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 CaCl2 قلع در فاز دياكس  يد يساختار يمحاسبه پارامترها
  

  

 ادوست يآرماهرخ  و *يصالح.. حمدا

  

ك يزياز، گروه فد چمران اهويدانشگاه شه  
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 ـات اين مقاله خصوص ـيدرا    چكيده  ـ    يلكترون حجـم   يسـاز  نـه يو به يخط ـ يريپـذ ، تـراكم ي، ثابـت شـبكه، مـدول حجم ـ   يتركيـب ازجملـه سـاختار الكترون

SnOكيسرام
2

 اسـتفاده از  محاسبات با. مطالعه شده استن ساختار ياثر فشار بر ا دهنده آن و ليتشك يها ن بار مؤثر اتميهمچن .استشده  يبررس CaCl2 در فاز

FP)ل كامليبا پتانس يخط ةت شديروش امواج تخت تقو LAPW)−،افـزار  و با استفاده از نرم يچگال يتابع ةيدر چارچوب نظرWien2k   صـورت گرفتـه اسـت .

  .دارد سازگاري گرانيج ديج به دست آمده با نتاينتا
  

  .SnO2ك ي، سراميدول حجمثابت شبكه، مكلمات كليدي    
  

  

Calculation of the structure parameters of Tin dioxide in CaCl2 phase 
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Abstract    In this paper, we studied the compound structure properties such as lattice constant, bulk module, 
compressibility, volume optimization in CaCl2 phase of  SnO2 ceramic. Calculations were made with using a Full 
Potential-Linearized Augmented Plane Wave (FP-LAPW) method, in the framework Density Functional 
Theory(DFT)with different approximations and by using WIEN2k package. The obtained results are in a good 
agreement with the other results. 
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  مقدمه -1
  

 .باشـد  يم ـ SnO2 با فرمول يرآليغ يبيترك ،د قلعياكس يد        

 ن پـودر ي ـا يجرم ملكول. س استيامغناطيك جامد دين ماده يا

ــف ــگيسـ ــه وgr/mol708/150 د رنـ  C˚1127 ذوب آن ي نقطـ

 ،ژنيتوجه بـه كمبـود اكس ـ   با SnO2نازك  لايه ].1[ باشد يم

 حـدود  نوعه بـزرگ انرژي باند ممبا  nشفاف نوع  يرسانا همين

eV3/4-8/3  كـه بـا افـزودن     اسـت  يدر حـال اين  ].3،2[است

مقاومـت   .شـود  يجـا م ـ  آن جابه يتراز انرژ ،SnO2 به يناخالص

41.073آن حدود  ةژيو 10 m−ρ = × Ω ل خـواص  يبه دل .است

ــبن ــا يادي ــراوان ا يو كاربرده ــف ــاده در الكتروني ــن م ك و ي

از پژوهشگران  ياريتوجه بسها، مورد  ر رشتهيسا ك ويالكترواپت

 يفراوان يقات تجربيگذشته تحق يها است و در سال   قرار گرفته

  .است  آن انجام شده يبر رو

ــا         ــت  چــونهم يار مهمــيك خــواص بســين ســرامي ثاب

بـالا همـراه بـا انتقـالات      يكيرسانش الكتر ك بزرگ،يالكتر يد

 ن وييپـا   ژهي ـمقاومـت و ]. 7-4[ دارد يمرئ ـ ي هي ـدرناح يكياپت

 در SnO2نـازك   يهـا   لايـه  اسـت از  سـبب شـده   انتقالات بـالا 

اسـتفاده   يديگرما و سـلول خورش ـ  ةپنجره، بازگردانند يها هيلا

وم نقـش  يدواناديب بـا اكس ـ ي ـد قلع در تركياكس يد]. 8،7[ شود

سـنتز   ك دري ـبـات آرومات يون تركيداس ـياكس يبـرا  زور رايكاتال

د قلــع در ياكســ يد. اردد ديدريدآنيو اســ يكربوكســ يدهاياســ

مـي  استفاده  ي، خصوصاً در ظروف سفاليساز كيصنعت سرام

  . شود يمذاب حل نم ةشين ماده معمولاً در شيا. شود

         SnO2   كـار مـي رود   قابل احتراق به يگاز يهاحسگردر ،

 C˚100 از ثابـت كمتـر   ير تا دماحسگسطح  ،ن حالتيكه در ا

افت  يكيحتراق، مقاومت الكترقابل ا درحضور گاز گرم شده و

 يداراkPa100 وفشار C˚25 يد قلع در دماياكس يد ].6[ كند يم

P4ييل تتراگونال بـا گـروه فضـا   يساختار روت / mnm, #136
2

 

