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 چکیده
قرار گرفته است. محاسبات باا اساتداده از روش    یمورد بررس فاز دودر  دیترین میندیا ، دینامیکی و گرماییفونونی یها یژگیمقاله و نیا در

 ۀجملا  ی. در محاسابات بارا  ناد ا اسپرسو انجاام شاده   -کوانتوم یو با استداده از کد محاسبات یچگال یتابع یۀدر چارچوب نظر ل،یپتانس شبه

هاای فوناونی نشاان    بررسای ویژگای  . ناد ا کار گرفتاه شاده   هب 1ایی بی پی ویافته  شیب تعمیم ؛ی چگالی موضعیها بیتقر یهمبستگ یتبادل

 شود مشخص میاز مطالعۀ خواص گرمایی  .وجود داردگاف بسامدی  (Zb) بلندروی و (Wz) ورتسایت د که در این ترکیب در دو فازنده می

 صورتکه افت ظرفیت گرمایی در دماهای پایین، به
9

T  جینتا شود.میپتی نزدیک  -به قانون دولن نیز ظرفیت گرماییاست. در دماهای بالا 

که از بسامد هستند نیا انگریب یفونون فیآمده از ط دست به
/

cm
1209 885تا

/
cm

1453 112یحاالت  چیو ها  یو نور یصوت ید فونونمُ چهی 

 باشد. میو پایدارترین فاز؛ فاز ورتسایت  شود یمشاهده نم

 

 .یمد فونون ،بسامدی گاف د،یترین میندیا ،یچگال یتابع یۀنظر :ها کلیدواژه

 

    قدمهم. 9

ایندیم نیترید از دو عنصر ایندیم و نیتروژن تشاکیل شاده   

 در اناد. است که با یکدیگر پیوندی کووالانسی تشکیل داده

رساانای   یمنا  عناوان  به( InN) نیتریدایندیوم ی اخیرها  سال

V-ӀӀӀ، تا  0/1د علت داشتن گاف انرژی مستقیم در حدو به

مانناد جارم    فارد  منحصاربه های  یژگیو و ولت الکترون 0/2

کوچک، تحرک الکترونی بالا، ثابت پیزوالکتریک باالا،   مؤثر

قطعااات  پایااداری شاایمیایی خااوب، ترکیباای فعااال در   

والکتریکی مانناااااد حساااااگرهای اپتااااا الکتریکااااای و

 و دیودهاای لیازری کاه در    دیودهای گسایل ناور  گرمایی،

  شناخته کنند، یم کار سبز ، آبی وبندش فراۀ طیدی محدود

؛ سااختارهای معماول اینادیوم نیتریاد     [.9-2] اسات  شده

فشارهای بالا یک گذار از  در و بلندروی هستند ورتسایت و

دارد. اماا پایادارترین    یسان  نمکا   ساختار ورتسایت باه  

 باشاد. ساختار ترمودیناامیکی آن، سااختار ورتساایت مای    

گیارد  فشاارهای باالا قارار مای    ایندیم نیترید وقتی که در 

اولین گازارش از   [.4] شودصورت نمک طعام متبلور می به


 :نویسنده پاسخگو salehi_h@scu.ac.ir 

و همکااران در ساال    سنتز اینادیوم نیتریاد توساو جاوزا    

هاا باا احیاای   منتشر شد. آن 2390 InFe N H6 4 3
آن را 

صااورت بلااوری ساانتز کردنااد. هاادف از ایاان مطالعااه،   بااه

باود   ناوری های شبکه و بررسای خاواص   ثابتگیری  اندازه

هاای بسایاری   تاشش  2319تاا   2351هاای  [. بین سال5]

علات انارژی    باه  [.0-1] های دیگار انجاام شاد   توسو گروه

(، اینادیوم نیتریاد   ولات  الکترون 39/2) In-N پیوند کوچک

یکی از ناپایادارترین ماواد در باین گاروه نیتریادهای ساه       

 ظرفیتی است.

