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شبیه سازی دینامیک مولکولی تاثیر اندازه، شکل بلورک ها و نقص بر پخش اکسیژن در
SrTiO3
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اندازه بلورک ها بر فرایند پخش اکسیژن در  در این تحقیق تاثیر نقص تهی جای اکسیژن، شکل و 
استرانسیوم تیتانات با استفاده از روش دینامیک مولکولی مورد مطالعه قرار گرفته است. نانومکعب های 
استرانسیوم تیتانات با اندازه های مختلف و نانوسیم ها با طول های مختلف و راستای محوری ]001[ 
برای این منظور در نظر گرفته شدند. سپس نقص تهی جای اکسیژن در بازه 0 تا 5% با حذف تصادفی 
اتم های اکسیژن از شبکه ایجاد شد. تمام شبیه سازی ها در فشار اتمسفر و دمای K 1000 با استفاده از پتانسیل 
باکینگهام + کولنی انجام پذیرفت. فرایند پخش اکسیژن با تحلیل نمودارهای میانگین مربع جابه جایی بررسی 
گردید. مقادیر به دست آمده برای ثابت شبکه و ضریب پخش اکسیژن توافق خوبی با گزارش های تجربی داشت. 
نتایج نشان می دهد که در نانومکعب های منفرد، ضریب پخش اکسیژن با کاهش اندازه بلورک ها افزایش می یابد. 

همچنین نتایج نشان می دهد که در نانوسیم ها با افزایش طول، فرایند پخش اکسیژن افزایش می یابد.

اندازه  یونی،  هدایت  اکسیژن،  پخش  تیتانات،  استرانسیوم 
بلورک، دینامیک مولکولی.

واژگان کلیدی
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SrTiO3 شبیه سازی دینامیک مولکولی تاثیر اندازه، شکل بلورک ها و نقص بر پخش اکسیژن در

1( مقدمه
بلورهای پروسکایت با کشف بلور کلسیم تیتانات )CaTiO3( به جامعة 
روس تبار  معدن شناس   Van Perovski احترام  به  و  معرفی  علمی 
پروسکایت نامیده شدند ]1[. در این ترکیبات با فرمول ABO3، کاتیونِ 
A عموماً از فلزاتِ قلیایي خاکي یا فلزات واسطه و کاتیون های B از 

وBi،و  ،Pbو  ،Gaو  ،Al( فلزات واسطه یا فلزاتِ خاکي کمیاب از خانوادة
Ti( هستند ]1[. ساختار ایده آل پروسکایت ها مکعبی است به طوری 
که کاتیون های A در هشت گوشه مکعب ، کاتیون های B در مرکز 
و آنیون های O در مراکز وجوه قرار دارند. در واقع کاتیون های A در 
)1/2، 1/2، 1/2(، کاتیون های B در )0، 0، 0( و آنیون های اکسیژن در   
)0، 1/2، 1/2(، )1/2، 0، 1/2( و )1/2، 1/2، 0( قرار دارند. در شکل 
1 ساختار بلوری استرانسیوم تیتانات )SrTiO3( نشان داده شده است.

تعداد اندکی از آن ها ساختار کاملًا مکعبی را حفظ می کنند و غالباً 
ترکیبات پروسکایت دارای اندکی انحراف نسبت به حالت ایده آل 
باعث   ،]2  ,1[ مواد  این  در  ساختار  و  ترکیبات  تنوعِ  می باشند. 
 ،]3[ پیزوالکتریک  جمله  از  فردی  به  منحصر  خواص  آمدن  پدید 
این  از  برخی  است. همچنین  ابررسانایی شده  و   ]4[ فروالکتریک 
فناوریهای  در  گسترده ای  کاربردهای   SrTiO3 جمله  از  ترکیبات 
 ،]8-5[  SOFCs اکسیدجامد  پیل های سوختی  جمله  از  نوین 
غشاهای  و   ]13-11[ فوتوکاتالیست ها   ،]10  ,9[ حسگرهای گازی 
دارند  )جداسازی(  تجزیه  طریق  از  اکسیژن  تولید  برای  سرامیکی 
]14,15[. ثابت شده است که در این مواد، پخش و انتقال نقص های 
در  را  اصلی  نقش  اکسیژن،  تهی جای  پخش  مخصوصاً  نقطه ای، 
فرایند  درک  برای  بنابراین   .]17  ,16[ می کند  ایفا  یونی  هدایت 
انتقال یونی و همچنین توسعه فناوری های مرتبط، بررسی پخش 

