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 CrAsانبوهه  الکترونی، ترمودینامیکی و مکانیکی خواص

 2، فرامرز کنجوری1حسن تشکری، ،*1سمیه مهدویان مهربانی

 ، ایران، قمدانشگاه آزاد اسلامی واحد قم ، دانشکده علوم،فیریک محاسباتی، گروهآزمایشگاه فیزیک  2
 ، ایران، دانشگاه خوارزمی ، کرجفیزیکدانشکده 1

 چکیده
رفتار فرومغناطیسی  علت، بهبلندرویپایدار در فاز شبه CrAs مانند بلور عناصر واسطه ییدوتا باتیترکبه  اسپینترونیکدر صنعت 

 یمورد بررس بلندرویو   NiAsشش گوشی دو فاز در CrAsدر این مقاله خواص انبوهه است. زیاد شده  توجهها، فلزی آننیم

تابعی چگالی اختلالی،  ةتابعی چگالی و نظری بر مبنای نظریة Espressoمحاسباتی  بسته استفاده از بامحاسبات  .قرار گرفته است

فلز و ساختار  NiAsساختار نتایج بررسی خواص الکترونی نشان داد که  .انجام شده است (GGA)با تقریب شیب تعمیم یافته 

-الکترون 88/2و  8/2،  85/2،  88/2از کار سایرین ) که با نتایج حاصل است ولت-الکترون 39/2با گاف مستقیم فلز نیم بلندروی

های کشسانی با توجه به شیب ثابت هدر ادام. حالت مورناگون، مدول حجمی محاسبه شده است ةمعادلبا کمک  .دارد تطابق( ولت

 یفاز بلندرو یبرا یکشسان هایثابت .است ر در نمودار پراکندگی فونونی محاسبه شدههای آکوستیکی در راستاهای مورد نظشاخه

3/81=22C ،5/19=99C  21=2/06وC ی گوشششفاز  یپاسکال و براگایگNiAs، 2/233=22C  ،2/30=33C ،3/38=99C ،9/83=66C  ،

2/62=21C  23=9/85وC ی محاسبه کشسان هایثابت نیاکنون ده، تاهای انجام شکه با توجه به بررسی دست آمدهپاسکال بگایگ

 نشده است.

 

 های کشسانیثابتطیف فونونی، ، خواص ترمودینامیکی ،CrAs :ژگانواکلید

 
 

 مقدمه
، که در  CrAsمانند بلور As با ترکیبات عناصر واسطه

باشند، می NiAs گوشیدمای بالا دارای ساختار شش

مختلف  دلیل خواص فیزیکی متنوع در دماهایبه

 در امروزههمچنین  [.2] باشندبسیار مورد توجه می

 بلندرویفاز شبه پایدار بر  ،کینترونیاسپ صنعت

 اریبس CrAs مانند بلور عناصر واسطه ییدوتا باتیترک

 [.1] مرکز شده استت

بلور و همکارانش  Akinagaمیلادی،  1000در سال 

CrAs بلندرویپایدار را در فاز شبه (2ZB) صورتبه 

 مشاهده وگزارش کردند GaAsلایه نازک بر زیرلایه 

                                                 
1 Zinc Blende 

 s.mahdavi13@yahoo.com نویسنده مسئول:*

شتن با دا بلندرویپایدار ترکیب در فاز شبه این .[1،3]

 در تراز %200قطبش اسپینی  و فلزیخاصیت نیم

فلزات فرومغناطیسی دیگر، مانند نیم [،1-6] فرمی آن

قابل استفاده در قطعات اسپینترونیک برای تولید 

 [.8،8] جریانی با قطبیدگی اسپینی بالا است

 با اسطهو عناصردوتایی  ترکیباتبلندروی  ساختار

 ترکیبات دیگر از ،تناوبی جدول  VIو V گروه عناصر

 .هستند فلزینیم

فلزات دوتایی با عناصر نیمپایداری  1005در سال 

با  ،در مقابل تغییر شکل فاز بلندرویدر  Vگروه 

مورد امل، پتانسیل کروش محاسباتی با استفاده از 

 د کهنشان دا و نتایج مطالعه قرار گرفت
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برابر تغییر شکل در  CrSbو  MnAs ,CrAsرکیباتت

