسبه شدهکمیت  

ضریب شکست  1/373 xn  

ضریب شکست  1/374 yn  

ضریب شکست  1/433 xn  
 

 تابع اتلاف انرژی .3-3

ماکروسکوپی و میکروسکوپی جامدات می باشد. این طیف در طیف اتلاف انرژی الکترون کمیتی مهم جهت بررسی خواص      

بردارندۀ تحریک دسته جمعی الکترون های ظرفیت )پلاسمون ها( به داخل حالت های اشغال شده در نوار رسانش می باشد. تابع 

 [: 12اتلاف انرژی از رابطۀ زیر به دست می آید ]

  
(9)      

در واحد طول برای یک الکترون در حال عبور از محیط است و بیانگر این است که با  Eژی این تابع متناسب با احتمال اتلاف انر

سهم موهومی تابع دی الکتریک ارتباط دارد بدین معنا که در بازه هایی از انرژی که طیف اتلاف انرژی دارای قله است سهم 

گر رفتارهای این نمودار قله های آن می باشد که بیانموهومی تابع دی الکتریک مقادیر کوچکی دارند و بالعکس. مهم ترین بخش 

مشخصۀ مرتبط با نوسانات پلاسما هستند. بسامدهای متناظر، بسامدهای پلاسما نامیده می شوند. پلاسما محیطی است که در آن، 
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ده است. شاخص ترین قله تراکم بارهای مثبت و منفی مساوی است و بسامد پلاسما، بسامد گاز پلاسمای الکترون های آزاد درون ما

در طیف اتلاف انرژی به عنوان قلۀ پلاسمونی شناخته می شودکه بیانگر برانگیختگی های جمعی چگالی بار الکترونی در بلور است 

 که قله ها نشان دهندۀ بسامدهای پلاسمونی هستند

 
کتریک با ساختار الج( تطابق سهم موهومی تابع دیو )الکتریک دیالکتریک )ب( نمودار سهم موهومی تابع )الف( نمودار سهم حقیقی تابع دی .2شکل

)واتریت(. نواری در فاز ارتورومبیک  

 

( بیان می کند که تابع اتلاف انرژی با سهم موهومی تابع دی الکتریک رابطۀ معکوس دارد. به این معنا که در بازه هایی از 9رابطۀ)

م های حقیقی و موهومی تابع دی الکتریک مقادیر بسیار کوچکی دارند. در نمودار تابع انرژی که تابع اتلاف دارای قله می باشد، سه

گر گذار بین نواری و متناظر با تغییر علامت انحنای گر بسامد پلاسما هستند، قله های دیگر بیاناتلاف علاوه بر قله هایی که بیان

 نمودار تابع دی الکتریک می باشند.
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 رسم شده است.zو x  ،yراستای الکترون ولت و در سه  30تلاف انرژی فاز واتریت در بازۀ صفر تا نمودار تابع ا( 3شکل)در 

Eloss( برایالکترون ولت 75/14و 55/9)14 الکترون ولت /45و 6/9گونه که از شکل پیدا است، بیشینه درهمان x( )Eloss y و

Elossبرای  الکترون ولت 4/13و 5/10در  zبا  .وجود دارد و دربسامدهای بالاتر از آن ترکیب به صورت شفاف رفتار می کند

)1هاتوجه به شکل ها در این انرژی )   2و ( )   .مقادیر کوچکی دارند 

 
در فاز ارتورومبیک)واتریت(. . نمودار تابع اتلاف انرژی ترکیب کلسیم کربنات3شکل  

 . نتیجه گیری4

با تقریب های شیب تعمیم یافته و چگالی  محاسبات با استفاده از روش شبه پتانسیل در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی اختلالی و     

شویم که نتایج حاصل هر سه تقریب متوجه می برای فازهای متفاوت کلسیم کربنات در از نتایج فشار گذاره است. موضعی انجام شد

نتایج حاصل از سهم  نسبت به دو تقریب دیگر مطابقت بیشتری با مقادیر فشار گذار تجربی دارند. هم چنین GGA-NCازتقریب

نتایج حاصل از بررسی مدول حجمی  پتیکی باگاف نواری می باشد. هم چنینموهومی تابع دی الکتریک نشان دهندۀ مطابقت گاف ا

نشان داد که با افزایش فشار از فاز هگزاگونال به فاز ارتورومبیک )آراگونیت( و ارتورومبیک )واتریت( مدول حجمی افزایش یافته 

 درنتیجه ماده سخت تر شده و تراکم پذیری آن کاهش می یابد.
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Abstract 

     In this paper,bulk module, its derivative, compressibility ,Pressure transition and optical properties of 

calcium carbonate compound orthorhombic (aragonite) phases are studied. The calculations have been 

performed with pseudopotential method in density functional theory framework by using Quantume Espresso 

package. The results of stability and strain transfer indicate that the results of the approximationGGA-NC are 

more consistent with the values of the experimental strainer than the other two approximations.The obtained 

refractive index for orthorombic phase (wateryte) are in the directionsx,y and z of 1.273, 1.274 and 1.433, 

respectively.The amount of optical gap for the orthorombic phase is also direction x,y and z.The results obtained 

are well consistent with other available data. 

       

Keywords: bulk module ,Optical gap, Quantume Espresso, refractive index, dielectric function, electron energy 
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