اکسیژن دراین ساختارها حائز اهمیت است.
دیگر  از  کامپیوتری  شبیه سازی  تجربی،  روش های  بر  علاوه 
روش های بررسی ویژگی های فیزیکی مواد است]18[. شبیه سازی 
مستلزم   SrTiO3 در  اتمی  مقیاس  در  یونی  هدایت  فرآیندهای 
نقطه ای  نقص های  کافی  تراکم  و  مناسب  اندازه  با  سیستمی 

که  پذیرد  بازه  هایی صورت  در  باید  شبیه سازی ها  همچنین  است. 
به  توجه  با  باشد ]19[.  قیاس  قابل  کلیدزنی تجربی،  زمان های  با 
این بازه های زمانی، روش های شبیه سازی محاسبات آغازین  )مثل 
نظریه چگالی تابعی( دارای هزینه محاسباتی بسیار بالایی می باشند. 
بنابراین، روش هایی مثل دینامیک مولکولی برای مدل سازی چنین 
مولکولی  دینامیک  روش  در   .]20[ است  مناسب تر  سیستم هایی 
مربعات  میانگین  از  استفاده  با  اتمی  پخش  یا  انتقال  ویژگی های 
جابجایی وابسته به زمان )MSD( هر گروه از اتم ها به دست می آید 
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که در رابطه N ،1 تعداد کل اتم ها در گروه مورد نظر و ri مکان 
اتم i ام است. اگر دستگاه مورد مطالعه جامد باشد، با گذشت زمان 
MSD به مقدار متناهی میل می کند ولی اگر دستگاه مایع باشد، 

مقدار MSD به طور خطی با زمان افزایش می یابد.
جمله  از  همکارانش  و   De Souza گذشته  چندسال  طی  در 
Sr� در اکسیژن  تهی جاهای  انتقال  که  بودند   گروه هایی 

و   ]24-21[ نظری  و  تجربی  لحاظ  از  گسترده  طور  به  را   TiO3

از  آن ها  داده اند.  قرار  بررسی  مورد   ]25,26[ شبیه سازی  همچنین 
شبیه سازی های دینامیک مولکولی، به منظور تعیین ضریب پخش 
تهی جای اکسیژن در SrTiO3 توده ای و نحوه وابستگی آن به دما 
توصیف  برای  آن ها  کردند.  استفاده  اکسیژن  تهی جاهای  تراکم  و 
کردند.  استفاده   ]27[  Born�Mayer پتانسیل  از   SrTiO3 شبکه 
با  را  معیوب  و  کامل   SrTiO3 استاتیک  شبکه  شبیه سازی های 
را  دینامیک مولکولی  شبیه سازی های  و   )GULP( سودمند  برنامه 
شرایط  تحت  آنها  شبیه سازی   .]25[ دادند  انجام   )DLPOLY( با 
فشار و دمای ثابت انجام شده و شعاع قطع Å 12 لحاظ شده است. 
در تحقیق آن ها یک ابرشبکه SrTiO3 با ابعاد 10×10×10 )سلول 
واحد(  با طول ضلع Å 39/05 ایجاد شد و به منظور ایجاد نقص، 
آنها  به طور تصادفی حذف شدند. شبیه سازی  اکسیژن  یون های 
در دمای K 2000 انجام شده است. نتایج آنها نشان می دهد که 
اتم های Ti و Sr هیچ جابه جایی از خود نشان نمی دهند در حالی 
که MSD اتمهای اکسیژن بطور خطی با زمان افزایش می یابد و 
سپس اشباع می شود. این موضوع نشان داد که رسانندگی یونی در 
ضریب  مقادیر  است.  اکسیژن  اتم های  حرکت  از  ناشی   SrTiO3

پخش اکسیژن که از شبیه سازی های De Souza و همکارانش 
مقادیر  از  کوچک تر  مرتبه  ده  حدوداً  مقدار  لحاظ  از  آمد،  به دست 

تجربی مشاهده شده است. 
  SrTiO3 نانوساختارهای  وکاتالیستی  یونی  انتقال  ویژگی های 

SrTiO3 شکل 1: ساختار بلوری
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1845

قلی پور شهرکی و میرزاخانی

نسبت به حالت توده ای خیلی بهتر است. بدیهی است که یکی از 
دلایل می تواند افزایشِ نسبتِ سطح به حجم در مقیاس نانو باشد. 
ولی سوالی که مطرح می شود این است که آیا این عامل می تواند 
ناشی از افزایش فرایند پخش اکسیژن ) افزایش ضریب پخش( در 