 .[5] پایدارتر از دیگر ترکیبات هستند

 و روشهابا  این ترکیباتغناطیسی م و الکترونی خواص

، 1008سال در  .اندشده بررسی متفاوت هایتقریب

Mavropoulos و مقایسه آوری و همکارانش به جمع

  [.1] پرداختنداین نتایج 

نشان  Mnبا عنصر  CrAs آلاییدگی ترکیب بررسی

و  یناطیسهمچنان خاصیت فرومغاین ترکیب  که داد

 [.3] کندفلزی خود را حفظ مینیم

برای ها در فاز بلندروی نقش نقص 1003در سال  

 [.20] بررسی گردید  CrSeو CrAs ،CrAsترکیبات 

و CrAs ة انبوه یالکترون و ساختاری خواص راًاخی

 روی بر CrAs یسطح فیلم فلزیمنی خواصنیز 

 پتانسیل کامل و روشبا استفاده از  InP ة زیرلای

کد  کارگیریهو ب GGA)1(تقریب شیب تعمیم یافته

 [.22] گرفت قرار بررسی مورد WIEN2Kمحاسباتی 

و  CrAsهای خواص الکترونی ترکیب 1023در سال 

GaAs  3ناهمگونساختار و GaAs/CrAs  همچنین و

با  ،هاآن در SDT)9 (به اسپین وابستهجریان تونلی 

مورد ، 6ASA-5LMTOاستفاده از کد محاسباتی 

روش  کد محاسبات بر پایه. این مطالعه قرار گرفت

تقریب و  LAPW)8( خطی یافتهتخت بهبود امواج

 [.21]است  )8ALD(چگالی موضعی

 ة، هر یاختCrAsترکیب  NiAsر فاز کلی دطوربه

و  (0,0,0)هایاتم کروم در مکان دو واحد شامل
1

(0,0, )
2

آرسنیک در  و دو اتم 

1هایمکان 2 1
( , , )

3 3 4
2و   1 3

( , , )
3 3 4

است. در فاز  

                                                 
2 Generalized Gradient Approximation 
3 heterostructure 
4 ingdependent tunnel-Spin 
5 rbitalOin Tuffin Mlinear  
6 Atomic Spheres Approximation 
7 Linear Augmented Plane Wave 
8 Density approximation-Local 

ZB،  یدو اتم الماس مانند با پایهکه ساختار 

کروم  هایواحد شامل اتم ةهر یاخت ،است غیریکسان

 (0,0,0)های در مکان یبترتبه است که و آرسنیک

1و  1 1
( , , )

4 4 4
خواص  در این مقاله .قرار دارند 

 ZB و NiAs در فازهای CrAs ةانبوه الکترونی

با توجه  و با نتایج دیگران مقایسه شده است. بررسی

مطالعاتی پیرامون طیف  ،های انجام شدهبررسیبه 

این ترکیب انجام نشده انی های کشسو ثابتنی فونو

 طیف فونونی وبه بررسی  در ادامه رواز این است.

 .پردازیمترمودینامیکی میو  خواص مکانیکی

 روش محاسباتی
ة از بستCrAs  ةانبوهمنظور بررسی خواص فیزیکی به

تابعی  ةکه مبتنی بر نظری کوانتوم اسپرسو محاسباتی

 باشدل میپتانسیتخت و شبهچگالی، بسط توابع موج 

محاسبات با استفاده از شبه استفاده شده است. ، [25]

-As.pbeو  Cr.pbe-sp-van.UPF) هایپتانسیل

n-van.UPF) یافتهبا تقریب شیب تعمیم ایجاد شده  

(GGA) پتانسیل اتم در شبه .انجام شده استAs ،

، Crپتانسیل اتم و در شبه 34p 24sهای اوربیتال

مورد استفاده  53d 04p 14s  63p 23sهایاوربیتال

 .[32] اندقرارگرفته
سازی منظور بررسی خواص الکترونی و بهینهبه

 pwscfسازی از کد شبیهCrAs  ةساختاری انبوه

این کد قابلیت انجام محاسباتی  استفاده شده است.