اولیۀ گاف نواری که توسو تانسلی و فولی مطالعات تجربی 

 3/2انجام شد گاف نواری مستقیم به اندازۀ  2301در سال 

دویدوف  1112در سال  .[0] دهدالکترون ولت را نشان می

م نیترید رشد داده شده باه  ایندیهای  و همکاران برای فیلم

گاف نواری حادود   2اِی( بی )اِم پرتو ملکولی روآراستی روش

[. ایان مقادار توساو    3کردند ] ولت را گزارش الکترونیک 

[. حداقل تاا  21] و همکاران دنبال شد جی وو های گزارش

، مقدار مشخصی برای گاف ناواری بیاان نشاد.    1114سال 


1 MBE; Molecular Beam Epitaxy 


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شد که اینادیم نیتریاد دارای گااف     ها تصور می برای مدت

توانساتند   نمای  چاون الکترون ولت است  1نواری به اندازۀ 

این ترکیب را با کیدیت شدافی تولیاد کنناد. اماا    های لایه

نیترید با کیدیت بالا توسو لایاه نشاانی   م رشد ایندی اًاخیر

ملکاولی   یماده آلی و رشاد روآراساتی پرتاو    -فاز بخار فلز

انجام شده است که به حل موضوع گاف ناواری آن کماک   

الکتارون ولات و در ناحیاۀ     0/1کند و آن را نزدیک باه   می

دهد. آلیااژ کاردن اینادیم نیتریاد امکاان      قرار می فروسرخ

توان  بدین طریق می .کند تولید نور با هر رنگی را فراهم می

ابزارهای الکترونی نوری که در دامنۀ کامل طیف مرئی کار 

های کشساانی   یژگیوۀ محاسب [.22] کنند را تولید کرد می

توسو کاانن و همکااران باا     1114تحت اثر فشار در سال 

 یافتۀ خطی باا پتانسایل  بهبودداده از روش امواج تخت است

 و کااد محاسااباتی  2هااای جایگزیااده  یتااالربوکاماال بااا ا 

 .[21است ] صورت گرفته 1کی1ِوییِن

نیاز فااز ورتساایت ایان      1111بچست و همکاران در سال 

 و گاااف نااواری را بااا اسااتداده از روش ترکیااب را بررساای

LDA SIC  0/2حدوددسات آوردناد   ولات باه   الکترون

خااواص الکتروناای و جاارم مااؤثر    1110[. در سااال 29]

الکترونی ایندیم نیترید تحت فشار مورد مطالعه قرارگرفات  

و مشخص شد که با افزایش فشار، گاف نواری و جرم ماؤثر  

 [. در ساال 24یابناد ]  الکترونی ایندیم نیترید افازایش مای  

م نیتریااد بااا ایناادی هااای مختلاافنانولولااه ساااختار 1111

ی و بساتۀ  قطرهای مختلف با استداده از نظریۀ تابعی چگال

نتایج حاکی از آن بود کاه باا    و محاسباتی اسپرسو مطالعه

شاود. در   تر می کمافزایش قطر، گاف انرژی و انرژی کرنش 

و همکاااران بااا اسااتداده از تقریااب   جااانوتی 1121سااال 

ندیم نیترید را با کاد  ساختار نواری ای 9ایی اِس اِچ هیبریدی

ولت را  الکترون 1/1محاسبه وگاف نواری  4وَسپ محاسباتی

هاای   ویژگی 1123چنین درسال  هم [.25] دست آوردندبه

[. 21] نانوساختاری آن نیز مورد بررسی قرار گرفتاه اسات  

طاور  سااختارهای گاروه نیتریادهای ساه ظرفیتای باه      نانو

و الکترونیکاای ماننااد لیزرهااا،    نااوریوساایعی در اباازار  


1 Full potential augmented plane-wave plus local orbitals method 

(FP-LAPW+LO) 
2 Wien2k 
3 HSE 
4 Vasp 

و ترانزیساتورهای اثار    خورشایدی  (های سلولهای ) یاخته

 خاواص  لازماۀ بررسای   از طرف دیگار  میدان کاربرد دارند.

لاذا در   های آن است آشنایی با فونون و ویژگیدینامیکی، 

 میناد یا گرماایی  ی، دیناامیکی و فوناون  یها یژگیواین کار 
بلندروی و ورتسایت ماورد بررسای قارار     هایدر فاز دیترین