رامان در  يپراكندگ سنجي طيف با استفاده از به تازگياما  .است

 X  پـراش اشـعه   يبررس]. 9[ مشاهده شده استCaCl2  ساختار

تواند بـه سـه    يل ميساختار روت ;دهد ينشان م بالا يفشارهادر 

 تاحـدود  ش فشـار يبـا افـزا   .ل شـود يگـر تبـد  يد يفاز ساختار

GPa8/11ــتاتادرويط هيتحــت شــرا ــا از يكيس ــال ب  فازتتراگون

 وشـده   منتقـل  CaCl2ك فاز نوع ين تعادل به اورتورومبيشتريب

 بـه فـاز نــوع   يكيسـتات ادرويط هيتحـت شـرا   GPa12در فشـار 

PbO
2

α PbO وCaCl2  هـردو فـاز  .شود يل ميتبد−
2

α  در −

ت بـــاگروه يـــفلورا يك فـــاز مكعبـــيـــبـــه  GPa21 فشـــار

 SnO2 يهـا  هي ـبه هرحـال لا  ].10[شوند  يمنتقل مPa3ييفضا

ژن دارنـد  ياكس يخال يجا چشمگيريشده تعداد  يريگ  رسوب

  .شود يها م لكترونكه سبب رسانش ا

  

  

  شيانجام آزما ةنحو -2
  

FP روش محاسبات با استفاده از         LAPW− 

 يمختلف يها      بيبا تقر) DFT( يچگال يتابع ةيدرچارچوب نظر

به صورت  پارامترها ].13-11[ ه استشدانجام 

au1/2( )
MT

R Sn = )au 7/1 و   )
MT

R O درنظر گرفته =

 ياتمة ن با توجه به شعاع كريت - نيماف ةشعاع كر. شده است

داخل  در بار حداكثرن يهمچناست  وندها انتخاب شدهيوطول پ

گرفته ن مدنظر قرار يت -نيشعاع ماف ين در بررسيت-نيماف ةكر

مغزه،  يها ت از حالتيظرف يها حالت يجداساز يبرا. است

كه  ،ه شده استمبنا قرار داد صورتبه رگ دبير -6 يانرژ

ت، مغزه و شبه مغزه يظرف يها حالت ين جداسازيباتوجه به ا

  .آمده است) 1(ب در جدولين تركيدر ا

گرفته مدنظر قرار  يانرژ ييهمگرا ،برنامه يدر اجرا        

 ،دبرگير0001/0 يچرخه و با اختلاف انرژ 10كه با است

ن يدن به ايرس يابر .ايجاد شده است ييهمگرا

آن  يازا د شده است كه بهيموج تخت تول 3030ييهمگرا
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.تفكيك الكترون هاي مغزه، شبه مغزه و ظرفيت. 1جدول  
  

 !	 �"#� $%&'()*	 +,	�- �"#� �.� $%&'()*	 +,	�- /,0'1 $%&'()*	 +,	�- 

Sn  
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O  
21s  

22s  
42 p  

 

  

  

 

نمودار انرژي بر حسب حجم ساختار .1شكل 
2SnO  با استفاده از تقريـب

96GGA  
 

پارامتر  .جاد شده استيا k-mesh(40×40×40( ةك شبكي

، ن پارامتريا. شده استانتخاب  7برابر با  RKmax ييهمگرا

شبكه كه  يها ثابت .كنديدر محاسبات كنترل م ها راهيتعداد پا

 با اند، برابر شده يريگاندازه يصورت تجرب به

Ao6533/4a=،Ao6313/4 b=وAo155/3c= كه در باشند يم 

 يبرامقاله،   نيا در ].9- 7[آن استفاده شده است  محاسبات از

 GGA و LDA يها بيتقر از يبستگهم يل تبادليپتانس ةمحاسب

  .شده است استفاده

  

  

