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مطالعه محاسباتی هیدروکسی آپاتیت: تاثیر اصلاح ساختاری بر روی مشخصه های مکانیکی
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با استفاده از  با استرانسیم  در این مطالعه، خواص مکانیکی کلسیم هیدروکسی آپاتیت خالص و تلقیح   یافته 
محاسبات نظریه تابعی چگالی بررسی گردید. نتایج مطالعات برون-تنی پیشین حاکی از آن است که تلقیح 
استرانسیم در ساختار بلوری هیدروکسی آپاتیت می  تواند سبب ارتقای انحلال  پذیری آپاتیت  ها و نیز افزایش 
سطح هورمون پروتئینی استئوکلسین شود. با این حال، نیاز است تا تاثیر این اصلاح ساختاری بر روی خواص 
مکانیکی پیش از استفاده از آنها به عنوان پرکننده  های زیست  سازگار در مواد کامپوزیتی مورد ارزیابی قرار گیرد. 
در ابتدا، مشخصه  های ساختاری بدست آمده از طریق بهینه  سازی هندسی تطابق خوبی با مقادیر تجربی گزارش شده نشان 
داد که این موضوع می  تواند گواهی بر صحت محاسبات باشد. در ادامه، شش ثابت الاستیک مستقل، مدول توده، مدول 
برشی، مدول یانگ، نسبت پواسون و معیار آنیزوتروپی الاستیک برای هر دو ترکیب محاسبه و با یکدیگر مقایسه گردید. 
بررسی ثوابت الاستیک و نیز سایر مولفه  های مکانیکی، بیانگر وجود آنیزوتروپی بیشتر در ترکیب اصلاح یافته می  باشد. در 
نهایت نیز منشاء ایجاد تفاوت در مشخصه  های مکانیکی به کمک نتایج مربوط به توزیع چگالی سطوح الکترونی این دو 

ترکیب مورد بحث قرار گرفت.

مکانیکی؛  خواص  ساختاری؛  اصلاح  آپاتیت؛  هیدروکسی 
پرکننده معدنی.

واژگان کلیدی

چکیده
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مطالعه محاسباتی هیدروکسی آپاتیت: تاثیر اصلاح ساختاری بر روی مشخصه های مکانیکی