های تک اتمی با انرژی حالت پایه و اوربیتالمانند 

 نیروهای اتمیو همچنین  شم-استفاده از روش کوهن

 ا را دارد.هتنشو 

پک -روش مونخورستبندی منطقه بریلوئن بهتقسیم

به  ZBو  NiAs هایبوده و مقادیر بهینه شده برای فاز

انرژی قطع بهینه در هر دو و  8×8×8 و 6×6×9ترتیب 

محاسبات . دست آمده استبه ریدبرگ 30 فاز
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  چرخه، دقت 21 تعدادبا  NiAsدر فاز خودسازگار 
8-201 موج تخت و در فاز 2195گ و تعداد ریدبر 

ZB  دقتو موج تخت  850 تعدادچرخه،  3با       
 ةهمگرایی رسیده است. محاسبریدبرگ و به 22×8-20

استفاده  Phononخواص فونونی از کد محاسباتی 

فونونی و ویژه  هایفرکانسشده است. این کد، 

 ةنظریاز  بردارها در یک بردار موج کلی با استفاده

های نیروی ابتو ث DFPT)3(تابعی چگالی اختلالی 

 کند.را محاسبه می بین اتمی در فضای حقیقی

، بلور متشکل از یک در مدل استاتیکیکلی طوربه

که این  های بدون حرکت استتناوبی از اتم ةآرای

شود که درک بسیاری از مدل یک تقریب محسوب می

در اما  .امکان پذیر استیزیکی از این مدل های فپدیده

نوسان  ها حول وضعیت تعادل خوددمای غیرصفر اتم

انرژی ارتعاشی نیز به انرژی کنند، بنابراین می

تابعی  ةریاستفاده از نظگردد. با ساختاری اضافه می

ی توان نیرومیفایمن -هلمنو قضیه چگالی اختلالی 

ادر چنین کاری ما را ق وارد بر هر اتم را محاسبه نمود،

سازد تا با مدل سازی مدهای ارتعاشی یک بلور می

مدهای ارتعاشی یک سیستم مکانیکی ساده،  وسیلةهب

  کنیم.های فونونی را محاسبه فرکانس

 که از QHA20 کد محاسباتی ،اینبرعلاوه

دست آمده از محاسبات فونونی های بهخروجی

 خواص گرمایی استفاده ةمحاسببرای ، دکناستفاده می

-می هماهنگتقریب شبه بر پایه شده است. این کد

 .باشد

ها وابسته به فاصله در تقریب هماهنگ فرکانس فونون

و گرمای ویژه در حجم ثابت و در فشار  ها نیستاتم

 ترین روش برایساده .ثابت با هم یکسان هستند

تقریب  تقریب هماهنگ هاینقص تصحیح

 .[29] هماهنگ استشبه

                                                 
9 Density Functional Perturbation Theory 

10 Approximation-Harmonic-Quasi 

ها با استفاده از الگوریتم افته اتمموقعیت واهلش ی
22BFGS پس از واهلش انبوهه، اندمشخص شده .