  بحثو  جينتا -3
  

  يساختار الكترون -3-1
  

ثابـت شـبكه    ،ن محاسـبات ي ـمهم در ا يازپارامترها يكي        

 ـ  ياست، ا شـده و در   يري ـگ انـدازه  ين ثابت بـه صـورت تجرب

ه مجـدداً  ئلمس ـ يد نظرييتأ يبرا اين با وجود .باشديدسترس م

ــي ــبه م ــرا. شــودمحاس ــا يب ــرژي ــور ان ــت پا ين منظ ــحال  ةي

 يمختلف، اطـراف حجـم تعـادل    يهاحجم يازادقلع بهياكس يد

وردش  يرات جزئـي در اطـراف حجـم تعـادل    ييمحاسبه و با تغ

 ـي ـبر حسب حجـم از طر  يرات انرژييتغ. شوديداده م  ةق معادل

اين معادله انـرژي كـل بـه     شود كه دريحالت مورناگون داده م

    :]14[ شودبيان مي 1رابطه صورت تابعي ازحجم به صورت 

       ) 1(رابطه

1 B
V

B
VB V V 00 0E(V) E

0 B V B 1
0

′−     ′−  
  = + + ′ ′ −
 
 
  

 

  

حالت  يانرژ E0ه، يحجم سلول اول V0 رابطه فوقكه در         

 .مشتق آن است ′B و يمدول حجمB0  ه دردماوفشار صفر،يپا

 سـاختار  يبـرا  يانـرژ  كمينه ،ن معادلهيبا استفاده از ا
2SnO در

ج ياز نتا يكيكه  .شده است مختلف به دست آورده يها بيتقر

  . رسم شده است) 1(در شكل 
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ي آن با نتايج ديگرانپارامترهاي ساختاري محاسبه شده در كار حاضر و مقايسه: 2جدول   

 

]10[نتايج نظري ]15[نتايج تجربي   FP-LAPW 
LDA 

FP-LAPW 
GGA91 

FP-LAPW 
GGA96 

كميات محاسبه 

 شده

855/4  6533/4  7171/4  8176/4  8021/4  )( 0Aa  
3/4  - 37/1  53/3  19/3  درصد اختلاف 

737/4  6313/4  6935/4  7935/4  7829/4  )( 0Ab  
24/2  - 34/1  50/3  21/3  درصد اختلاف 

258/3  1550/3  1982/3  2663/3  2558/3  )( 0Ac  
26/3  - 36/1  52/3  19/3  درصد اختلاف 

976/0  995/0  995/0  995/0  996/0  ab  
671/0  678/0  678/0  678/0  678/0  ac  

205 - 8490/215  2704/181  8150/183  B(Gpa) 

- - 5404/4  3402/4  4295/4  B′  
3

10
−

× 8180/4   3
10

−
× 6329/4  3

10
−

× 5127/5  3
10

−
× 4403/5  K 1

( )Gpa
−  

 ـاز قب يگريد يها تين محاسبات كميا ةدر ادام         ل ثابـت  ي

نسـبت بـه فشـار و     ي، مشتق مدول حجميشبكه، مدول حجم

ج بـه  ينتـا ) 2(جدول در .اندسه شدهيمحاسبه و مقا يريپذتراكم

  .اندسه شدهيمقا يتجرب يهادست آمده با داده

محاسـبه   يشـود كـه پارامترهـا   يمشاهده م) 2(ازجدول         

گران يد يج تجربيبا نتا ينسبتاًَ خوب ين روش سازگاريشده با ا

بـه صـورت    يرينكه تراكم پذيگر با توجه به اياز طرف د .دارد

 ين مـدول حجم ـ يشـود بنـابرا  يف ميتعر يعكس مدول حجم

شـتر  يب يهرچه مـدول حجم ـ  يعنيست، بلور ا يانگر سختينما

 بـا  يريپـذ  تـراكم  مقالـه، ن ي ـدر ا .شتر استيبلور ب يباشد سخت

. اسـت  به دست آمده SnO2 يمختلف برا يها بياستفاده از تقر

نسـبتاً   يب مدول حجم ـين تركياست كه ا آنانگر ين جدول بيا

 ـالبته در ا. فراواني دارد  ـ  ي  يمـدول حجم ـ  ين فـاز مقـدار تجرب

  . سه كرديكه بتوان با آن مقاوجود ندارد 
  

  SnO2 ساختار ير فشار بر رويتأث يبررس -3-2
   

ــرا         ــاثرتغ يبررســ يب  ،SnO2ســاختار  يرات فشــار رويي

 آمدهدست  حالت مورناگون به ةحجم به فشار از معادل يوابستگ

 ـ    ةفـوق و اسـتفاده از رابط ـ   ةو سپس با مشـتق گـرفتن از معادل

تعيـين  حجم به فشـار   يوابستگ ،dE=_PdV يكيناميترمود

   :ر استيبه صورت ز  ن معادلهيا .شود مي
  

                    )  2(رابطه

1
B BV(P) V [( )P 1]

0 B
0

−′ ′= +  

  

