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Abstract 

In this paper, structural parameters such as lattice constants, bulk modulus, derivative of bulk 

modulus, also phonon properties and density of phonon states of LaLi3Sb2 composition with trigonal 

crystal structure (space group p31m) have been discussed. The calculations have been done in the 

framework of the density functional theory and with the pseudopotential method in the Local Density 

Approximation (LDA) by the Quantum Espresso Software. The value of the bulk modulus, obtained in 

the LDA approximation is equal B= 49 GPA. The phonon spectrum of LaLi3Sb2 composition shows 

that 50% of the branches are located in the frequency range of 0-140 cm
-1

, which includes both optical 

and acoustic modes, and there is not any frequency gap observed in this range. At higher frequencies, 

only optical mode and frequency gap were observed. The examination of the phonon density of states 

showed that the heavy atoms, La and Sb only play a role in low frequencies and have no effect in high 

frequencies, where only the optical mode were observed, but Li atom plays a significant role in all 

frequencies, especially high frequencies. 

 

Keywords: Quantum espresso, Phonon mode, bulk modul, Phonon density of states, LDA 

approximation. 

 

pp. 66-72 (In Persian) 

 

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



حمداله صالحی و همکاران -پتانسیل با استفاده از روش شبه 2Sb3LiLaهای ساختاری و فونونی ترکیب  محاسبۀ ویژگی

1042/ بهار و تابستان 1/ شماره 11مجله انجمن مهندسی صوتیات ایران/ دوره   



66



 

با استفاده از روش  2Sb3LiLa های ساختاری و فونونی ترکیب محاسبۀ ویژگی
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 زچمران اهوا دیشه دانشگاهگروه فیزیک، دانشکده علوم، 
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 چکیده
چنین خواص فونونی و چگاالی  های شبکه، مدول حجمی، مشتق مدول حجمی و همهای ساختاری از جمله ثابت  سنج شبهدر این مقاله به 

( پرداخته شده اسات  مااساباد در چاارچوظ نۀریا       m 30pبا ساختار بلوری تریگونال )گروه فضایی  2Sb3LiLaهای فونونی ساختار حالت

اند  مقدار مدول حجمی افزار مااسباتی کوانتوم اسپرسو انجام شدهتوسط نرم در تقریب چگالی موضعیپتانسیل تابعی چگالی و با روش شبه

هاا  شااخه  درصد 03دهد که نشان می 2Sb3LiLaگیگاپاسکال است  طیف فونونی ترکیب  04برابر با  چگالی موضعی آمده در تقریب دست به

و صوتی است و در این مادوده هیچ گاا  بساامدی مشااهده     نوری د که شامل هر دو مدنقرار دار 0cm- 030 در بازۀ بسامدی بین صفر تا

هاای  که اتام  ندهای فونونی نشان دادگا  بسامدی دیده شد  بررسی چگالی حالتچنین و هم نوری های بالاتر فقط مددر بسامد شود نمی

اثری ندارند،  گونهشود هیچدیده می بسامدهای بالا که تنها مد نوری فقط در بسامدهای پایین نقش دارند و در و آنتیموان سنگین لانتانیوم

 سزایی دارد   هبخصوص بسامدهای بالا نقش  هاما اتم لیتیوم در تمامی بسامدها ب

 

  کوانتوم اسپرسو، مد فونونی، مدول حجمی، چگالی فونونی، تقریب چگالی موضعی :ها کلیدواژه

 