و  NiAs گوشیهای شبکه بهینه شده در فاز ششثابت

 .دست آمدبه بلندرویدر فاز 

دیگران در نتایج و  آمده دستبه های شبکهثابت

 آمده با نتایج دستبه نتایج که اندشده آورده 2جدول

 .ق خوبی استدر تواف دیگران

 .گرانید جیبا نتا سهیشده و مقا نهیبهشبکه  یپارامترها .1جدول

 

 خواص الکترونی

و ساختار نواری در هر دو  هاچگالی حالت ةمحاسب با

 CrAsی انبوهه ص الکترونیفاز، به بررسی خوا

 هایطور که در نمودار چگالی حالت. همانپردازیممی

مشاهده  برای هر دو اسپینو ساختار نواری  الکترونی

برای  ،های الکترونیچگالی حالتنمودار  ،شودمی

این  .نامتقارن است (down) و پایین (up) اسپین بالا

است که  عدم تقارن بیانگر مغناطیده بودن این ترکیب

 خوانی دارد.[ هم1و21]ارائه شده در مرجع  با نتایج

شود که دیده می زیر، هایعلاوه با توجه به شکلبه

دارای خاصیت فلزی است  NiAsاین ترکیب در فاز 

فلزی، در حالت نیم فلز است.نیم رویبلندو در فاز 

                                                 
11 shanno-Goldfarb-Flecher-Broyden 
12 alPseudo Potenti-Plane Wave 
13 Augmented Plane Wave 

) تقریب-روش کار فاز )a A


 ( )c A


 

NiAs 

 GGA-21PWPP 65/3 63/5 حاضر

 دیگران

23APW 55/3 [2] 68/5 [2] 

PWPP-GGA 66/3 [6] 53/5 [6] 

LAPW-GGA 62/3[22] 68/5 [22] 

 بلندروی

 - PWPP-GGA 65/5 حاضر

 گرانید

LAPW-GGA 65/5 [6] - 

PWPP-GGA 66/5[6] - 

LAPW-GGA 69/5[22] - 

LAPW-LDA 65/5[21] - 



 ... مکانیکی ترمودینامیکی و ،الکترونی خواص                                                                                59

 

 دستبه x -xراستای در eV 39/2برابر با مستقیمگاف 

 .آمد

با گاف مستقیم حاصل از محاسبات نتیجه  این 

این نتایج در  .نسبی خوبی است در توافق دیگران

 ارائه شده است. 1جدول
 جیبا نتا سهیو مقافاز بلندروی  انرژی مقدار گاف .2جدول

 .گرانید

E بیتقر -روش  کار (eV)gap 

 PWPP-GGA 39/2 حاضر

 دیگران

LAPW-GGA 88/2[6] 

PWPP-GGA 85/2[6] 

LAPW-LDA 80/2[21] 

LAPW-GGA 88/2[22] 

 

 
 در فاز CrAs یالکترون هایحالت یچگالنمودار  .1شکل

NiAs. 

 
 .NiAsدر فاز  CrAs ساختار نواری نمودار .2شکل

 

 یخواص فونون

طیف فونونی، بسیاری از خواص مانند  بهبا محاس

توان ظرفیت گرمایی، رسانایی گرمایی و... را می

ت آوردن طیف دسبررسی کرد. روش متداول برای به

ساخت  ولی فونونی، پراکندگی نوترونی است

بلورهای بدون نقص و بررسی پراکندگی نوترونی 

بررسی پراکندگی  رو بهاز این .ها کار مشکلی استآن

ها در فونون .مندیمصورت تئوری علاقهفونونی به

حالت کلی به دو دسته آکوستیکی و اپتیکی تقسیم 

های فرکانس شاخهشوند که در نقطه گاما می

 آید.دست میآکوستیکی صفر به
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 در فاز CrAsیالکترون هایحالتی نمودار چگال .3شکل