نانوذرات منفرد استرانسیوم تیتانات نیز باشد؟
اگر چه در زمینه SrTiO3 توده ای پژوهش های زیادی انجام شده 
است ]26, 27[ ولی در خصوص تاثیرات اندازه، بر ویژگی رسانندگی 
است.  نگرفته  تحقیقاتی صورت  نانو  مقیاس  در  ترکیب  این  یونی 
علت این موضوع این است که از لحاظ تجربی، اندازه گیری ضریب 
غیر  شاید  یا  و  مشکل  بسیار  منفرد،  نانوساختارهای  یونی  هدایت 
ممکن است. در این پژوهش سعی شده است با استفاده از روش 

شبیه سازی دینامیک مولکولی به این سوال پاسخ داده شود. 

2( بخش محاسباتی
افزار  نرم  و  دینامیک مولکولی  روش  از  استفاده  با  تحقیق  این  در 
نانوساختار های  در  اکسیژن  اتم های  پخش  فرایند   ]28[ لمپس 
استرانسیوم  بلوری  بررسی کرده ایم. ساختار  را  تیتانات  استرانسیوم 
تیتانات با استفاده از نرم افزار متلب ایجاد شده و با حذف تصادفی 
اتم های اکسیژن، نقص های تهی جای اکسیژن با درصد های مورد 
افزار  نرم  توسط  شده  ایجاد  نقص دار  ساختار  های  شد.  ایجاد  نظر 
نرم  ورودی  فایل های  عنوان  به  و  ذخیره  فایل  صورت  به  متلب، 
افزار لمپس استفاده شده است. شرایط مرزی استفاده شده دوره ای 
کولنی   + باکینگهام  پتانسیل  از  شبیه سازی ها  تمام  در  و  می باشد 
که توسط Akhtar و همکارانش ]29[ گردآوری شده است بهره 

برده ایم. این پتانسیل به این صورت تعریف می شود:

ij i j
6
ij 0 ij 

r q qC A exp   
ñ r 4ð r

U
ε

− 
= − + 

 

                               
)2(

که در رابطه ε0 ،2 گذردهی خلاء، qi بار اتم i ام و rij فاصله اتم i و 
j می باشد. همچنین A،و C و ρ ضرایب پتانسیل باکینگهام هستند 
که مقادیر آنها در جدول )1( ارائه گردیده است. واحد انرژی در این 

جدول الکترون ولت می باشد.
برای   +4e یعنی  یون ها  اسمی  بار  از  کولنی  برهنکنش  در بخش 
تیتانیوم، 2e+ برای استرانسیوم و 2e� برای اکسیژن استفاده شده 
است که e بار الکترون می باشد. تمامی شبیه سازی ها با شعاع قطع

Å 12 و گام زمانی Ps 0/001 در دمای K 1000 و فشار اتمسفر 
انجام شده است. در ابتدا به منظور بررسی ثبات ساختار، پروسکایت 
و  کرده  تولید  واحد(  )سلول   6×6×6 ابعاد  با  را  نظر  مورد  مکعبی 
تحول زمانی آن را با استفاده از نرم افزار لمپس در طی 100000 
گام زمانی )یا ps 100( مورد بررسی قرار دادیم. شکل 2 یک تصویر 
لحظه ای از این ساختار را نشان می دهد که با استفاده از نرم افزار 

VMD ترسیم شده است. 

همچنین بر اساس مکان لحظه ای اتم ها که از نرم افزار لمپس به 
دست آمد، ثابت شبکه در هر 1000 گام زمانی محاسبه شده و در 
شکل 3 بر حسب زمان نمایش داده شده است. اگرچه ثابت شبکه 
دارای افت و خیز می باشد ولی مقدار میانگین Å 3/92 به دست 
آمده برای ثابت شبکه، با مقدار تجربی Å 3/90 دارای سازگاری 
مناسبی است ]30[. افت و خیزهای مشاهده شده برای ثابت شبکه 

در دمایK 1000 طبیعی می باشند.