هاای   فوناون  توضای  اسات کاه    چنین لازم به هم گیرد. می

های صوتی عرضی و  فونون دستۀ دودر یک جامد به  صوتی

ماهیات   تاوان  شوند و با استداده از آن می طولی تقسیم می

د در نااتوان کااه ماای پیوناادها را در بلورهااا مشااخص نمااود

فیزیااک و ، آوااتصااوتیّمجموعااه مباحااا ریاضاایات در   

 باا  پاژوهش  در ایان  لذا .دنقرار گیرمورد بررسی آواشیمی 

هاای دیناامیکی    ویژگیها؛  بررسی مباحا مربوط به فونون

کاه   ندبررسای شاد   غیره ظرفیت گرمایی و نند آنتروپی،ما

دیگار   )آوافیزیاک( باا   آواچگونگی ارتباط باین  خود بیانگر 

تار   اطشعاات بایش   چنین برای هم های سامانه است. ویژگی

در  چناین  هام  .[ مراجعه نماود 23-20توان به مراجع ] می

د ارتعاشی در یاک بلاور باه باردار     حالت کلی بسامد یک مُ

دهای فوناونی باه وسایلۀ بساامد     موج آن بساتگی دارد. مُا  

k)ارتعاشی )       قابال توصایف و تشاخیص هساتند. بارای

هاای گونااگونی مانناد،     محاسبۀ دینامیک شابکه رهیافات  

الکتریک، روش فونون منجمد و نظریاۀ تاابعی    رهیافت دی

های محاسبۀ  چگالی اختشلی وجود دارد. یکی از بهترین راه

فونونی در بلورها، اساتداده از نظریاۀ تاابعی چگاالی      بسامد

یان رهیافات بارای رفتارهاایی از     در اون اختشلی است. چا 

تاابع تیییارات مراتاب     جامدات مانند آثاار همااهنگی کاه   

آیاد   دست مای  های دقیقی به بالایی از انرژی هستند، جواب

های پراکندگی فونونی در بلورها در راساتای  منحنی [.11]

تاوان  های با تقارن بالای منطقاۀ اول بریلاوئن را مای   جهت

از پراش نوترونی غیرکشسیکی و صورت دقیق با استداده  به

هاای یاک بلاور در    گیری نمود. اتمپراش پرتو ایکس اندازه

شاان ارتعااش   صادر مطلاق حاول موقعیات تعاادلی      دمای

ها انرژی حرارتای کساب   کنند. با افزایش دمای بلور اتم می

شاان  ها حاول موقعیات تعاادلی   کرده و دامنۀ ارتعاشات آن

شاان  ا حول موقعیت تعادلیهیابد. به حرکت اتمافزایش می

د. این حرکت کاامشً ماوج   نشوهای شبکه گدته میارتعاش

  ⃗ و باردار ماوج معاین     ωگونه است. هار ماوج باا بساامد     

، ωشاود. بارای یاک ماوج معاین باا بساامد        مشخص مای 
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، فوناون نامیاده   ωħانرژی ارتعاش،  «کوانتوم»ترین  کوچک

بساتگی باه   ها در منحنای پاشاندگی   تعداد شاخه شود.می

اتمی باشاد تعاداد کال     pهای پایه دارد. اگر پایه تعداد اتم

تا صوتی و از این سه  9از این تعداد تنها  است. p9ها شاخه

( LA( و یک شاخۀ طولی )TAتا همیشه دو شاخۀ عرضی )

نیاز  نوریهای است. تعداد شاخه p 3 کاه از   هساتند 1

این تعداد p  ( وLOشااخۀ طاولی )   1 p 2 1  عرضای

(TOمی )های صوتی عرضی باا   در یک جامد، فونون د.نباش

کاه   موج بلند امواج صاوتی برشای هساتند، در حاالی     طول

هااای صااوتی  هااای صااوتی طااولی مربااوط بااه مااوج فونااون

کاه معماولاً بارش دادن یاک بلاور       اند. به دلیل این تراکمی

با سرعت  TAهای  از فشرده کردن آن است، فونونتر  راحت

عاشوه   کنند. حرکت می LA های تری نسبت به فونون پایین

و  صاوتی دهای فونونی در حالت کلی به دو دساتۀ  مُبر این 

دهای شوند کاه در نقطاۀ گاماا بساامد مُا     نوری تقسیم می

 بررسای ر چنین هدف در این کا همرسد. به صدر می صوتی

 ظرفیت گرماایی ) فونونی، دینامیکی و گرمایی  یها یژگیو

با  رویبلند وورتسایت   در دو فاز دیترین میندیا آنتروپی( و

 -کوانتاوم  یکد محاسابات  و یچگال یتابع یۀاستداده از نظر

 .باشد میاسپرسو 

 

