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خواص فونوني  گذار فاز، خواص ساختاري، ساکن به ابتدامحاسبات 

 AlAs ترموديناميكي وخواص

 2، سيد جواد موسوي،1علي فاضلي کيسمي
 ، ایراناردبیل ،آزاد اسلامی دانشگاه، گروه فیزیک، واحد اردبیل5

 ، ایرانرشت ،آزاد اسلامی دانشگاه، فیزیک، واحد رشت گروه2

 دهيچك
 2گیبس برنامهبا کمک  .مورد بررسی قرار گرفت AlAsفونونی و ترمودینامیکی  وخواصخواص ساختاری، گذار فاز  در این مقاله 

-چیرحالت خطی ب ةا معادلکوانتوم اسپرسو ب محاسباتی بستةحاصل از  حجم-انرژی یهاداده اینشتین،-شبه هماهنگ دبایو مدل 

دست به 1B و 8Bو  3Bبرای سه فاز  0B مشتق آن استاتیک و یاکپهثابت شبکه، مدول نتیجه ر د برازش داده شد ون مورناگو

و  نظری نتایجکه با  نددست آمدبه GPa2/55و GPa3/7برابر  ترتیببه 1B به 3Bنیز از فاز  و 8B به 3Bاز فاز  فاز های. گذارآمد

گاما که مبنای  در راستای ژهیوبهکه  ،تجربی مقایسه شد یهادادهبا  3B خواص فونونی فاز علاوهبهد. نخوانی خوبی دارهم تجربی

رفیت گرمایی ظ بررسی نمودارهمچنین با  دهد.نتایج تجربی نشان می بانتایج حاصل سازگاری خوبی محاسبات ترمودینامیکی است 

 یهادادهبا دیگر  بسیار خوب نتایجسازگاری  ،3B دما برای فاز برحسب ثابت در فشارظرفیت گرمایی  هایداده در حجم ثابت و

 .و تجربی نشان داده شد نظری

  .، آلومینیوم آرسنایدگذار فازهماهنگ دبای اینشتین، خواص ترمودینامیکی، مدل شبه واژگان:ديکل

همقدم
خاطر کاربردهایشان در به  III-Vگروه هایرسانانیم   

از اهمیت خاصی برای محققان  یو فناّورصنعت 

ات و پرکاربردترین ترکیب نیترمهمبرخوردارند. یکی از 

 است. AlAsاین گروه 

 خواص زیادی روی و تجربی ظریهای نبررسی تاکنون

انجام  AlAsساختاری، گذار فاز و محاسبات فونونی 

کردن مقدار  فراهم دلیل دشواریبه اما .[5-7] است شده

اص خوخالص امکان بررسی تجربی  AlAsزیادی 

 ةمحاسب نیبنابرا ،باشدمی ترمودینامیکی آن دشوار

، از اهمیت رسانانیمخواص ترمودینامیکی این  نظری

 رسانانیماین  یاز کاربردهافراوانی برخوردار است. 

 همنوع ریغ یهااتصالآن در  ةاستفادبه  توانیم

                                                           
:نویسنده مسئول alif1364@yahoo.com 

براگ،  ةبازتابند یهاشبکهترانزیستورهای دوقطبی، ابر 

و ترانزیستورهای دارای الکترون  جامد حالتلیزرهای 

دارای  AlAs .[5] بالا اشاره کرد پذیریتحرکبا 

ر دعموماً در فشار طبیعی  ولی ی متفاوتی استفازها

 . فازهایشودیمبلند روی یافت  ساختارو در  3B فاز

8B (NiAs) 1 وB (NaCl)  این ماده نیز مورد بررسی

 توجه مورد ترآنچه تاکنون کم .د گرفتنقرار خواه

پس  AlAsترمودینامیکی  خواص قرار گرفته محققین

در این مقاله با استفاده  است که 8Bبه  3B از گذار فاز

-دبای هماهنگو روش شبه [8] 2گیبسبرنامه از 

 د.نگیرمورد بررسی قرار میواص خ این اینشتین



 ...محاسبات ابتدا به ساکن خواص                                                                                              06   

 محاسبات اتيو جزئروش نظري 

 برای محاسبه گذار فاز و خواص ترمودینامیکی   

AlAs، حجم باید محاسبه  برحسبانرژی  یهاداده

وانتوم ک محاسباتی بستةبا استفاده از  هادادهاین د. نشو

 . همچنین محاسبات فونونینددست آمدبه [3] اسپرسو

با این کد محاسباتی انجام  AlAsمختلف روی فازهای 

طع انرژی ق ،ساکن به ابتدادر تمام محاسبات  شده است.