1( مقدمه
هیدروکسی آپاتیت با ساختار شیمیایی Ca10(PO4)6(OH)2 بعنوان 
در  دندان  و  استخوان  دهنده  تشکیل  اصلی  معدنی  اجزای  از  یکی 
بدن انسان شناخته می  شود و پایداری ترمودینامیکی فاز بلوری آن 
استحکام   .]1،2[ است  توجه  قابل  فسفات  ها  کلسیم  انواع  میان  در 
فیزیکی-مکانیکی هیدروکسی آپاتیت سبب شده تا این ماده سخت 
معدنی کاربردهای متنوعی در صنایع مختلف از جمله داربست  های 
استخوانی، ایمپلنت  های دندانی، استفاده بعنوان پرکننده در کامپوزیت  ها 
و غیره پیدا کند ]3،4[. از این رو با توجه به ویژگی  های منحصربفرد 
متعددی  نظری  و  آزمایشگاهی  پژوهش  های  آپاتیت،  هیدروکسی 
پیرامون این ساختار معدنی انجام شده است ]7-5[. در چند سال اخیر، 
پرکننده جدید در  بعنوان یک  آپاتیت  از هیدروکسی  استفاده  امکان 
ساخت کامپوزیت  های ترمیمی تابش  پز دندان پیشنهاد شده است که در 
مقایسه با سایر پرکننده  های مرسوم نظیر سیلیکا از مزایایی نظیر زیست 
امواج و نقش تسهیل  کنندگی  برابر عبور  سازگاری، کدری ذاتی در 
فرآیند ترمیم دندان از طریق آزادسازی یون سود می  برد ]8،9[. بعلاوه 
انتظار می  رود تا با افزوده شدن ذرات هیدروکسی آپاتیت به فاز آلی 
این قبیل کامپوزیت  ها، مقاومت به سایش ارتقا یابد. نتایج ارزیابی  های 
در  استرانسیم  یون  های  حضور  که  است  آن  از  حاکی  برون-تنی 
ساختار بلوری هیدروکسی آپاتیت، ضمن بهبود انحلال  پذیری آپاتیت 
می  تواند سبب تسهیل در فرآیند تولید کلاژن نوع یک و ارتقای سطح 
هورمون پروتئینی استئوکلسین گردد ]10[. از این رو در مقاله حاضر 
تلاش شده است تا به کمک محاسبات مبتنی بر نظریه تابعی چگالی 
)DFT(، تاثیر تلقیح یون  های استرانسیم بجای کلسیم در شبکه بلوری 
هیدروکسی آپاتیت بر روی مشخصه  های ساختای و مکانیکی مورد 
ارزیابی قرار گیرد. امروزه مطالعات نظری که بر پایه مدل  های تحلیلی 
یا شبیه  سازی  ها استوار هستند، به محققان فعال در حوزه نانومواد این 
فرصت را داده تا بدون اتلاف وقت و هزینه، محاسبات رایانه  ای را 
برای سامانه مورد نظر خود انجام دهند تا در صورت نیاز و با آگاهی 
بیشتر، پیش  بینی  های صورت گرفته را در جهت تکمیل مطالعات، در 
مواد  در  خواص  بررسی  منظور  به  دهند.  قرار  تجربی  آزمایش  بوته 
نانومقیاس، با یک مسئله بس  ذره  ای مواجه بوده که ناگزیر به تجزیه 
و تحلیل آن به روش های مختلف هستیم؛ یک سامانه بس  ذره  ای از 
تعداد زیادی ذرات )مشابه یا غیرمشابه( تشکیل شده که با یکدیگر 
برهمکنش دارند. مثال  های عینی آن اتم  ها، مولکول  ها و بلورها هستند 
که هر یک از شمار زیادی الکترون و هسته تشکیل شده  اند. درنتیجه از 
دیدگاه مکانیک کوانتومی، برای تعیین خواص مختلف در بلورها، لازم 
است تا معادله  ی شرودینگر برای تعداد زیادی هسته و الکترون حل 
شود که در معادله مرتبه دوم شرودینگر جمله پتانسیل برهمکنشی به 
تعداد و ابعاد ذرات موجود در سامانه معادله جفت  شده تشکیل می  دهد. 
لذا حل این دستگاه معادلات جفت  شده که بتواند کل سامانه را توصیف 
کند امکان  پذیر نمی  باشد، زیرا تنها سامانه  های یک یا دو  ذره  ای دارای 

حل تحلیلی دقیق هستند و برای سامانه  های بس  ذره  ای می  بایست 
از مدل  ها و تقریب  هایی استفاده کرد که از منظر کوانتومی سعی در 
ارائه  از  بعد  سال  چهل  تقریبا   .]11،12[ دارند  معادلات  ساده  سازی 
معادله شرودینگر، هوهنبرگ و کوهن نظریه تابعی چگالی را بعنوان 
یک نظریه تکمیل یافته ارائه کردند؛ کمیت اصلی در این نظریه به 
جای تابع موج بس  الکترونی، چگالی الکترونی دستگاه است که کمیتی 
عددی محسوب می  شود. قضایای دوگانه هوهنبرگ-کوهن بر این 
تاکید می  کند که با دانستن چگالی حالت پایه دستگاه، تمامی خواص 
آن دستگاه دست  یافتنی است. البته می  بایست خاطر نشان کرد که این 
نظریه، قدرتش را مدیون رهیافتی است که کوهن و شم یک سال 
پس از ارائه نظریه تابعی چگالی بر آن افزودند. کوهن و شم فرض 
کردند که در ازای هر دستگاه الکترونی واقعی، یک دستگاه مجازی 
با هامیلتونی مشخص وجود دارد  از ذرات غیربرهمکنشی،  متشکل 
که چگالی الکترونی حالت پایه این دستگاه مجازی با دستگاه واقعی 
برابر است. با این فرض، آنها توانستند تک معادله n ذره  ای کوانتومی 
را به n معادله تک  ذره  ای تبدیل نمایند ]13[. به این ترتیب، هدف از 
حل دسته معادلات کوهن و شم، تعیین تابع موج تک  ذره بصورت 
خودسازگار و ابتدا به ساکن است. از این رو در تحقیق حاضر به منظور 
انجام محاسبات کوانتومی ابتدا به ساکن جهت درك خواص ساختای 
و مکانیکی شبکه بلوری هیدروکسی آپاتیت اصلاح شده، از محاسبات 

اصول اولیه در چارچوب نظریه تابعی چگالی بهره گرفته شد.