 ها مواد و روش . 2

ارچوب چا  محاسبات با استداده از روش ابتدا باه سااکن در  

 کوانتااوم اسپرسااو بااا نظریااۀ تااابعی چگااالی توسااو کااد 

. در ایان  [4] پتانسیل در پایۀ موج تخت انجاام شادند   شبه

شم با استداده  -ای کوهن ذره بستۀ محاسباتی معادلات تک

هااای  پتانسایل و بسااو تواباع مااوج الکتارون    از روش شابه 

جاا   . از آن[12گردد ] حسب امواج تخت حل می ظرفیت بر

استداده از موج تخات، حجام   که در روش تابعی چگالی با

پتانسایلی کاه    سات بناابراین انتخااب شابه    ا محاسبات بالا

بتواند خواص بلاور را توصایف کناد و حجام محاسابات را      

جا از  برخوردار است. در اینکاهش دهد، از اهمیت بسیاری 

هااای شاایب  بااا تقریااب پایسااته هااای بااار پتانساایل شاابه

 1اِی( دی )اِل و چگاالی موضاعی   2اِی( جای  )جی یافته تعمیم

های اولیه شابکۀ بلاوری    سنج شبهبرای  استداده شده است.


1 GGA 
2 LDA 

صااورت  بااه تجرباای هااای از داده
/

a  3 و 55
/

c  5 71

هاای   پاس از انجاام آزماون    .[11] آنگستروم استداده شاد 

ریاادبرو و مااش  31 گرایاای لازم، اناارژی قطااع مااوج هاام

. برای انجام محاسبات در نظر گرفته شد 0×0×5یکنواخت 

هاااای ظرفیااات در نظااار گرفتاااه شاااده در    ربیتاااالوا

هاای   های مورد استداده برای بررسای ویژگای   پتانسیل شبه

pترتیب به N و In های این ترکیب، برای اتم
s؛15

d؛25
104

pو
s؛32

22ساختار ایندیم نیتریاد در   2در شکل  باشند. می

رسام شاده    9افزار روی با استداده از نرمبلند ورتسایت و فاز

توان از کد  محاسبۀ خواص فونونی می چنین برای هم است.

محاسباتی فونون استداده نماود کاه ایان کاد بساامدهای      

بردارها را در یک بردار موج کلی با استداده از  فونونی و ویژه

های نیروی باین اتمای    نظریۀ تابعی چگالی اختشلی و ثابت

کند و کد محاسباتی تقریاب   در فضای حقیقی محاسبه می

آماده از   دسات  هاای باه   خروجی از 4اِی کیواِچ اهن هم شبه

های خواص گرمایی  فونونی برای محاسبۀ ویژگی محاسبات

هماهنا    پایاۀ تقریاب شابه    کاد بار  این  کند. استداده می

هاای تقریاب هماهنا  نامحدودشادن      از نقاص  باشاد.  می

 هاا اسات.   عمر فونون  هدایت گرمایی و نامحدود شدن طول

نظر گارفتن آثاار غیرهماهنا  و     درروش برای  ترین ساده

 سانج  شبهلحاظ کردن وابستگی بسامد به  ،ها رفع این نقص

هماهن   در تقریب شبه هماهن (. تقریب شبه) حجم است

طیف بساامدهای فوناونی    ،ای دینامیکیه با کمک ماتریس

آمده و سپس ظرفیت گرماایی ویاژه    دست غیرهماهن  به

ت گرمایی ویاژه از  شود که برای محاسبۀ ظرفی محاسبه می

ایان تقریاب اسات اساتداده      کاه مبتنای بار    اِی کیواِچ کد

 .شود می

های گرماایی   برای بررسی ویژگی پژوهشدر این چنین  هم

 .شااود اسااتداده ماای ،اِی کیااواِچ ،هماهناا  از تقریااب شاابه

ها در یک جامد حول نقطاۀ  طور که قبشً بیان شد اتم همان

نقاش   و هساتند ای خاود در حاال ارتعااش    تعاادل شابکه  

در تقریب  کنند.ای را در خواص گرمایی مواد ایدا می عمده

هاا نیسات و    ها وابسته به فاصلۀ اتم بسامد فونون، هماهن 

گرمای ویژه در حجم ثابات و فشاار ثابات باا هام یکساان       

هاای تقریاب    ترین روش برای تصحی  نقاص  ساده هستند.