3( نتایج و بحث
پس از اطمینان از پایداری ساختار 6×6×6 و صحت پتانسیل به کار 
اکسیژن  از  پنج درصد  تا  رفته، تهی جاهای یک درصد، دو درصد 
نمودیم.  مقایسه  و  محاسبه  را  ها   MSD میزان  و  کرده  ایجاد  را 
در  ترتیب  به  تیتانیوم  و  اکسیژن   MSD به  مربوط  نمودارهای 

جدول 1: پارامترهای پتانسیل بین اتمی باکینگهام برای استرانسیوم تیتانات]29[.

در  ابعاد 6×6×6  با   SrTiO3 مکعبی  پروسکایت  از  لحظه ای  تصویر  شکل 2: یک 
دمای Sr( 1000 K: قرمز، Ti: آبی و O: زرد(

شکل 3: تغییرات زمانی ثابت شبکه برای ساختار SrTiO3 با ابعاد 6×6×6 سلول واحد.
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SrTiO3 شبیه سازی دینامیک مولکولی تاثیر اندازه، شکل بلورک ها و نقص بر پخش اکسیژن در

شکل های 4 )الف و ب( نشان داده شده است. 
به  ابتدا  در  ها   MSD که  کرد  ملاحظه  می توان  شکل  این  در 
که  می شوند  اشباع  و سپس  یافته  افزایش  زمان  با  صورت خطی 
این موضوع نشان دهنده فرایند پخش می باشد. نتایج این شکل به 
خوبی نشان می دهند که با افزایش میزان نقص ها، اندازه MSD و 
شیب نمودارهای آن، هر دو افزایش می یابند. همچنین نتایج موجود 
اتمهای  جابجایی  یا  پخش  میزان  که  می دهد  نشان   4 درشکل 
تیتانیوم  های  اتم  جابجایی  از  ملاحظه ای  قابل  طور  به  اکسیژن 
استرانسیوم  در  اکسیژن  پخش  فقط  دلیل  همین  به  است.  بیشتر 

تیتانات مورد مطالعه قرار گرفته است. 
است،  شده  پرداخته  آن  به  تحقیق  این  در  که  دیگری  موضوع 
محاسبه ضریب پخش اکسیژن در استرانسیوم تیتانات است. برای 
نیل به این مقصود از رابطه حاکم بین ضریب پخش )D( و میانگین 
زیر  به صورت  استفاده کردیم که   )MSD( ذرات  مربع جابه جایی 

است ]31[:
  6   MSD Dt constant= +                                        )3(

 MSD به بیان دیگر می توان با استفاده از ناحیه خطی نمودارهای
خطوط   5 شکل  کرد.  محاسبه  را  پخش  ضریب  زمان،  حسب  بر 
برازش شده بر ناحیه خطی نمودار های MSD مربوط به شکل 4 
)الف( را نشان می دهد. در این شکل ملاحظه می شود که با افزایش 

درصد نقص، شیب نمودارها افزایش یافته و این افزایش برای نقص 
افزایش  با  از لحاظ فیزیکی می توان گفت که  5% شدیدتر است. 
نقص تهی جای اکسیژن، فضای بیشتری برای مهاجرت یا جابجایی 
اتم های اکسیژن فراهم می شود و این موضوع باعث افزایش فرایند 
افزایش   ،%5 نقص  در  چرا  که  این  در خصوص  می شود.  پخش 
شیب شدیدتراست، نیاز به تحقیقات بیشتری با استفاده از روش های 
دقیق تر )از جمله نظریه چگالی تابعی( می باشد. در شکل 5 مقیاس 
جابجایی و زمان به ترتیب سانتی متر و ثانیه انتخاب شده است تا 
نتایج پژوهش های قبلی مقایسه  با  نتایج به دست آمده را  بتوانیم 
کنیم. لگاریتم در مبنای ده ضرایب پخش به دست آمده از برازش 
خطی برحسب درصد نقص در شکل 6 ترسیم شده است. مطابق 
با شکل 6، لگاریتم در مبنای ده مقدار به دست آمده برای ضریب 
 cm2s�1 پخش اکسیژن در استرانسیوم تیتانات بدون نقص برابر با

5/55 می باشد. 
در شکل 7 نتایج به دست آمده از تحقیقات قبلی در مورد ضریب 
پخش اکسیژن در استرانسیوم تیتانات نشان داده شده است ]22[. 
که  همان گونه  و  است  شده  گردآوری  مرجع  چندین  از   7 شکل 
 K ملاحظه می شود مقدار به دست آمده در این تحقیق در دمای
1000 با نتایج تجربی گزارش شده در نمودار h و c سازگاری خوبی 

دارد. نتایج فوق میزان اعتبار شبیه سازی را نشان می   دهد.