2( روش انجام محاسبات
در این مطالعه، محاسبات اصول اولیه در چارچوب نظریه تابعی چگالی 
با استفاده از کد محاسباتی CASTEP برای دو ساختار هیدروکسی 
آپاتیت خالص و تلقیح یافته با یون  های استرانسیم انجام شد. در این 
محاسبات، معادلات کوهن-شم از طریق رویکرد شبه  پتانسیل فوق 
 )GGA( و تقریب شیب تعمیم یافته PBE نرم با استفاده از تابعی
برای پتانسیل تبادلی-همبستگی حل شد. بعنوان حدس اولیه از سلول 
واحد اصلاح شده که قبلا توسط مصطفی و همکارانش ]14[ برای 
هیدروکسی آپاتیت پیشنهاد شده بود، استفاده گردید و در حالت تلقیح 
یافته نیز دو اتم استرانسیم در ساختار هیدروکسی آپاتیت خالص با دو 
اتم کلسیم نوع یک جایگزین گردید. در این شرایط غلظت یون  های 
ناخالصی )نسبت اتمی( حدودا 4/5 درصد برآورد می  شود. بعلاوه بدلیل 
مشابهت در بار یونی اتم  های کلسیم و استرانسیم توازن بار در حالت 
تلقیح یافته همچنان حفظ می  گردد. برای دستیابی به دقت مناسب در 
محاسبات و بهینه  سازی انرژی کل، توابع موج برحسب امواج تخت 
تا انرژی قطع eV 340 بسط داده شدند و محدوده تغییرات میدان 
خودسازگار )SCF( معادل eV/atom 6-10 در نظر گرفته شد. همگرایی 
در محاسبات بر مبنای انرژی انجام گرفت و پیش از اندازه گیری انرژی 
در هر نقطه، ابتدا بهینه  سازی ساختار هندسی بلورها جهت تعیین ثوابت 
شبکه هیدروکسی آپاتیت صورت پذیرفت. خاطر نشان می  شود که در 
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تعیین متغیرهای مفرض جهت دستیابی به همگرایی، از گزارش  های 
نقاط k در مش  بهره گرفته شد ]15،16[.  نیز  این حوزه  مشابه در 
4×4×3 با استفاده از همگرایی انرژی برحسب تعداد نقاط، برای یک 
سلول واحد در ناحیه بریلوئن انتخاب شده  اند. معیار همگرایی برای 
 eV/Å بیشینه نیروی میان اتم  ها، حداکثر جابجایی و تنش به ترتیب

nm ،0/01 4-10 و GPa 0/02 در نظر گرفته شد.

3( نتایج و بحث
در گام نخست، ساختارهای بلوری ترکیبات هیدروکسی آپاتیت خالص 
با استرانسیم با هدف دستیابی به حالت پایه تعادلی،  و تلقیح یافته 
آپاتیت هگزاگونال  بهینه شدند. بطور کلی سلول واحد هیدروکسی 
حاوی واحدهای چهاروجهی PO4، دو نوع اتم کلسیم و نیز گروه  های 
OH است )مجموعا 44 اتم با گروه فضایی P63/m( ]17[. در ساختار 
بلوری هیدروکسی آپاتیت، اتم  های کلسیم در میان دو مرکز بلوری 
غیرفیزیکی  تکرار  به  توجه  با  توزیع شده  اند.   Ca2 و   Ca1 متفاوت 
 OH با حذف دو گروه تقارن در خلال شبیه  سازی   ،OH هر گروه
 P63 به گروه فضای ،c و قرار دادن دو گروه دیگر در راستای محور