3 Xcrysden 
4 QHA 
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

 اِی کیاواِچ در تقریاب  هماهن  اسات.  هماهن  تقریب شبه

 [:19] آید دست می به 2انرژی آزاد هلمهولتز از رابطۀ 

(2       )

         

 

  

j

q , j

B j B

q , j

F (V , T ) U (V ) q , V

K T ln exp q , V / K T

  

    





0

1

2

1

 

که جملۀ اول انرژی شبکه، جملۀ دوم توزیع انرژی نوسانی 

 از معادلاۀ  د.نباش نقطۀ صدر و جملۀ سوم توزیع نوسانی می

هاای گرماایی از    توان ویژگای  و قوانین ترمودینامیکی می 2

 غیاره جمله انرژی آزاد نوسانی، آنتروپی، ظرفیت گرمایی و 

 دست آورد. را به

های گرمایی جامدات ظرفیت گرماایی ویاژۀ   یکی از ویژگی

 شبکه است. ظرفیت گرمایی در حجم ثابت،
v

C  یاک  برای

فیزیکی، میزان گرمایی است کاه ساامانه در   سامانه از نظر 

کند تا دماایش یاک درجاۀ     حجم ثابت با محیو مبادله می

از لحااظ ریاضای،    .سلسیوس یاا یاک کلاوین تیییار کناد     

شده به تیییرات دما تعریاف   صورت نسبت گرمای مبادله به

تواند تحت شرایو فشاار   ویژه می یظرفیت گرمای .شود می

 گیری شاود. اخاتشف میاان   ثابت یا حجم ثابت اندازه
v

C و 

p
C باشد. ظرفیت  برای جامدات و مایعات بسیار کوچک می

گرمایی در حجم ثابت نسبت به ظرفیت گرماایی در فشاار   

تاوان انارژی    ثابت کمیت مدیدتری اسات، زیارا از آن مای   

اول ترمودینامیااک دسات آورد. طبااق قاانون    ساامانه را بااه 

 [:19] توان نوشت می

(1)                             dQ dU dW dU pdV    

چه حجم ثابت باشاد، گرماای ویاژه در حجام ثابات       چنان

 شود: صورت زیر نوشته می به

(9)                   
 

V

V V V

Q U S
C =

T T T
T

       
 

     
       

 

دمای باالا در  دهد که، تجربه نشان می
v

C     باه یاک مقادار

بارای   جا مساتقل از دماا اسات و    رسد که در آناشباع می

باشد که این را قاانون   میR9 تمام جامدات مقدار آن برابر

 [. در دماهای پایین11نامند ] پتی می -دولن
v

C   به تادریج

که در دمای صدر مطلاق مقادار    کند تا اینکاهش پیدا می

در نزدیکای صادر مطلاق     کند وآن به سمت صدر میل می

 کاهش
v

C  9 صاورت  باه بر حسب دماT  باا   در اداماه  .اسات

هاای گرماایی و دیناامیکی     استداده از این تقریب، ویژگای 

 مله، انرژی آزاد نوسانی، آنتروپیترکیب ایندیم نیترید از ج

و ظرفیاات گرمااایی ویااژه در حجاام ثاباات در فاااز پایاادار  

 9 از رابطۀ چنین هم .گیرند مورد محاسبه قرار می بلندروی

آید، ظرفیت گرمایی با مشتق آنتروپی نسبت به دما و  برمی

عبارتی با شیب نمودار تیییرات آنتروپی نسبت به دماا   یا به

رود که مقدار ظرفیت  رابطۀ مستقیمی دارد. پس انتظار می

 .گرمایی نیز همانند آنتروپی با افزایش دما، افزایش یابد
 

 
 )الف(

 
 )ب(

در فاز )الف( ورتسایت و م نیترید ترکیب ایندیختار بلوری سا 9شکل 

 روی.بلند)ب( 

 

 نتایج. 3
های دینامیکی بررسی ویژگی. 3-9

نمودارهااای پراکناادگی فونااونی در راسااتای   1  در شااکل

ترین تقارن ترکیب ایندیم نیترید در فاز ورتساایت باا    بیش

   .اند رسم شده یافته شیب تعمیماستداده از تقریب 

 

 
ساختار فونونی برای ترکیب ایندیم نیترید در ساختار  2 شکل

 .اِی جی جی ورتسایت با استداده از تقریب

 

 9روی در شاکل  بلناد در فاز ساختار فونونی ایندیم نیترید 

دو  اند. چون دارای در راستای خطوط تقارنی بالا رسم شده
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21