 گرفتهنظر  در 7×7×7 یکنواخت و مش Ryd08 برابر

با  (LDA) تقریب چگالی موضعیاز  و شده

-As.pz و Al.pz-vbc.UPF هایلیپتانسشبه

bhs.UPF ه استاستفاده گردید.  

 دستزیر به تعادلی گیبس از فرمول غیرانرژی آزاد 

 [:8] دیآیم

5  

مربوط به   PVانرژی کل هر سلول واحد و E(V) که

دمای   VDE)(است کیاستات درویهوضعیت فشار 

که  باشدیملتز وآزاد هلمه انرژی vibF اینشتین و-دبای

 :[56] شودیمزیر نوشته  به شکل فرمول

2

),1(
2

)(

)1ln(3
8

9

33

1

TBk

j

B
DE

B

T

DE

BDEBstaVib

eTk
j

T
Dnk

eTNkkEF

N

j


















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DE
D .انتگرال دبای است 

i  واقع در)(i دستزیر به که از فرمول بوده 

 آید:می

9 

)(0 i  راستایبسامد مدهای اپتیکی در در حجم 

 .دیآیمدست تعادلی است که با محاسبات فونونی به

DE[8] است آمده دستبهزیر  ز فرمولا: 
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 :استزیر صورتبهDمحاسبهکه فرمول 

1 

 

 M  و مولکولی هر سلول واحد جرمsB  مقدار مدول

یزان فشردگی م کنندهمشخصاست که  دررویبحجمی 

 :دیآیمدست زیر به بلور بوده و از فرمول
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 وتابعنسبت پوآسون بوده)(f با عبارت زیر بیان

 :[52و55] شودیم
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. شودیمانتخاب 21/6مقدار نسبت پوآسون در حدود 

نسبت  توانیمدر این صورت تابع غیر تعادلی گیبس را 

 به حجم کمینه نمود.
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از  PCو VCییگرمابا حل معادله فوق ظرفیت 

 :ندیآیمدست زیر به هایفرمول
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 بحث ونتايج 

 خواص ساختاري
 از 0Bاستاتیک و  یاکپهمقادیر ثابت شبکه، مدول    

ن امورناگ-چبا معادله حالت خطی بیربرازش  طریق

نمودار  5در شکل .آمد دستبه 2بسیگ برنامه کمکبه

 دادهنشان  1B و 3B،  8B فازحجم سه  برحسبانرژی 

 است. شده

 
 .AlAsحجم فازهای برحسبنمودار انرژی  .1شکل

نسبت به دو فاز دیگر در  3Bشود که فاز مشاهده می

سطح انرژی پایین تری قرار دارد این فاز با ساختار بلند 

  روی پایدارتر از سایر فازهاست.

ثابت شبکه، از محاسبات  نتایج حاصل 5جدولدر 

 .آورده شده است 0Bاستاتیک و  یاکپهمدول 

از کار  آمده دستبهشود نتایج یمکه مشاهده  طورهمان

سیار بتوافق حاضر در مقایسه با سایر گزارشهای نظری، 

 دارد. تجربینتایج وبی با خ

 فاز گذار

ه ک اتفاق می افتد یزمانپایداری فاز  که میدانیم   

ی رخ زماند و گذار فاز شو کمینه انرژی آزاد گیبس

 آنجا از. باشندآزاد گیبس معادل  یهایانرژ که دهدیم

ر د شودانجام میصفر کلوین  محاسبات ما در دمای که

آنتالپی  Hکه  E(V)+PV = H = Gداریم  این صورت

و
V

E




P= باشدیم. 

 در فازهای مختلف. AlAs خواص ساختاری .1جدول

Bفاز

3 

 