کاهش یافت؛ به همین دلیل است که در اکثر مطالعات نظری پیرامون 
هیدروکسی آپاتیت، گروه فضایی به P63 تغییر یافته است. ساختار 
بلوری هیدروکسی آپاتیت خالص و تلقیح یافته با استرانسیم با گروه 
فضایی P63 در شکل 1 قابل مشاهده است. همچنین ثوابت شبکه 
بدست آمده در مقایسه با نتایج آزمایشگاهی در جدول 1 خلاصه شده 
که به نظر می  رسد این نتایج تطابق قابل قبولی با گزارشات تجربی 
پیشین دارد ]18،19[. اگرچه انحرافات اندك مشاهده شده به ماهیت 
تقریب  های مورد استفاده در توابع همبستگی-تبادلی و نیز تفاوت در 
شرایط آزمایشگاهی )در دمای اتاق( و محاسبات نظری )در دمای صفر 
کلوین( مربوط می  شود. افزایش حجم سلول واحد نمونه تلقیح یافته در 
مقایسه با هیدروکسی آپاتیت خالص از اختلاف شعاع یونی استرانسیم 
و کلسیم نشات می  گیرد. هر چند می  بایست اشاره کرد که یک اختلاف 
جزئی میان غلظت یون  های استرانسیم در گزارش تجربی )5 درصد 
مولی( و محاسبات نظری انجام شده )4/5 درصد مولی( نیز وجود دارد 
که این موضوع خود می  تواند تا حدی اختلاف نتایج بدست آمده را 
برای این نمونه توجیه نماید. اگرچه هر دو یون استرانسیم و کلسیم 
چگالی  اختلاف  محاسبه  از  حاصل  نتایج  لیکن  هستند،  دوظرفیتی 
الکترونی میان اتم  های موجود در هیدروکسی آپاتیت تلقیح یافته با 
استرانسیم در مقایسه با هیدروکسی آپاتیت خالص کاملا تفاوت داشته 
که این موضوع می  تواند بدلیل برهم خوردن تقارن اتمی و اختلاف 
چگالی بار یون  های استرانسیم و کلسیم باشد )شکل 2(. پیش  بینی 
می  شود که همین اختلافات ساختاری سبب تغییر در خواص مکانیکی 

این دو نوع آپاتیت گردد.
و  ثوابت  پرکننده،  بعنوان  آپاتیت  هیدروکسی  از  استفاده  در صورت 
مدول  های الاستیک نقش بسزایی در تعیین رفتار فیزیکی-مکانیکی 
کامپوزیت  های نهایی خواهند داشت. به طور کلي پاسخ یک بلور به 
نیروي ماکروسکوپي اعمال شده، از طریق ثوابت الاستیک آن قابل 
تعریف بوده که در حقیقت ارتباط میان رفتارهاي مکانیکي و دینامیکي 
و کرنش هر یک شامل سه  تنش  تنسور  نشان می  دهد.  را  آن  در 
مولفه کششی و برشی )مجموعا شش مولفه( می  شوند. بنابراین ثوابت 
الاستیک خطی، یک ماتریس متقارن 6×6 را شکل داده که شامل 
27 مولفه مختلف بوده و 21 مولفه آن مستقل هستند. اگرچه هرگونه 
تقارن در بلور می  تواند تعداد این اجزا را کاهش دهد. پنج ثابت الاستیک 

شکل 1: ساختار بلوری هیدروکسی آپاتیت خالص )الف( و تلقیح یافته با استرانسیم )ب( 
P63 با گروه فضایی

شکل 2: اختلاف چگالی الکترونی میان اتم  های موجود در هیدروکسی آپاتیت خالص )الف( و تلقیح یافته با استرانسیم )ب(
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مطالعه محاسباتی هیدروکسی آپاتیت: تاثیر اصلاح ساختاری بر روی مشخصه های مکانیکی

مستقل در یک تقارن هگزاگونال وجود دارد؛
وابسته  مازاد  ثابت  و یک   C44=وC55 و،C33 و،C13 و،C12 و،C11
ثوابت  برای  آمده  بدست  مقادیر   .]20[  C66=(C11-C12)/2
الاستیک هیدروکسی آپاتیت  های مورد بررسی در شکل 3 نمایش داده 
شده است. این نتایج تطابق نسبتا خوبی با سایر گزارشات تجربی نشان 
می  دهد ]21[. ارزیابی پایداری مکانیکی برای هر دو ساختار براساس 
معیار بورن حاکی از آن است که هر دو ساختار از نظر الاستیکی و در 

حالت پایه کاملا پایدار می  باشند )معادله 1(.