 ةرابط در) 2(را با توجه به جدول  ′Bو  V0 ،B0ن رابطه يدر ا

 يحجم به فشار را برا يو نمودار وابستگ داده شده قرار  )2(
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) 2(شكل. شود يرسم م Gpa 30-1 ي در بازه SnO2ب يترك

  . دهد يرات را نشان ميين تغيا

ش فشار حجم ين نمودار مشخص است كه با افزاياز ا        

مورد  ةرات كم حجم در بازييتغ. ابدي يسلول واحد كاهش م

جه يب و در نتين تركيكم ا يريپذ تراكم ةدهند نشان يبررس

  . استاد آن يز يسخت

  

   SnO2 بلور يريتراكم پذ - 3- 3

  

شود و  يف ميتعر يعكس مدول حجم يريپذ تراكم        

 يبلور است، هرچه مدول حجم يانگر سختيب يمدول حجم

از  يحجم يريپذ تراكم .شتر استيز بيبلور ن يشتر باشد سختيب

  :ديآ ير به دست ميز ةرابط
  

1                   )                    3(رابطه dV
K

V V dP
0

= −  

  

باشد و  يدر فشار صفر م يحجم تعادل V0 ،ن رابطهيدر ا        

ب يبا توجه به ش .رديگ يدر رابطه قرار م) 2(مقدار آن از جدول 

 ،)2(شكل  يمنحن
dP

dV  داده قرار ) 3( ةرابط در ه وشدمحاسبه

 يريپذ تراكم .شود يمحاسبه م يحجم يريپذ از آنجا تراكم و شود مي

 ةرابط بلور يسخت اب است يكه درواقع عكس مدول حجم

بلور  يسخت ،بلور كمتر باشد يريپذ عكس دارد و هرچه تراكم

با توجه به . شتر استيب بين تركيا يخوار ت چكشيو قابل

مدول  ادبودن مقدارين زيهمچن و يحجم يريپذ مقدارتراكم

ك جسم يSnO2  كيگرفت كه سرام جهيتوان نت ي، ميحجم

جاد يا يدهد و برا ير شكل نمييتغ يسخت است و به راحت

 توان ين ميهمچن .لازم است ياديز ير شكل در بلور آن انرژييتغ

ر يز ةاز رابط cو  a يمحورهاي راستا در را يخط يريپذ تراكم

  :به دست آورد
  

)                                   4(رابطه
V d ln(r)0K

r B dV
0

= −  

  

 cوa،bي شبكه يانگر پارامترهاينما r ،ن رابطهيدر ا        

 يهادر راستا يخط يريپذ آوردن تراكم دست به يبرا. باشد يم

a، b و c يابتدا نمودارهاlna ،  lnbو  lncرحسب حجم ب را

با . شود يب محاسبه ميرات شييرسم كرده و سپس تغ يتعادل

 داده شده اديرتوجه به مق
0V  و

0B مقدار تراكم) 2(جدول  در 

ر به يصورت ز به cو  a يمحورها يدر راستا يخط يريپذ

 

 

 

 

) حجم  ب) تغييرات، الف :2شكل
0a

a
  ، برحسب فشار براي 

سراميك
2SnO  
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  .آمده است) 3(د كه در جدوليآ يدست م