کار 

 حاضر
 کارهای تجربی کارهای نظری

)oa(A 05/1 
 [و 59] 743/1

757/1]54[ 
02/1 ]51[ 

(GP0B

a) 
 ]2[ 174 ]1[23/70و  ]50[ 63/04 52/71

0B 51/4 297/4]50[  51 ]2[ 

Bفاز

8 

)oa(A 08/9 720/9]1[ 72/9 ]9[ 

)oc(A 83/1 
 و]1[399/1

355/1]5[  
31/1 ]9 [ 

c/a 0/5 213/5]1[ 0/5 ]9[ 

 0B

(GPa) 
  ]5[ 9/39و  ]1[ 13/32 1/34

20565 

]9[ 

0B 2/4 12/4 ]1[ 
7/60/4 

 ]2[ 4و]9[

Bفاز

1 

)oa(A 57/1 539/1 ]57[ - 

 0B

(GPa) 
31  1/35 ]5[  - 

0B 9/4 9/4 ]5[  - 

 به )بلند روی( 3Bاز فاز  گذار فازفشار بر این اساس 

 برابر باترتیب به 1B (NaCl)و 8B (NiAs) های فاز

GPa3/7  وGPa 2/11 آمد. مقادیر تجربی دست به

مقادیر مختلفی  8B به 3Bگزارش شده برای گذار فاز 

ولی  [9و2] شودگیگا پاسکال را شامل می 54تا  7ار 

خاصی گزارش تجربی مقدار   1Bبه  3Bبرای گذار 

و  کار حاضر نتایج حاصل از 2در جدول نشده است.

 آورده شده است. یو تجرب ی نظریکارها سایر

 .در فازهای مختلف AlAs هایگذار فاز .2جدول

 تجربی دیگر یهاهینظر کار حاضر گذار فاز

B3B8 (GPa) 3/7 
 و[ 50] 51/3

7] 58[ 

17 ]2[ 

2/54] 9[ 

)GPa( 1B3B 2/55 
875/8] 4[ 

 [50] 88/55و
- 
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 خواص فونوني

که در بخش روش نظری دیدیم ما برای  طورهمان   

های اپتیکی در حجم محاسبات خود به فرکانس مد

شدیم  آنبر  ور این ازنیاز داریم  راستایتعادلی در 

در  بررسی کنیم.را  3B در فاز sAAl فونونی تا خواص

راستاهایدر  3B فاز فونونی یمدها رامقد 9جدول

 ،   و L کار حاضر و سایر کارهای نظری  برای

 است. شدههمراه نتایج تجربی آورده به

 .(cm-1) حسببر 3Bدر فاز  AlAsفونونیبسامد مدهای  .9جدول

)3s(BAAl 19 [نظری ]7و6 [يبتجر كار حاضر[ 

TO 918 905 909 

TO 931 462 466 

TA 30 563 31 

TA 259
 

253
 

250 

TA 996 999 997 

TA 936 933 939 

TAL  72 - 75 

LAL  252 - 252 

TOL  947 - 912 

LOL  900 - 972 

نمودار چگالی فونونی و پراکندگی  2در شکل

الف شکل. رسم شده است  AlAsفونونی یهاحالت

 مودارنب شکل های فونونی ونمودار چگالی حالت

  دهد.پراکندگی فونونی را نشان می

 AlAs.فونونی یهاحالتنمودارچگالی ( الف. )2شکل

برابر  AlAsودار پراکندگی فونونی مها در نتعداد شاخه

که این موضوع با توجه به ساختار بلند  باشدشاخه می 0

شد. بااتم در پایه قابل قبول می 2اشتن روی این ماده و د

اف گ ،آکوستیکی و های اپتیکیاز طرفی بین شاخه

 شود.مشاهده می cm-1 251-291حدوده فونونی در م

 

 .AlAsنمودارپراکندگی فونونی( ب. )2شکل

 خواص ترموديناميكي

م حجدرتغییرات ظرفیت گرمایی منحنی  9در شکل   

، فشارهای صفرو در  K 866تاصفر  بازه دمایی ثابت در

 3Bنمودار فاز  رسم شده است.گیگا پاسکال  58 و 3، 7

 و 3 فشارهای برای 8Bفاز و  7و صفر فشارهای برای

ظرفیت گرمایی حاصل  .باشندمیگیگا پاسکال  58

در  رودیمکه انتظار  طورهمانارتعاشات یونی است. 

 لیه فشارها متناسبنمودار برای کرفتار  ،دماهای پایین

بالا به  دماهای و در باشدیم 3Tبا توان سوم دما یعنی

 BKA6N . حد دولون و پتیکندیمدولون و پتی میل  حد

که با  شودمی J/molK 3/43بوده و مقدار آن برابر با 

 سازگاری خوبی دارد. ،مقدار اشباع نمودار

های مدل نتایج حاصل از کار حاضر با کمک 4در شکل

جهت  و رسم شده اسلیتر-دبای و اینشتین-دبای

نیز Kagaya Soma [26 ]نتیجه گزارش نظری  ،مقایسه

-لازم به ذکر است که در مدل دبای شده است.آورده 

ود شود و این خاسلیتر تنها مدهای آکوستیکی لحاظ می

شبه  دلباشیم نتایج م دلیلی است بر اینکه انتظار داشته
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بهتر تر اسلی-دبای ه مدلاینشتین نسبت ب-دبای هماهنگ

 باشد.