شکل 4: نمودارهای MSD اکسیژن )الف( وتیتانیوم )ب( در ساختار استرانسیوم تیتانات بدون نقص و استرانسیوم تیتانات با نقص های یک تا پنج درصد اکسیژن.

شکل 5: برازش خطی روی نمودارهای MSD )شکل 3 الف( به منظور محاسبه ضریب پخش
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درصد  برحسب  تیتانات  استرانسیوم  در  اکسیژن  به  مربوط  لگاریتم ضرایب پخش  شکل 6: 
 1000 K نقص اکسیژن در دمای

شکل 7: ضریب پخش اکسیژن در استرانسیوم تیتانات ]22[. )مراجع تمام نمودارها 
در ]22[ آمده است(

شکل 8: تأثیرات ناشی از اندازه بلورک ها بر MSD اکسیژن در استرانسیوم تیتانات بدون نقص.

در مرحله بعدی تاثیر شکل و اندازه بلورک ها بر هدایت یونی بررسی 
استرانسیوم  برای  سنتز شده  نانوساختارهای  رایج ترین  است.  شده 
منظور  این  به  می باشند.  نانوسیم ها  و  نانومکعب ها  تیتانات، 
بلوک های مکعبی شکل استنرسیم تیتانات را در حالت بدون نقص 
و در اندازه های مختلف 3×3×3، 4×4×4، 5×5×5 و 6×6×6 )سلول 
واحد( ایجاد نموده و MSD های مربوط به آن ها را ارزیابی کردیم. 
لازم به ذکر است که به منظور افزایش دقت، شبیه سازی نمونه 
6×6×6 با گام زمانی Ps 0/0005 در 200000 گام زمانی انجام شده 
اندازه  بزرگ تر شدن  با  می بینیم   8 در شکل  که  است. همان طور 
بلورک، MSD دیرتر اشباع می شود. نتایج موجود در شکل 8 نشان 
افزایش   MSD نمودار  شیب  ذرات،  اندازه  کاهش  با  که  می دهد 
می یابد و طبق رابطه 2 این به معنی افزایش ضریب پخش می باشد.

مکعبی  نانوساختارهای  کارایی  که  می دهند  نشان  تجربی  شواهد 
بهتر  بقیه شکل های هندسی  به  نسبت  تیتانات  استرانسیوم  شکل 
نانوذرات  تولید  برای  است ]32[ و درحال حاضر تلاشهای زیادی 
نانومتر   10 از  کوچکتر  ابعاد  با  تیتانات  استرنسیوم  شکل  مکعبی 
درحال جریان است. نتایج به دست آمده در شکل 8 نشان می دهدکه 
در نانوذرات مکعبی استرنسیوم تیتانات، علاوه بر آثار سطح، پدیده 
مشاهده شده در این تحقیق یعنی افزایش ضریب پخش اکسیژن با 
کاهش اندازه، نیز می تواند از عوامل موثر در کارایی بالای نانوذرات 

Nernst�Ein�  مکعبی باشد. لازم به توضیح است که طبق معادله
stein ]33[ در یک دمای مشخص، هدایت یونی با ضریب پخش 

متناسب است. با توجه به این موضوع می توان گفت با کاهش اندازه 
بلورک ها، هدایت یونی آنها افزایش یافته است. 

تحقیق،  این  در  شده  بررسی  هندسی  شکل های  از  دیگر  یکی 
مختلف  ابعاد  در  را  نانوسیم ها  هدف،  این  پیرو  می  باشد.  نانوسیم  
ایجاد کرده و سپس تهی جاهای یک تا پنج درصد اکسیژن را در 
آنها پدید آوردیم. در شکل 9 تصویر یکی از این نانوسیم ها با پنج 

درصد نقص تهی جای اکسیژن نمایش داده شده است.
پخش،  فرایند  در  نانوسیم ها  طول  تاثیر  بررسی  منظور  به 
 6×6×25 و   6×6×20  ،6×6×15  ،6×6×10 ابعاد  با  نانوسیم هایی 
)سلول واحد( ایجاد و در آنها پخش یون  اکسیژن مورد مطالعه قرار 
گرفت. شکل 10 نتایج مربوط به این بررسی را برای حالتی با سه 
درصد تهی جای اکسیژن نشان می دهد. برای بقیه درصدهای نقص 