 .بلندروی

 .بلندرویدر فاز  CrAs ینمودار ساختار نوار .4شکل

 یبرا بیترتبه ،یفونون فیمنظور محاسبه کامل طبه

 یکینامید سیماتر 6و  8و بلندروی،  NiAs یفازها

و  3×3×1 ری، مقادq یبردار بندیمیتقس با استفاده از

 هایسیماتر نیا در نظر گرفته شدند. 9×9×9

 روین هایبه ثابت هیفور لیبا استفاده از تبد یکینامید

نمودار  شود.یم محاسبه یفونون فیشده و ط لیتبد

های تهمراه نمودار چگالی حالپراکندگی فونونی به

تقارن فونونی  برای هر دو فاز در راستای مسیرهای پر

 نمودار پراکندگیدر  نشان داده شده است. 5در شکل

 6دلیل داشتن دو اتم در پایه، به ،بلندرویفاز فونونی 

شاخه اپتیکی،  3شاخه آکوستیکی و  3، ارتعاشی شاخه

چهار  ةپای ، با توجه بهNiAs فازشود. مشاهده می

شاخه  3دارد که  ارتعاشی شاخه 21، آن اتمی

طور که همان ی هستند.کیاپت هاهشاخ و بقیه یکیستآکو

تعداد  از نمودار مشخص است در بعضی مسیرها

در  بلندروی برای مثال در فازیابدها کاهش میشاخه

 9به  6ها از تعداد شاخه Xو   Lراستای

 شاخهدو  هاکاهش یافته است. در واقع در این مسیر

طولی داریم. در  اخهش دو و عرضی با تبهگنی دوگانه

 8به  A ها در راستایتعداد شاخه NiAsفاز 

عرضی با  شاخهچهار  کاهش یافته است که شاخه

 طولی داریم. در راستای شاخهچهار و تبهگنی دوگانه 

L یابد که دو کاهش می 6ها به نیز تعداد شاخه

عرضی  شاخهنه و چهار طولی با تبهگنی دوگا شاخه

 NiAsدر فاز این برعلاوه هستند.گانه دونی با تبهگ

های اپتیکی و هیچ گاف فرکانسی و جداشدگی شاخه

 بلندرویفاز  در حالیکه شودآکوستیکی مشاهده نمی

 یگاف فونونهای بیشتر، دارای وجود تقارن دلیلبه
1-cm 61 .های محاسبه شده برای فرکانس است

ک مدهای فعال های اپتیکی و آکوستیکی به تفکیشاخه

گزارش شده است.  3رامان و فعال فروسرخ در جدول

آمده فرکانس منفی، که  دستبههای در بین فرکانس

 شود.نشان دهنده ناپایداری سیستم است، مشاهده نمی

 خواص ترمودینامیکی

تر از فاصله در دمای پایین، ارتعاشات اتمی کوچک

 توان فرض کرد که وابستگیهاست و میبین اتم

ها انرژی حالت پایه تا مشتق دوم نسبت به مکان اتم

حائز اهمیت است این تقریب را تقریب هماهنگ 

 نامند.می

ها وابسته به فاصله تقریب هماهنگ فرکانس فونوندر 

نیست و سهم ارتعاشات در انرژی درونی وابسته  هااتم

گرمای ویژه در حجم ثابت و  پس باشدمین به حجم

 .یکسان است در فشار ثابت با
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 .زفا هر دو درCrAs فونونی  هایپراکندگی وچگالی حالتنمودار  .5شکل

 

نقطه گاما  و آکوستیکی یکیاپت یمدها (cm-1فرکانس) .3جدول

 .یبلندروو NiAs  یدر فازها

 

نامحدود شدن  ماهنگه تقریب هایقصاز دیگر ن

هدایت گرمایی و نامحدود شدن طول عمر 

ترین روش برای در نظر گرفتن آثار ساده هاست.فونون

غیرهماهنگی و رفع این نواقص، لحاظ کردن وابستگی 

 .(هماهنگ)تقریب شبه فرکانس به پارامتر حجم است

های با کمک ماتریس هماهنگشبه تقریب در

-فونونی غیرهماهنگ به هایدینامیکی، طیف فرکانس

آید و سپس ظرفیت گرمایی ویژه محاسبه دست می

برای محاسبه ظرفیت گرمایی ویژه از  [.29] شودمی

که مبتنی بر این تقریب است استفاده  QHAکد 

 هایتحال گذاری چگالیکنیم. این کد با جایمی

ظرفیت  ،دست آمده از محاسبات فونونیفونونی به

ازای دماهای متفاوت را محاسبه ویژه بهگرمایی 

برای محاسبه ظرفیت گرمایی در حجم ثابت،  .کندمی

 . [25]شود استفاده می 2از رابطه
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های فونونی و طیف فرکانس g(ω)، 2در رابطه