د فوناونی  اتم در یاختاۀ بسایو اسات لاذا دارای شاش مُا      

دهای این شش شاخه سه شاخه مربوط به مُباشد که از  می

گااف بساامدی    د.نباشا  مای  نوریصوتی و سه شاخۀ دیگر 

cmحدود
1260 باشد. می 

 


نمودار ساختار فونونی برای ترکیب ایندیم نیترید در ساختار  3 شکل

 .اِی جی جیروی با استداده از تقریب بلند

 

 خواص گرمایی .3-2

 های گرمایی از تقریاب  برای بررسی ویژگی پژوهش در این

باا   در اداماه   که شود استداده می ،2اِی کیواِچ هماهن ، شبه

هاای گرماایی و دیناامیکی     استداده از این تقریب، ویژگای 

 مله، انرژی آزاد نوسانی، آنتروپیترکیب ایندیم نیترید از ج

ظرفیاات گرمااایی ویااژه در حجاام ثاباات در فاااز پایاادار  و 

 .گیرند رد محاسبه قرار میبلندروی مو

اندازۀ انرژی آزاد نوسانی نقطۀ صادر بارای   تیییرات نمودار 

فشاار صادر باا     ایندیم نیتریاد در فااز پایادار بلنادروی در    

بار حساب    4در شکل  یافته شیب تعمیم استداده از تقریب

 دما رسم شده است. 
 


ترکیب نمودارتیییرات انرژی آزاد نوسانی بر حسب دما برای  4 شکل

 اِی. جی ترید در ساختار بلندروی با تقریب جیایندیم نی

 

نماودار تیییارات آنتروپای بار حساب دماا باا         5در شکل 

 شده است. رسم اِی جی جی تقریباستداده از 


1 QHA 


نمودار تیییرات آنتروپی بر حسب دما برای ترکیب ایندیم  5شکل 

 اِی. جی جی بلندروی با تقریبنیترید در ساختار 

 

گونه که بیان شد، ظرفیت گرمایی یکای از باارزترین    همان

باشاد.   یاک ترکیاب در کااربرد آن مای     های گرمایی ویژگی

نماودار   ،یافتاه  شایب تعمایم   با استداده از تقریاب  1شکل 

 .دهد نشان می تیییرات ظرفیت گرمایی نسبت به دما را

 


 گرمایی ویژه در حجم ثابت براینمودار تیییرات ظرفیت  6شکل 

 .اِی جی جی ترکیب ایندیم نیترید در ساختار بلندروی با تقریب

 

بحث .4

 ی، دیناامیکی و گرماایی  فوناون  یها یژگیو پژوهش  در این 

از روش  هااای مختلااف بااا اسااتداده در فاز دیااترین میناادیا

و با استداده  یچگال یتابع یۀدر چارچوب نظر ل،یپتانس شبه

باا   .شاده اسات   اسپرساو انجاام   -کوانتوم یاز کد محاسبات

نمودارهای پراکندگی فوناونی ترکیاب   که  1  شکل توجه به

شایب   ایندیم نیترید در فاز ورتسایت با استداده از تقریاب 

هاای   رود کاه تعاداد شااخه    انتظاار مای   ،است تعمیم یافته

دلیل داشتن چهاار اتام در    نمودار پراکندگی این ترکیب به

 آمده دست نتایج بهباشد، که با توجه به  21حالت پایه برابر 

سه شاخۀ پاایینی کاه    شود. ها مشاهده می این تعداد شاخه

های صوتی  گیرند، شاخه خود می مقدار صدر به  در نقطۀ

ای کاه باالاترین    هاای صاوتی شااخه    هستند. از این شاخه

بسامد را نسبت به دو شاخۀ دیگر دارد، شااخۀ طاولی و دو   

هاای   عرضای هساتند. در یاک جاماد، فوناون     شاخۀ دیگر 

موج بلند امواج صوتی برشی هساتند،   صوتی عرضی با طول
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20



هاای   های صوتی طولی مرباوط باه ماوج    که فونون در حالی

که معمولاً بارش دادن یاک    اند. به دلیل این صوتی تراکمی

باا   TAهاای   از فشرده کردن آن است، فونونتر  بلور راحت

حرکاات  LA هااای فونااون تااری نساابت بااه ساارعت پااایین

باشند؛ که  می نوریهای  شاخۀ باقیمانده شاخه نه کنند. می

را نسابت باه دو    ای که بالاترین بسامد جا نیز شاخه در این

شاخۀ دیگر دارد شااخۀ طاولی و دو شااخۀ دیگار عرضای      

شااخۀ   ساه شااخۀ عرضای و    ششها از این شاخه هستند.