نیز روند مشابهی مشاهده شد.
نتایج این بخش نشان می دهد که در نانوسیم های منفرد استرانسیوم 
تیتانات، ضریب پخش با افزایش طول افزایش می یابد. با توجه به 
نتایج موجود در شکل 10 و این که در نانوسیم ها با افزایش طول، 
نسبت سطح به حجم عوض نمی شود )تغییر چندانی در آثار سطح 
ایجاد نمی شود(، می توان نتیجه گیری کرد که در زمینه های مربوط 
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SrTiO3 شبیه سازی دینامیک مولکولی تاثیر اندازه، شکل بلورک ها و نقص بر پخش اکسیژن در

با پنج درصد تهی جای  ابعاد 20×6×6  ناخالص در   SrTiO3 نانوسیم  شکل 9: تصویر 
 1000 K اکسیژن در دمای

شکل MSD :10 پخش اکسیژن برای نانوسیمهایی با طول های 10، 15، 20 و 25 سلول 
واحد.

کارایی  بلندتر  نانوسیم های  یونی،  هدایت  یا  و  اکسیژن  ترابرد  به 
بهتری دارند.

شکل،  مکعبی  نانوذرات  در  که  گرفت  نتیجه  می توان  کل  در    
با کاهش اندازه بلورک ها، به طور هم زمان سطح موثر و همچنین 
دلیل  موضوع  این  و  می یابد  افزایش  )پخش اکسیژن(  هدایت یونی 
کارایی بهتر نانوذرات مکعبی شکل نسبت به نانوسیم ها می باشد. در 
خصوص نانوذرات استرنسیوم تیتانات، متاسفانه هیچ نتیجه تجربی 
که به طور همزمان هدایت یونی نانوسیم ها و نانومکعب ها را مقایسه 
کرده باشد یافت نشد. ولی خوشبختانه اخیراً در یک پژوهش تاثیر 
با  مشابه  )که   BaTiO3 تیتانات  باریوم  پرکننده  نانوذرات  شکل 
یونی  رسانندگی  بر  می باشد(  یونی  هدایت گر  تیتانات  استرانسیوم 
الکترولیت جامد پلیمری بر پایه پلی اتیلن اکساید بررسی شده است 
]34[. نتایج این تحقیق ) شکل 4c مرجع 34( نشان می دهد که 
تاثیر نانوذرات مکعبی شکل بر افزایش هدایت یونی این الکترولیت، 
بیشتر از تاثیر نانوسیم ها است. با توجه به شباهت ساختاری باریوم 
تیتانات و استرانسیوم تیتانات، این نتیجه تجربی می تواند تا حدی 

موید نتایج مشاهده شده دراین تحقیق باشد.

4( نتیجه گیری
نانوسیم های  و  مکعبی  نانوساختارهای  در  اکسیژن  پخش  فرایند 
شد.  بررسی  مختلف  طول های  و  اندازه ها  با  تیتانات  استرنسیوم 
توافق  دارای  اکسیژن  پخش  ضریب  برای  آمده  دست  به  نتایج 
اکسیژن   MSD میزان  مقایسه  از  نتایج تجربی می باشد.  با  خوبی 
و شیب نمودارهای آن با استرانسیوم و تیتانیوم نتیجه گرفتیم که 
میزان MSD اکسیژن و شیب نمودار آن نسبت به استرانسیوم و 
تیتانیوم بیشتر است. یکی از مهمترین مواردی که در این تحقیق 
به آن پرداخته شده است بررسی تأثیر اندازه بلورک های استرنسیوم 
تیتانات بر شیب نمودار MSD می باشد. تحلیل نتایج شبیه سازی ها 
نشان می دهد که با کوچک تر شدن اندازه نانومکعب ها، شیب نمودار 
MSD و به طبع آن پخش و رسانندگی یونی افزایش می یابد. لذا 

با رفتن به سمت ابعاد نانو می توان رسانندگی یونی را افزایش داد 
که این موضوع به نوبه ی خود دستاورد بزرگی است. در ضمن نتایج 
شبیه سازی های انجام شده برای نانوسیم ها حاکی از این است که 
طول نانوسیم هم، بر میزان MSD اکسیژن و شیب نمودار آن تأثیر 

می گذارد. به عبارت بهتر، بررسی ها نشان داد که با افزایش طول 
نانوسیم های  یعنی  می یابد.  افزایش  اکسیژن   MSD نانوسیم ها، 

بلندتر استرانسیوم تیتانات کارآیی بهتری دارند.
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