ω
M ها است. فونون بیشترین فرکانس مربوط به

 g(ω)برای محاسبه ظرفیت گرمایی با توجه به اینکه 

هماهنگ محاسبه شده در تقریب هماهنگ یا شبه

د استفاده در رابطه بالا لحاظ است، تقریب مور

 شود. می

یژه در حجم ثابت نمودار ظرفیت گرمایی و 6در شکل

 فاز
مد 

 فونونی
 نوع مد

فرکانس 

(1-cm) 

محدوده بسامد 

-(I)فروسرخ)

 ((Rرامان)

 

NiAs 

 I 1/5 فعال 2

 I 1/21 الفع 1
 I 3/21 فعال 3
 - 9/283 خاموش 9
 I 9/283 فعال 5
 R 8/288 فعال 6
 R 8/288 فعال 8
 R 3/288 فعال 8
 I 1/120 فعال 3
 I 5/156 فعال 20
 I 5/156 فعال 22
 I 1/188 فعال 21

 یبلندرو
 I+R 2/39 فعال 2-3
 I+R 6/160 فعال 9-6
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دو  باNiAs و  بلندرویهر دو فاز حسب دما برای بر

 در آورده شده است. هماهنگو شبه هماهنگتقریب 

 و هماهنگتقریب نتایج حاصل از  NiAs پایدارفاز 

با هم تطابق  دمایی کاملاً این بازه در هماهنگشبه

این دو تقریب  بلندرویفاز شبه پایدار ولی در  دارند

توان در نتیجه نمی منطبق نیستند. در دماهای بالا بر هم

در این فاز از اثرات غیرهماهنگ در بازه دماهای بالا 

 .پوشی کردچشم

 درCrAs انبوهه نمودار گرمای ویژه برحسب دما برای  .6شکل 

 .هماهنگبا شبه هماهنگهر دو فاز با دو تقریب 

، هماهنگشبه بیتقر شود که، باهمچنین مشاهده می

 بلندرویدر این بازه دمایی ظرفیت گرمایی در فاز 

که با توجه به چگالی  است  NiAsبیشتر از فاز

براین های فونونی قابل توجیه است. علاوهحالت

 نمودار رود در دماهای بالاطور که انتظار میهمان

پتی، قانون دولنمجانبی  مقدارگرمایی به ظرفیت

6R=49.86(J/K.mol) ،شودنزدیک می. 

 

 خواص مکانیکی

ز ات حائاخت قطعمقاومت و سختی مواد در س

رو تعیین خواص مکانیکی از از ایناهمیت است. 

عکس العمل مواد  .ای برخوردار استاهمیت ویژه

کلی هر نوع طوربه یا گشتاورها جامد در مقابل نیروها،

یا استاتیکی مانند  هاآنهای خارجی وارد بر تنش

 .شودخواص مکانیکی نامیده می ،دینامیکی

 مدول حجمی
سختی و مقاومت ماده در برابر  بیانگر مدول حجمی

 یک فشار یکنواخت در هر سه راستاست.

پارامترهای شبکه در ابتدا  برای محاسبه مدول حجمی

 aدو پارامتر شبکه  NiAsگوشی در فاز شش بهینه شد.

حجم ، ابتدا نمودار انرژی برحسب دبهینه ش c/aو 

)تجربی( بهینه کردیم و سپس با ثابت  c/aبرای یک 

های  c/aب سنه شده، نمودار انرژی برححجم بهی

و سپس  تعیین شد c/aرسم شد و مقدار بهینه  مختلف

را بهینه کردیم تا از صحت بهینه  a ارامترمجددا پ

 سازی مطمئن شویم.