11 44 11 12 12 120, 0, , 2 ) 0(C C C C C C+> > >>            )1(

جهت تعیین ثوابت یک ساختار چندبلوری )پلی  کریستال(، الگوریتم  های 
مختلفی بر مبنای ارتباط میان تک بلورها پیشنهاد شده است. برای 
مثال Voigt ]22[ میانگین روابط توصیف  کننده تنش را برای کرنش 
روابط  میانگین   ]23[  Reuss درحالیکه  نظر گرفت؛  در  آمده  بوجود 
توصیف  کننده کرنش را برای تنش اعمالی پیشنهاد داد. بعد از آنها، 
Re- و Voigt 24[ اثبات کرد که تقریب  های ارائه شده توسط[ Hillll

نتیجه  را  الاستیک  ثوابت  و کمینه  بیشینه  مرزهای  ترتیب  به   uss
می  دهند؛ از این رو معمولا میانگین Hillll جهت برآورد مدول توده 
)B( و مدول برشی )G( تجمعات چندبلوری استفاده می  شود. برای 
آورده  تا 7  قالب معادلات 2  روابط در  این  ساختارهای هگزاگونال، 

شده است؛
( )11 12 33 13

1 2 4
9vB C C C C= + + +                   )2(

[ ]11 12 44 33 13
1 7 5 12 2 4
30vG C C C C C= − + + −          )3(

( ) 2
11 12 33 13

11 12 33 13

2
2 4R

C C C C
B

C C C C
+ −

=
+ + −

                     )4(

( ) ( ) ( ){ }2 2
11 12 33 13 44 66 44 66 11 12 33 13 44 66

5 2 / 3 2
2R VG C C C C C C B C C C C C C C C      = + − + + − +       )5(

( )
2

R V
H

B B
B

+
=                                                     )6(

( )
2

R V
H

G G
G

+
=                                                       )7(

بعنوان   )ʋ( پواسون  نسبت  و   )E( یانگ  مدول  ترتیب  این  به 
مهم  ترین مشخصه  های الاستیکی، به کمک معادلات 8 و 9 قابل 

محاسبه می  باشند؛
9

3
BGE

B G
=

+
                                                      )8(

( )
3 2

2 3
B G

B G
ν −
=

+
                                                     )9(

مقادیر بدست آمده برای مدول  های الاستیک، نسبت B/G و نسبت 
پواسون برای هیدروکسی آپاتیت خالص و تلقیح شده با استرانسیم 
که  می  رسد  نظر  به  کلی  بطور  است.  شده  آورده   2 جدول  در 
مدول  های الاستیک در حضور کاتیون  های استرانسیم کاهش یافته 
است. همچنین تطابق نتایج محاسبه شده برای هیدروکسی آپاتیت 
خالص با گزارشات پیشین می  تواند گواهی بر صحت این محاسبات 
فشار  یک  تحت  تغییر حجم  به  مقاومت  توده،  مدول   .]25[ باشد 
خارجی را نشان می  دهد و بعنوان معیاری از میزان استحکام پیوندی 
میان اتم  های یک بلور درنظر گرفته می  شود. بر این اساس، ساختار 
تحت  ابعادی  تغییر  مقابل  در  کمتری  نسبی  مقاومت  یافته  تلقیح 
هیدروکسی  با  مقایسه  در  آن  در  پیوندها  استحکام  و  داشته  فشار 
آپاتیت خالص ضعیف  تر به نظر می  رسد. از سوی دیگر، مدول برشی 
نمایانگر مقاومت در برابر تغییر شکل برگشت  پذیر تحت تنش برشی 
است که این معیار نیز برای هیدروکسی آپاتیت خالص بیشتر است.  شکل 3: ثوابت الاستیک منفرد برای بلور هیدروکسی آپاتیت خالص و تلقیح یافته با استرانسیم 

