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 AlAg2Liسلر معکوس یهو آلیاژ دینامیکیهای ساختاری و ویژگی بررسی نظری 
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 مقدمه -1

کشف  هویسلر  فردریش  توسط    1903منظم، نخستین بار در سال    بلوریبین فلزی با ساختار    هایبآلیاژهای هویسلر، ترکی     

اولین ترکیب شامل فلزشدند از   هایویژگیبه صورت مجزا    بود که  مس، منگنز و آلومینیوم  های.  مغناطیسی ندارند، اما پس 

می  هایویژگیآلیاژسازی،   نشان  خود  از  توجهی  جالب  از ویژگی  [1].  دهندمغناطیسی  هویسلر  آلیاژهای  فرد  به  منحصر  های 

های مناسبی برای  ترموالکتریک برجسته، این مواد را به گزینه   هایویژگی، رسانایی حرارتی پایین و  الکتریکی  جمله ابررسانایی

ی که برپایه  هاییهاز محاسبدر این پژوهش،    .[2] کاربرد در صنایع الکترونیک، ترموالکتریک و اسپینترونیک تبدیل کرده است

.  است  استفاده شده  AlAg 2Liدینامیکی آلیاژ هویسلر معکوسساختاری و    های ویژگیی تابع چگالی هستند، برای تحلیل  نظریه 

هویسلر معکوس پایدار است. پایداری دینامیکی آلیاژ براساس   بلوریبه دست آمده نشان داد که ساختار این آلیاژ درحالت  نتایج  

 فونونی تایید شد.  هایهمحاسب

 

 هاهروش انجام محاسب-2
باشد  ی نظریه تابع چگالی میکه برپایه   افزار کوانتوم اسپرسونرم   جمله  از،  و کدهای مختلفیافزارها  نرماز    ، در این پژوهش     

ویژگی محاسبه  دینامیکی  اختاریسهای  برای  است  شبکه  و  شده  محاسبه.  استفاده  تبابرای  انرژی  تقریب    ،بستگی هم-دلیی 

GGA    .هایافزارنرم  همچنین به کار گرفته شد  Thermo-pw،alamode   وphonopy     شبکه  یدینامیکپایداری  ی  محاسبه برای  ،

آلیاژ نیز با استفاده از   بلوریساختار    .مورد استفاده قرار گرفتند  ،هاپراکندگی فونون  منحنیو    ی های فونونچگالی حالتاز طریق  

   :پارامترهای محاسباتی به شرح زیر تنظیم شدند  .رسم شد Xcrysden افزارنرم

موج    قطعانرژی   در  قطعانرژی    ،  Ry  80  درتابع  بار  چگالی  انرژی و    Ry320   گسترش  قطعیت  عدم  با  شبکه   ساختارهای 

Ry  10-10   ×  1  در محاسبات    .اندسازی شدهبهینهalamode    وphonopy  12×12×12تعداد نقاط  و با    2×2×2یک سوپرسل    از  

  q 8×8×8 تعداد نقاط از  Thermo-pwدر محاسبات . همچنین ن استفاده شده استئسازی اولین منطقه بریلوبرای مدل kنقطه 

 شده است. استفاده مش 

 
 نتایج بحث و  -3

ه      شیمیایی  معکوسر  ویسلآلیاژهای  فرمول  بلو YZ 2Xبا  ساختار  )  43m-F ریدارای  فضایی  گروه  هستند.  216با   )

عناصرموقعیت وایکوف  ) Z و X، Y های  ترتیب  )X(4/3،  4/3،  4/3به   ،2/1  ،2/1  ،2/1)X(  ،0  ،0  ،0)Y    (4/1،  4/1،  4/1)وZ  

که   همقادیر انرژی، منفی به دست آمدالف( آورده شده است،  -1که در شکل    Thermo-pw  های هباشند. طبق نتایج محاسبمی

  AlAg 2Liسلریهوبلوری ترکیب  ساختار ب(-1 شکلدر  .باشدآلیاژ در ساختار هویسلر معکوس پایدار میاین کند ثابت می
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می آلیاژ  شود.مشاهده  دینامیکی  پایداری  بررسی  حالت AlAg 2Liهویسلرهای  برای  چگالی  فونون  ،  و  ج((  -1)شکلهای 

بردار موج هستند   لر دارای دوازده مد فونون در هرویسلیاژهای هآشده است.  محاسبه  د((-1)شکل های پراکندگی فونونمنحنی

  ها در منحنیهای مثبت  آلیاژ دارای چهار اتم است. فرکانس  واحد سلول هر   است، زیرا    و نه مد نوری  صوتی  که شامل سه مد

 باشد. پایدار میدینامیکی لحاظ از  لر معکوسویسدهد این ترکیب در ساختار هنشان می

 

 نتیجه گیری  -4
های  منحنیهمچنین    .است  پایدارخود  معکوس    در ساختار  AlAg2Liدهند که آلیاژ هویسلر  نتایج به دست آمده نشان می     

حالت  فونونیپراکندگی   چگالی  فونونیو  مقادیر  های  فرکانسمثبت    دارای  میدر  م  ندباشها  آلیاژ  دینامیکی  پایداری  ورد  که 

به دست آورد، پایین    یهای چگالی و پراکندگی فونونی قابل توجه دیگری که میتوان از منحنی. نتیجه کنندمطالعه را تایید می

چراکه مدهای  ،  سازدهای ترموالکتریک بسیار امیدوارکننده میکه کاربرد آن را در دستگاهبودن رسانایی حرارتی شبکه است  

و حالت فونونی  قابل ملاحظهارتعاشی  نواری  دارای گاف  فوتونی  فونونهای  انتقالات  نتیجه  در  و  احتمال -ای هستند  با  فوتون 

 بسیار کمتری قابل انجام است.
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