در هر دو آوردن مدول حجمی،  دستبهبرای در ادامه 

تغییر به یک اندازه سه راستا هر ثابت شبکه را در فاز 

تفاده از منحنی انرژی سیستم نسبت به داده، و با اس

، (8)شکل حجم و تطابق با معادله حالت مورناگون

مشتق آن نسبت به فشار محاسبه شده  مدول حجمی و

 شودرابطه زیر بیان میبا  حالت مورناگون ةاست. معادل

[26]: 
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0مدول حجمی  Bکه در آن 
’B  مشتق آن نسبت به

ترتیب انرژی حالت پایه و حجم به 0Vو  0E فشار و

 باشند.تعادلی در فشار صفر می
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 .در هر دو فاز CrAsانبوهه  یبراحسب حجم انرژی برنمودار  .7شکل

پذیری، که عکس مدول حجمی است، در ادامه تراکم

محاسبه شد. هرچه این کمیت کوچکتر باشد ترکیــب 

-انتظار می پذیری کمتر است ودارای خاصیت تراکم

ها در فاصله دورتر از هم قرار بگیرند و رود که اتم

 تر است.بلور سخت

کمتر از  NiAsپذیری در فاز با توجه به اینکه تراکم

دارای   NiAsفاز بلندروی است، این ترکیب در فاز

 سختی مکانیکی بیشتری است.

پذیری در آمده مدول حجمی و تراکم دستبهمقادیر 

 ده است.ارائه ش 9جدول 
و  Gpa)-1(پذیریو تراکم (GPa)یمدول حجم .4جدول

 .CrAs انبوهه (GPa)های کشسانیثابت

66C 44C 33C 11C فاز 

9/83 3/38 2/30 2/233 NiAs 

 بلندروی 3/81 - 5/19 -

 B 13C 12C فاز 

0/022 5/31 9/85 2/62 NiAs 

 بلندروی 2/60 - 8/68 0/025

 های کشسانیابتث

های کشسانی با خواص بسیاری از مواد جامد از ثابت

جمله پتانسیل بین اتمی، طیف فونونی و از همه 

تر با خواص مکانیکی مواد در ارتباط هستند. این مهم

هستند که پاسخ به فشار  ی مهمیها، پارامترهاثابت

 کند.ماکروسکوپیکی وارد شده به مواد را توصیف می

را در محدوده  یفونون یپراکندگدا شیب نمودار در ابت

خطی است،  kبر حسب  ω کشسانی، یعنی جایی که

حساب  [002[ و ]200]را در مسیرهای جداگانه 

 یدر فضا لوئنیبا توجه به شکل منطقه اول برکردیم. 

[ 200] هایراستا، ZBو   NiAsهایفاز یوارون برا

[ دو 200]ی . چون در راستاکنیمیین میرا تع [002و ]

 1و  2 هایسیندبا ا م،یدار یعرض یکیمد آکوست

ورها برای بلهای کشسانی ثابت شوند.یم ینمادگذار

 [:28] آیددست میبا استفاده از روابط زیر به
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شیب نمودار پراکندگی فونونی  

 هایثابت Cچگالی بلور و  ρ،در راستاهای متفاوت

 .کشسانی است

 بیبا استفاده از ش یکشسان هایاز ثابت یتعداد

 3در روابط یگذاریو جا یفونون ینمودار پراکندگ

را با  یکشسان هایثابت هیسپس بق. ندآییدست مبه

 دستبه ریز هایفرمولمدول حجمی و استفاده از 

 :[28و25] میآورد

9                             1
( )

44 11 122
C C C  

1                     مکعبی: فاز
( 2 )

11 123
B C C  

 :غیرمکعبی 5

1
2( )

11 22 33 12 13 239
B C C C C C C      

 

 

دارای دو ثابت کشسانی مستقل  بلندرویفاز 

(44,C11(C  و فازNiAs مستقل  دارای پنج ثابت

)13,C12,C44,C33,C11(C .دست آمده درنتایج به است 

 .آورده شده است 9جدول

 گیرینتیجه
در دو فاز شش  CrAsدر این مقاله خواص انبوهه 

قرار گرفته  یمورد بررسو بلندروی   NiAsگوشی

محاسباتی  . محاسبات با استفاده از بستهتاس

Espresso ةتابعی چگالی و نظری ةبر مبنای نظری 

تابعی چگالی اختلالی، با تقریب شیب تعمیم یافته 

(GGA) انجام شده است. 