برحسب دما برای نمودار ظرفیت گرمایی در حجم ثابت  .3شکل

 .8B و 3B فازهای

 
های درمدلحجم ثابت با دما در تغییرات ظرفیت گرمایی  .4شکل

 .Kagaya-Soma اسلیتر و کار-دبای ،اینشتین-دبای

 

 ندر دماهای پاییظرفیت گرمایی تغییرات  م کهیدانیم

( صورتبه
3

4 (
5

12

D

B

T
NK


 ما با استفاده از. است 

کار  نبیدما را  برحسبتغییرات دمای دبای  این رابطه

که نتایج آن  نمودیم، بررسی Kagaya-Soma خود و

رفتار  دردماهای پایین .شودیممشاهده  1شکلدر 

رفتاری غیرمتعارف است  Kagaya-Somaنمودار 

 از طرفی مقدار دمای دبای حاصل از کار حاضر[. 25]

 کلوین به نتیجه گزارش شده توسط صفر ةدر نقط

Adachi [22 ]است. ترنزدیک 

 
 در دما رحسبب VC مقایسه تغییرات دمای دبای حاصل از. 5شکل

 . Kagaya-Somaکار وحاضر  کار

مقادیر ظرفیت گرمایی در فشار ثابت در  4در جدول

آورده شده  کلوین 866و  066، 966، 566دماهای 

دهد که با افزایش دما گیری نشان میاندازه است. نتایج

لی وافته یظرفیت گرمایی در فشار ثابت سریعا افزایش 

سمت مقادیر حدی کلوین به 166 تر ازدر دماهای بالا

 نماید. میل می
در فشار ثابت در دماهای مقادیر ظرفیت گرمایی ویژه . 4جدول

 .J/molK حسبمختلف بر

برحسب دما 

 کلوین
 کار حاضر

 نتایج نظری

[29] 

 تجربینتایج 

[24] 

566 0/53 - - 

966 5/44 49 8/41 

066 7/16 1/16 5/47 

866 7/12 1/12 43 

 

دهد مقایسه نتایج کار حاضر با مقادیر تجربی نشان می

 توان خواصیه تابعی چگالی میکه با کمک اصول نظر

 بررسی قرارداد.ترمودینامیکی مواد را به خوبی مورد 

 يريگجهينت

و ترمودینامیکی  ن مقاله خواص ساختاریدر ای   

آلومینیوم آرسناید با روش شبه  1Bو  3B، 8B هایفاز

ذار گ ی قرار گرفت.بررس مورداینشتین  -دبای هماهنگ
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 1B به 3B فاز  گذار و GPa 3/7 برابر 8Bبه  3Bفاز 

که در توافق خوبی با دیگر  دست آمدبه GPa 2/55 برابر

 تجربی است. و نظریکارهای 

در  ثابتییرات ظرفیت گرمایی ویژه در حجم تغنمودار 

 و 3B کلوین برای فازهای 866محدوده دمایی صفر تا 

8B با توان سوم دما  در دماهای پایین رفتاری متناسب

 به حد دهد و در حدود دماهای بالااز خود نشان می

، مقادیر نماید. همچنینوپتی میل میاشباع دولون 

ر ادیحاصل از ظرفیت گرمایی در فشار ثابت با مق

    دهد.تجربی همخوانی خوبی نشان می
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Abstract 

This paper is an attempt to investigate the structural properties, phase transition, and thermodynamic and 

phonon properties of AlAs. Quasi-harmonic Debye- Einstein model was used to obtain lattice constant and 

static Bulk modulus B0 for B3, B8 and B1phases. These results showed good consistency with experimental 

results and other theoretical data. Afterwards, the phase transitions of B3 to B1 and B3 to B8 obtained were 

equal to 7.9 GPa and 11.2 GPa respectively, which also indicated a good consistency with the theoretical 

and experimental results. In addition, phonon properties of B3 phase were compared with experimental 

data, and the results demonstrated a good consistency with experimental results especially in the gamma 

point that is the basis of thermodynamic calculations. Furthermore, the diagrams of heat capacity at constant 

volume and heat capacity at constant pressure were investigated in terms of temperature for B3 phase, and 

the results showed their significant consistency with theoretical and experimental results. 

Keywords: Quasi-harmonic Debye-Einstein model, Thermodynamic properties, Phase transition, 

Aluminum Arsenide 
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