 يخط يريپذ م تراكمينيب يآمده م دست ج بهيبا توجه به نتا        

در  يخط يريحدود سه برابر تراكم پذ b و c محور يدر راستا

آن است كه بلور  ةدهند ج نشانين نتايا .است aمحور  يراستا

SnO2 از  يتواند ناش يم ين ناهمسانگرديناهمسانگرد است و ا

طول  زآنجايي كها .ب باشدين تركيوندها در ايتفاوت طول پ

ن يب Sn-O ونديتر از طول پ در صفحات بلور كوتاه O-O ونديپ

ژن در ياكسة يدرون لا يريپذ ن تراكميبنابرا .ها است هيلا

 C و b محور يدرراستا يريپذ كمتر از تراكم a محور يراستا

ل آن است كه ين به دليژن و قلع است و اياكس يها هين لايب

كه  يكنند درحال يبرقرار م يونيوند يژن با هم پياكس يها اتم

تواند  يم واست ف يضع يونيژن و قلع ياكس يها ن اتميوند بيپ

 يراستا هنگام اعمال فشار در تر در شير شكل بييسبب تغ

 يريپذ نكه تراكمين باتوجه به ايبنابرا. شودC وb  هايمحور

ر شكل در ييتغ يتوان گفت برا يبلور است، م ياز سخت ينماد

 C و bنسبت به محور a محور يدر راستا صفحات بلور

اطلاعات مربوط به ) 5(و)4( جداول.از استين يشتريب يانرژ

 استفاده از ن تركيب بايا در هاي مختلف رابار اتم ةتجزي

   .دهندهاي مختلف نشان مي تقريب

-مـافين  هـاي كرهداخل  وجود ماكزيمم بار الكتريكي در        

بر انتخـاب   يدليل ديگر ةتشكيل دهند SnO2هاي تين براي اتم

كـه در   يياز جملـه پارامترهـا  . تين است-مافين ةشعاع كر ةبهين

باشد، بار مـؤثر   يب مورد توجه ميترك يخواص ساختار ةمطالع

زان ي ـن بـار و م ي ـزان اي ـم. باشـد  يآن م ـ ةدهنـد  ليتشك يها اتم

 يوني ـ يوندهايبر وجود پ يليها، دل اتم ياسمانحراف آن از بار 

بار مؤثر محاسـبه  ) 6(در جدول . باشد يب مورد نظر ميدر ترك

مختلـف   يها بيدر تقر SnO2ة ل دهنديتشك يها اتم يشده برا

  . سه شده استيمقا يآورده شده و با بار اسم

 ـا د ،)6( آمـده درجـدول   دسـت  ج بـه يبا توجه به نتـا          ن ي

الكتـرون و   4913/0 ،هـر اتـم قلـع    ير متوسط براطو ب بهيترك

ن يبنـابرا . الكتـرون وجـود دارد   6523/1 ،ژنيهـراتم اكس ـ  يبرا

بـه صـورت    كلريدسـديم  ب در فـاز ين تركيا يبرا يونيفرمول 
0.4930 1.65

Sn O ن ي ـم انحـراف ا يدان ـ يطـور كـه م ـ   همان .باشد يم

 يفرمول اسم فرمول از
2SnO يوني ـونـد  يوجودپ ةدهنـد  ان نش 

ج بـه  يب اسـت كـه بـا نتـا    ي ـن تركيا ةل دهنديتشك يها ن اتميب

  . دارد يخوب يگران سازگاريدست آمده توسط د

  

  يابرالكترون يچگال - 4- 3
  

ع بـار در اطـراف   يتوز ةدر واقع نحو يابرالكترون يچگال        

طـراف  ع بـار در ا ي ـزان توزيبا توجه به م. دهد يها را نشان م اتم

  اد يتراكم ز. ص داديرا تشخ ها آنن يوند بيتوان نوع پ يها م اتم

تراكم پذيري حجمي و تراكم پذيري خطي براي بلور : 3جدول 
2SnO  در فاز

2CaCl  
  

]10[نتايج نظري  FP-LAPW 
LDA 

FP-LAPW 
GGA91 

FP-LAPW 
GGA96 

 تراكم پذيري

8180/4  6329/4  5127/5  4403/5  13 )(10 −−× GpaKV  

- 6320/1  9407/1  9322/1  13 )(10 −−× GpaK a  

- 8958/4  8222/5  7963/5  13 )(10 −−× GpaK b  

- 8958/4  8222/5  7963/5  13 )(10 −−× GpaK c  
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هاي مختلف براي تركيب در تقريبSn ي بار اتم تجزيه :4جدول 
2SnO  

FP-LAPW 
LSDA 

FP-LAPW 
LDA 

FP-LAPW 
GGA91 

FP-LAPW 
GGA96 

وع تقريبن  

 بار اسمي 50 50 50 50

85412/46  85402/46  798461/46  79541/46 تين-ي مافينبار داخل كره   

328489/35  428387/36  975898/35  96978/35  Snبار مغزه  

525631/10  425633/10  82563/10  82563/10  Snبار ظرفيت 

14595/3  14652/3  202079/3  20513/3 تين-ي مافينباربيرون كره   

00007/50  00054/50  00054/50  00054/50 مجموع بارهاي داخل و  

تين- ي مافينخارج كره  

  