نتایج بررسی خواص الکترونی نشان داد که 

ی فلزدارای خاصیت  NiAsدر فاز   CrAsترکیب

فلز با گاف مستقیم مساختار بلندروی نی است اما در

که با  است x-x راستایو در ولت -الکترون 39/2

 وجوددلیل به توافق خوبی است. دیگران در نتایج

در صنعت اسپینترونیک این ترکیب  ،فلزیخاصیت نیم

 کاربرد دارد.

های نمودار چگالی حالتدر عدم تقارن همچنین 

انگر بی ،بالا و پایین یاسپین دو کانالبرای ، الکترونی

 .مغناطیده بودن این ترکیب است

 دهد که این ترکیبنشان می های فونونیچگالی حالت

هیچ گاف فرکانسی و جداشدگی   NiAsدر فاز

در  کهدر حالیندارد  های اپتیکی و آکوستیکیشاخه

 در cm61-1 به اندازه یگاف فونوندارای  بلندرویفاز 

علت هست. با cm120-1تا  cm298-1 یفرکانس بازه

ان از فاز بلندروی این انبوهه تووجود گاف فونونی می

 .ان فیلتر مکانیکی استفاده کردعنوبه

فونونی مدهای  ةهمدهند که نشان مینتایج  همچنین

دارای  NiAsفاز بلندروی، فعال هستند ولی فاز در 

فرکانس منفی، که همچنین . یک مد خاموش است

در بین نشان دهنده ناپایداری سیستم است، 

مشاهده این ترکیب  ةآمد دستبههای فرکانس

  است. یدارپان سیستم این ایبنابر شودنمی

 مختلفدماهای  دربرای محاسبه ظرفیت گرمایی ویژه 

استفاده شده  هماهنگو شبه هماهنگاز دو تقریب 

نتایج حاصل از تقریب  NiAsاست. در فاز پایدار 

هم منطبق  بر هماهنگ کاملاًتقریب  وهماهنگ شبه

 بلندرویکه در فاز شبه پایدار هستند در حالی

در دماهای بالا  هماهنگ توان از اثرات غیرنمی

 شود که، باهمچنین مشاهده می .پوشی کردچشم

 بلندرویظرفیت گرمایی در فاز ، هماهنگشبه بیتقر

که با توجه به چگالی  است  NiAsبیشتر از فاز

پارامترهای شبکه ت.های فونونی قابل توجیه اسحالت



 CrAsانبوهه  مکانیکی ، ترمودینامیکی والکترونی خواص                                                                   60

 

-در فاز شش GGAه با استفاده از تقریب بهینه شد

آنگسترم و در  =63/5cو  =NiAs ،65/3a=bگوشی 

دست آمد. آنگستروم به 65/5 لندبزینکمکعبی فاز 

حالت  ةمعادلبا استفاده از مدول حجمی همچنین 

گیگاپاسکال و در  5/31برابر ، NiAsدر فاز  مورناگون

که نشان محاسبه شد گیگاپاسکال  8/68 رویفاز بلند

دارای سختی   NiAsدهد این ترکیب در فازمی

 ی کشسانیهاثابتعلاوه هب .مکانیکی بیشتری است

 در طیف های آکوستیکیشیب شاخهاستفاده از ا ب ،نیز

 در هاثابتاین  محاسبه شده است. ،پراکندگی فونونی

 21C=2/60و  22C ،5/19=99C=3/81 یفاز بلندرو

 NiAs ،2/233=22C ،2/30=33Cفاز  در پاسکال وگایگ

،3/38=99C ،9/83=66C ،2/62=21C  23=9/85وC 

 . اندهدست آمدپاسکال بهگایگ
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