شااخۀ باالایی    سهد. با توجه به شکل، نباشدیگر طولی می

تر است شاخۀ ناوری  ها بیشها از دیگر شاخهآن که بسامد

های نوری شاخۀ دیگر شاخه ششباشند و می (L) طولی

 ایان سااختار در محادودۀ بساامدی     .هستند( T) عرضی

cm
1210تاcm

1450 دارای یک منطقۀ ممنوعه است که

امواج در این ناحیاه باه شادت     باشد. میبسامدی  یک گاف

تواناد از ایان ناحیاه    و نور نمای  شوند می (تضعیفتنکش )

 عبور کند.

سااختار فوناونی اینادیم    کاه   9 توجه به شکلچنین با  هم

چون دارای دو اتم در یاختاۀ   .است رویبلندنیترید در فاز 

باشد کاه از ایان    د فونونی میبسیو است لذا دارای شش مُ

دهای صوتی و سه شاخۀ به مُ سه شاخه مربوطشش شاخه 

گااف بساامدی حادود    د.نباشا  مای  نوریدیگر  cm
1260

از نقطاۀ گاماا باا بساامد صادر       صوتید هر سه مُ باشد. یم

شاود و باا افازایش باردار ماوج، ابتادا منحنای        شروع مای 

بساامد  یابد. محدودۀ ایش و سپس کاهش میپاشندگی افز

منطقاۀ   ناوری د تارین مُا  و پاایین  صاوتی د بالاترین مُبین 

باا   ناوری د فوناونی صاوتی و   باشد که هایچ مُا  ممنوعه می

تواناد انتشاار یاباد،    چنین بسامدی در ایان محادوده نمای   

حضور این مقدار گاف به علت اختشف جارم اتمای دو اتام    

هااای صااوتی عرضاای بااا در یااک جامااد فونااونباشااد. ماای

اج صااوتی برشاای هسااتند در امااو (TA) مااوج بلنااد طااول

هاای  مربوط به موج( LA) های صوتی طولیکه فونون حالی

باشند. چون معمولاً برش دادن یک بلور صوتی تراکمی می

تاار از فشاارده کااردن یااا متااراکم کااردن آن اساات   راحاات

تاری نسابت باه    های صوتی عرضی با سرعت پاایین  نفونو

خااص  . دو ویژگی کنندهای صوتی طولی حرکت میفونون

شایب   (2از: ) ناد عبارت جاا  عرضی در این های صوتیفونون

نزدیاک مارز منطقاه نسابتاً     هاا  های پراکندگی آن منحنی

تاار از اناارژی  هااا بساایار کااماناارژی آن (1) مسااط  اساات،

های صوتی طولی در نزدیکی مرز منطقه اسات. ایان    فونون

توان به طبیعت پیوندها در این بلورها نسبت داد.امر را می

Kآیاد کاه در حاد    چنین برمای  9 و 1از شکل های   0 

صادر   صوتیهای بلند هر سه شاخۀ موج یعنی در حد طول

شوند و با افزایش بردار ماوج، ابتادا منحنای پاشاندگی     می

یاباد. محادودۀ بساامد میاان     افزایش و سپس کااهش مای  

ممنوعاه   د نوری منطقاۀ ترین مُپایین و صوتید بالاترین مُ

د فوناونی  که در این ناحیه هیچ مُ شود، به طورینامیده می

طور که از نماودار   نوری منتشر نخواهد شد. همان و صوتی

شود در این ساختار منطقۀ ممنوعاه   پاشندگی مشاهده می

cm برای ساختار ورتسایت بین بسامد
1210تاcm

1450 و 

cm ساختار بلندروی بین بسامدبرای 
1240 تاا cm

1510 

 باشد.  می

اندازۀ انرژی آزاد نوسانی نقطۀ صدر برای اینادیم  چنین  هم

نیترید در فاز پایدار بلندروی در فشار صادر باا اساتداده از    

 1131/1( Ry/Cellیافتااه براباار بااا ) تقریااب شاایب تعماایم

شود که مقدار این  مشاهده می 4 شکل باشد. با توجه به می

یاباد   کلوین به سرعت کاهش می 51از حدود دمای  انرژی

 114/1( Ry/Cell) کلااوین دمااای اتااار براباار    911و در 

 شود. می

 کاه  مشااهده مای شاود    5شاکل   عشوه بر این با توجه باه 

 یابد. از این نمودار دما، افزایش می مقدار آنتروپی با افزایش

شود که مقدار آنتروپی از دماای حادود    چنین برداشت می

 911یاباد و در دماای    کلوین باه سارعت افازایش مای     15

شاود، باه مقادار     نظار گرفتاه مای    دمای اتار درکلوین که 

KB059/5 رود با افازایش  طور که انتظار میهمان .رسد می

حال افزایش است و ظرفیت گرمایی دما آنتروپی سامانه در 