  

  2SnO هاي مختلف براي تركيب در تقريب Oي بار اتمتجزيه :5جدول
  

FP-LAPW LSDA FP-LAPW 
LDA 

FP-LAPW 
GGA91 

FP-LAPW 
GGA96 

 نوع تقريب

 بار اسمي 8 8 8 8

05555/7  64540/6  86545/6  65926/6 تين-ي مافينبارداخل كره   

747328/1  53463/1  614743/1  402303/1 Oبار مغزه    

308222/5  110770/5  250707/5  256957/5 Oبار ظرفيت   

45091/1  35462/1  1348/1  344076/1 تين-ي مافينكره باربيرون   

50646/8  00002/8  00002/8  00002/8 مجموع بارهاي داخل و  

تين- ي مافينخارج كره  

  

  

ي هاي تشكيل دهنده ي بار مؤثر اتمتجزيه  :6 جدول
2SnO   .هاي مختلفدر تقريب 

  

 FP-LAPWLSDA FP-LAPW بار اسمي
LDA 

FP-LAPW 
GGA91 

FP-
LAPWGGA96 

 نوع تقريب

 

2 6452/1  6498/1  6573/1  6570/1 Oبار مؤثر اتم    

1 4880/0  4999/0  4895/0  4876/0 Snبارمؤثر اتم    
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هـا   ن آنيب ـ يونديبودن پ يقو ةدهند ن دو اتم نشانيالكترون ب

را  يتـر  فيوند ضـع ين دو اتم پياست وتراكم كمتر الكترون ب

 ـ ينمـودار چگـال   .دهـد  ينشان مآنها ن يب نشـان   يابرالكترون

باشـد و از   يمختلـف م ـ  يها مكانها در  تراكم الكترون ةدهند

تـراكم الكتـرون    يد كـه درچـه نقـاط   ي ـتـوان فهم  يآن م يرو

 يبـرا  يابرالكترون ـ يچگال. است تر كم يچه نقاط در و تر شيب

ب يترك
2SnO ها محاسـبه   بيتمام تقر يبرا) 110( ةدر صفح

نشان داده شـده  ) 3(از آنها در شكل  يكياست، كه فقط   شده

  . ستا

ونـد  يك پي ـوجـود   انگري ـنشان داده شـده ب  يابرالكترون يچگال

ب اسـت كـه وجـود    ي ـن تركيا ةل دهنديتشك يها ن اتميب يوني

 ـا يو انحراف از فرمول اسم يونيفرمول  د ي ـن موضـوع را تأئ ي

  .             كند يم

  ينتيجه گير -4
  

شـده   تي ـمحاسبات با استفاده از روش امواج تخـت تقو         

انجـام   يچگال يتابع ةيل كامل در چارچوب نظريبا پتانس يخط

ب يجه گرفت تركيتوان نت يقات انجام شده مياز تحق. شده است

2SnOــاده ــت  يا ، م ــخت اس ــراكم. س ــذ ت ــتا يريپ  يدر راس

ــا ــف ب يمحوره ــمختل ــانگر اي ــه ترك ي ــت ك ــن اس بي
2SnO 

ــت ــانگرد اس ــتا( ناهمس ــ يدر راس ــر از aور مح ــتا كمت  يراس

از تفـاوت طـول    يتوانـد ناش ـ  ين ميا و )گر استيد يمحورها

ــونــدها در ايونــدها و نــوع پيپ  يپارامترهــا .ب باشــديــن تركي

بـا   ينسبتاً خـوب  يق سازگارين تحقيآمده درا دست به يساختار

ن انحـراف فرمـول   يهمچن ـ. گـران دارد يآمده د دست به يها داده

 يونـدها يانگر وجـود پ ي ـآن ب ياسمب از فرمول ين تركيا يوني

  

  

  


��
:  $%&'()*	'�	 $*�23
2SnO������    4)667 (9,':! ��96GGA  ;�0 ��

2CaCl <*	: �>� &� �� ,@ :�� �>� �� 
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هـم آن   يابر الكترون ـ يآن است، كه چگال يها ن اتميدر ب يوني

  .كند يد مييرا تأ
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