در مقایسه با داده  های تجربی گزارش شده برای هیدروکسی آپاتیت ]21[

جدول 1: مقایسه مشخصه  های ساختاری هیدروکسی آپاتیت خالص و تلقیح یافته با استرانسیم در دو حالت تجربی و نظری
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اما نکته حائز اهمیت آن است که نسبت مدول توده به مدول برشی 
برای هر دو ترکیب تقریبا یکسان است. خاطر نشان می  شود که 
این  به  است.  ماده  در  تورق  یا  رفتار شکنندگی  بیانگر  نسبت  این 
مفهوم که هر چه این نسبت بیشتر باشد، ماده تورق  پذیری بالاتری 
شکننده  تری  ماهیت  ماده  شود،  کمتر  نسبت  این  هرچه  و  داشته 
این معیار جهت تفکیک یک ماده  خواهد داشت. معمولا حد مرز 
نتایج  براساس   .]26[ است   1/75 تورق  پذیر  ماده  یک  از  شکننده 
برای  برشی  مدول  به  توده  مدول  نسبت   ،2 جدول  در  شده  ارائه 
هر دو ساختار بیشتر از 1/75 برآورد می  شود که این موضوع رفتار 
تورق  پذیری هر دو ماده را در مقابل شکنندگی نشان می  دهد. این 
بررسی  قابل  نیز  زده شده  تخمین  پواسون  نسبت  بواسطه  شرایط 
است؛ نسبت پواسون جهت کمی  سازی پایداری یک بلور در برابر 
تغییر شکل برشی استفاده می  شود. هر چه این معیار بیشتر باشد، 
پواسون  نسبت  که  نحوی  به  است،  بیشتر  ماده  آن  شکل  پذیری 
این نسبت  بوده و در مقابل،  از 0/26  بیشتر  برای مواد تورق  پذیر 
پواسون  نسبت  می  باشد.  از 0/26  کمتر  و شکننده  ترد  مواد  برای 

ارائه  پیوندی  نیروهای  ماهیت  خصوص  در  خوبی  دید  همچنین 
می  دهد؛ برای مواد یونی، نسبت پواسون در حدود 0/25 می  باشد، 
درحالیکه برای مواد کوالانسی در حدود 0/1 است. همچنین مقادیر 
0/25 و 0/5 به ترتیب مرزهای کمینه و بیشینه در جامدات با نیروی 
پواسون  نسبت  بعنوان  آمده  بدست  نتایج   .]27[ می  باشد  مرکزی 
استرانسیم حاکی  با  تلقیح  یافته  آپاتیت خالص و  برای هیدروکسی 
از آن است که نیروهای بین اتمی در این ترکیبات یونی تماما از 
مهمی  معیار  بعنوان  یانگ  مدول  می  باشد.  مرکزی  نیروهای  نوع 
است؛  یافته  کاهش  استرانسیم  یون  های  تلقیح  از  پس  سختی  از 
هر چند که این مقادیر همچنان از مدول یانگ و نسبت پواسون 
دانه  های شیشه  ای از جنس سیلیکا بعنوان پرکننده  های رایج مورد 
استفاده در ساخت کامپوزیت  های پزشکی بیشتر است. مدول یانگ 
 72 GPa به ترتیب  از پرکننده  ها  این نوع  و نسبت پواسون برای 
می  توان  نتایج  این  اساس  بر   .]28[ است  شده  گزارش   0/16 و 
پیش  بینی کرد که در صورت استفاده مناسب از این مواد سرامیکی 
مکانیکی  خواص  مرسوم،  پرکننده  های  سایر  بجای  زیست  سازگار 

جدول 2: مشخصه  های مکانیکی محاسبه شده برای هیدروکسی آپاتیت خالص و تلقیح  یافته با استرانسیم

شکل 4: توزیع چگالی سطوح الکترونی برای هیدروکسی آپاتیت خالص )الف( و تلقیح یافته با استرانسیم )ب(
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مطالعه محاسباتی هیدروکسی آپاتیت: تاثیر اصلاح ساختاری بر روی مشخصه های مکانیکی