ویژه نیاز بایاد افازایش یاباد. در دماهاای پاایین ظرفیات        

کناد و ظرفیات   ای افات مای  طور قابل مشحظاه  گرمایی به

گرمایی در دماهای بسیار پایین با تاوان اول دماا متناساب    

 های تجربی در تطابق است.باشد که این امر با واقعیتمی

پتی در دماهای بالا مقدار ظرفیات   -با توجه به قانون دولن

رسد، که با توجاه باه    گرمایی ویژه، به یک مقدار اشباع می

شده، این مقدار اشباع برای تقریاب شایب    انجاممحاسبات 

در دماهاای پاایین،    .شاود  می R021/5یافته، برابر با  تعمیم

کناد    ای افت می طور قابل مشحظه مقدار ظرفیت گرمایی به
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کند، تا جاایی کاه در دماای صادر      رفتار می 9T و با نسبت

که با واقعیات تجربی  کند، مطلق مقدار آن به صدر میل می

 [.14] خوبی دارند سازگاری

 

 گیری نتیجه .5

گرمایی ترکیاب اینادیم    های فونونی و ویژگی در این مقاله

ا اساتداده از نظریاۀ تاابعی    با  دو فااز سااختاری  نیترید در 

 .ندشد محاسبه اِی جی جی واِی دی اِل های و تقریبچگالی 

پتانسیل و کد محاسباتی محاسبات با استداده از روش شبه

آماده بیاانگر ایان     دست نتایج به کوانتوم اسپرسو انجام شد.

ظرفیت گرمایی این ترکیب در دماهاای پاایین    که هستند

باشاد و در   طبق تجرباه متناساب باا تاوان ساوم دماا مای       

دماهای بالا به یک مقدار اشباع رسیده که به دماا وابساته   

چنین  هم .نیست که این امر با واقعیات تجربی سازگار است

د که در این ترکیب دو فاز ندهنشان میفونونی های ویژگی

دارای گاااف بسااامدی  ( Zbبلناادروی ) ( وWzورتسااایت )

 هستندنتایج طیف فونونی بیانگر این این  . عشوه برهستند

از بساامد که 
/

cm
1290  تاا  885

/
cm

1453 د هایچ مُا   112

بناابراین در ایان    شاود.  فونونی صوتی و نوری مشاهده نمی

نتاایج   گاردد. تواند در ماده منتشار   ناحیه هیچ موجی نمی

هاای موجاود   آمده در بسیاری از موارد با دیگر داده دستبه

کاه   هساتند در کل نتایج بیانگر آن  د.نسازگاری خوبی دار

 پتانسایل باار  یافته و شابه محاسبات با تقریب شیب تعمیم

پایسته در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی ساازگاری خاوبی   

 د.نبا نتایج تجربی دار
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Abstract 

In this paper, the phonon, dynamic and thermal properties of indium nitride in two phases are 

investigated. The calculations are performed using the pseudopotantial method in the framework of 

density functional theory and by using the quantum-espresso Package. In the calculations, the 

exchange-correlation terms of LDA, GGA and PBE0 approximation are used. Investigation of 

phononic  properties shows that in this combination in the two phases Wz and Zb there is a frequency 

gap. From the study of thermal properties we find that the heat capacity drop is at low temperatures is 

as follos T
3
. At high temperatures, the heat capacity is also close to the Dulan-Petty law.The results 

from the phonon spectrum indicate that from the frequency of 209. 885 to 453 .112 cm 
-1

 there is no 

acoustic and optical phonon modes and the most stable phase; Phase is the Wz. 

  

Keywords: Density functional theory, Indium Nitrid, Frequncy gap, Phononic mode. 

 

pp. 12-19 (In Persian) 

 

                                                 
 Corresponding author E-mail: salehi_h@scu.ac.ir 


	2.Salehi 12-19
	2.Salehi-A