کامپوزیت  ها نظیر سختی و مقاومت به سایش نیز ارتقا یابد.
در نهایت نیز به منظور مقایسه رفتار آنیزوتروپی در هر دو ساختار، 
معیار آنیزوتروپی الاستیک عمومی )AU( از طریق معادله 10 و به 
کمک مقادیر بدست آمده برای مدول  ها محاسبه شد؛ نتایج حاکی 
از آن است که معیار آنیزوتروپی الاستیک عمومی برای دو ساختار 
ترتیب  به  استرانسیم  یون  های  حاوی  و  فاقد  آپاتیت  هیدروکسی 
افزایش  می  تواند  موضوع  این  که  می  باشد   0/0530 و   0/0505
آنیزوتروپی در مدول  های الاستیک را پس از جایگزینی یون  های 

تلقیح یافته نشان دهد.
5 6U V V

R R

G BA
G B

= + −                               )10(

یون  های  جایگزینی  فیزیکی  جنبه  های  دقیق  تر  ارزیابی  برای 
استرانسیم در ساختار بلوری هیدروکسی آپاتیت که منجر به پدیدار 
شدن تفاوت در ویژگی  های ساختاری و مکانیکی می  شود، چگالی 
سطوح الکترونی )DOS( برای هر دو ترکیب محاسبه شد. همانطور 
که در شکل 4 نمایش داده شده، سطوح بالایی نوار ظرفیت برای 
هر دو ساختار که محدوده انرژی 8- تا صفر الکترون ولت را در بر 
می  گیرد، غالبا توسط اوربیتال  های p اکسیژن احاطه شده است؛ در 
نوار هدایت  d کلسیم جزء اصلی تشکیل دهنده  حالی که سطوح 
محسوب می  شود. با تلقیح یون  های استرانسیم، شکل و شدت قله  ها 
در نوار هدایت بواسطه تفاوت در سطوح انرژی یون  های کلسیم و 
استرانسیم تا حدی تغییر کرده است. اگرچه گاف انرژی برای هر دو 
ساختار تقریبا یکسان و معادل eV 5/08 بدست آمد. اگرچه خاطر 
انرژی محاسبه شده معمولا بدلیل  نشان می  شود که مقادیر گاف 
برخی محدودیت  های محاسباتی در نظریه تابعی چگالی نظیر عدم 
پتانسیل همبستگی-تبادلی، تا حدی  ناپیوستگی در  درنظر گرفتن 

کمتر از مقادیر واقعی بدست می  آید ]29[.

4( نتیجه  گیری
کلسیم  مکانیکی  مشخصه  های  تحقیق  این  در  خلاصه،  بطور 
هیدروکسی آپاتیت خالص و تلقیح   یافته با یون  های استرانسیم با 
استفاده از محاسبات مبتنی بر نظریه تابعی چگالی محاسبه گردید. 
ساخت  در  پرکننده  بعنوان  معدنی  مواد  این  از  استفاده  در صورت 
کامپوزیت  های دندانی به نظر می  رسد که تلقیح استرانسیم در ساختار 
بلوری هیدروکسی آپاتیت می  تواند سبب بهبود انحلال  پذیری و نیز 
نیاز  اگرچه،  گردد.  استئوکلسین  پروتئینی  هورمون  سطح  افزایش 
است تا تاثیر این اصلاح ساختاری بر روی خواص مکانیکی بطور 
دقیق مورد ارزیابی قرار گیرد. مشخصه  های ساختاری بدست آمده 
از طریق بهینه  سازی هندسی تطابق خوبی با مقادیر تجربی گزارش 

شده نشان داد که این موضوع می  تواند گواهی بر صحت محاسبات 
اگرچه  آن است که  از  آمده حاکی  بدست  نتایج  باشد.  انجام شده 
هگزاگونال  ساختار  در  کلسیم  بجای  استرانسیم  یون  های  تلقیح 
هیدروکسی آپاتیت باعث افت ناچیز مدول توده و مدول برشی می 
گردد، اما نسبت این دو معیار و نیز نسبت پواسون همچنان ثابت 
می  ماند. لذا به نظر می  رسد که با توجه به کلیه شاخص های محاسبه 
شده، ساختار هیدروکسی آپاتیت اصلاح شده قابلیت استفاده بعنوان 
یک پرکننده زیست سازگار را در ساخت مواد هیبریدی مرتبط با 

بدن انسان دارا می  باشد.
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