    قدمهم. 1

طاور کلای ماوادی کاه در طبیعات وجاود دارناد بناابر         به

توانند به چندین دسته ها میترکیباد، ساختارها و انواع آن

فلازی و ترکیبااد   از قبیل عناصار خاال ، ترکیبااد باین    

شااان والاناا) )عااایق نمااک ماننااد(، بااا توجااه بااه خااواص

بندی شوند  در دویست سال گذشته تاقیقاد زیادی  دسته

العاده و بهبود ماواد  خواص فوق دارایبرای یافتن ترکیباد 

ها طراحی و انجام شده است  اما هناوز  براساس عملکرد آن

هیچ قانون کلی پیدا نشده کاه بتاوان خاواص ترکیبااد را     

توان المااس و گرافیات در   مثال بارز را می ی کرد بینپیش

نۀر گرفت که هر دو از عنصر کربن هستند، الماس شفا ، 

اسات،   پذیر و رساناسخت و عایق اما گرافیت سیاه، انعطا 

توان گفات دانساتن سااختار بلاوری و تعامال      بنابراین می

هاا در سااختار ضاروری اسات      هاای مربوطاه آن  پیوند اتم

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

گروه خااکی کمیااظ باه دو دسات  خااکی کمیااظ       عناصر 

 2آرایاای( )اِچ و خااکی کمیااظ سانگین    0آرایای(  )اِل سابک 

 Ceو  La ،Sm ،Pr ،Nd شاوند  کاه عناصار   بندی میتقسیم

عناصار   [ 0] جز عناصر نادر خاکی کمیاظ سابک هساتند  

خاکی کمیاظ دارای کاربردهای فراوانی در وساایلی مانناد   

ساازی اطععااد،   هاا، خخیاره  رهای فلوئورسانت، لیاز  لامپ

ناوری و حساگر اکسای ن    لیاا   اانتقال انرژی، ابررسااناها،  

، رقای بباشند، که باه دلیال خاواص متناوع شایمیایی،       می

شان دارای اهمیت بسایاری  مغناطیسی، نوری و کاتالیزوری

 [   3-2]هستند 

، که ندا د زیادی از این عناصر شناخته شدهکنون ترکیباتا

 ،3Pn2M2Eu ،02Pn6M00Eu عنوان مثالتوان به می

2ReLiGe، 3Ge2Li2Re، 0Ge0Li3Re، (Eu ،Sm ،Nd 

،La =Re) [0-8]  چنین ترکیبادهمو (Sm ،Nd-La =RE )


1 LRE; Light Rare Earth 
2 HRE; Heavy Rare Earth 
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03Ge8Li6Re ،06Ge02Li00Re  [ 6] که توسط گائو و همکاران

 ها بررسی شد، و ترکیبادسنتز و خواص مغناطیسی آن

2YbLiGe ،2EuLiGe  خواص مغناطیسی و نیز سنتز و

، در سال [4] انها توسط اییر و همکارآن رقیبمقاومت 

 اندازه گرفته شد، را نام برد  2302

تایی کاه از فلازاد خااکی کمیااظ،      سهفلزی ترکیباد بین

و فلازاد   0فلزاد قلیاایی یاا قلیاایی خااکی الکتروپوزیتیاو     

 دلیال تغییاراد  اند، و بهتشکیل شده Pالکتروپوزیتیو بلوک 

دلیال  بسیار جالب هساتند  باه   2شانزیاد در الکترونگاتیوی

دهندۀ قوی مانند یک فلز قلیاایی،  پیوند یک عنصر الکترون

فلز یا فلاز  قلیایی خاکی یا فلز خاکی کمیاظ با یک فلز، نیم

کناد، ایان   نجیب که به عنوان گیرندۀ الکتارون عمال مای   

ترکیبااد    [4]شوند نیز نامیده می 3ترکیباد فازهای زتیل

از ترکیباد هستند که مورد توجه  ایدارای فاز زتیل دسته

ایان   اناد  های حالت جامد قرار گرفتاه بسیاری از شیمیدان

دلیال سااختارهای بلاوری متناوع باا شایمی       ترکیباد باه 

هاا  ، اما اخیارا  آن [02-03] اندساختاری غنی شناخته شده

خاواص  توجاه در یاافتن    هاای قابال  دلیل برخی وی گای به

خاود   هالکتریاک را با  گرمایی و انتقال بار توجه حوزۀ ترماو 

فاااز زتیال بااا   00MnSb00Yb اناد  باارای مثاال  جلاب کاارده 

 pعنوان بهترین ماواد ناوع   به ایساختارهای بسیار پیچیده

ترموالکتریک برای کاربردهای دما بالا شناخته شاده اسات   

جدیاد  عناوان ماواد     این دساته از ترکیبااد باه   [02-00]

ترموالکتریک در مطالعااد اکتشاافی بارای فازهاای زتیال      

مناساب   رقیبجدید با ساختارهای بلوری پیچیده، رسانای 

و هدایت حرارتی کم، نوید بخش باوده اسات  در توصایف    

یاا   الکتروپوزیتیاو  -کعسیک، فاز زتیل شامل عناصر قلیایی

 03هاای   و عناصر گروه اصلی از گروه خاکی -فلزاد قلیایی

 د  در چنین ترکیباتی فلازاد الکتروپوزیتیاو  نباش می 00تا 

دهناد و  های الکترونگاتیوتر مای های خود را به اتم الکترون

شاوند   ها مای آنیونها و پلیدر نتیجه باعث تشکیل کاتیون

هاا   تایی کامل از الکترون هشتکه هر عنصر به یک  طوریبه

فازهاای   [ 00، 00] رساند های ظرفیت خود مای  در پوسته

زتیاال کعساایکی دارای رفتااار دیامغناااطی) )یااا رفتااار   


1 Electropositive 
2 Electronegativity 
3 Zintl phase 

 طبیعای پارامغناطی) مستقل از دماا( هساتند و ظرفیات    

کنون تااا [00، 02-00] رسااانا اسااتعااایق تااا ناایم هاااآن

های زیادی پیدا شده که کاامع  از رفتارهاای مرساوم     نمونه

را  هاا آنتاوان  کنند، اما هنوز هم مای  فاز زتیل پیروی نمی

دهناده عناصار سانگین )از     هاای تشاکیل  عناوان آنیاون   به

منطقی  3-0شمارنده از گروه  ( و کاتیون 00-03های  گروه

گسترده از  ۀمرزی یک مادود دانست، چنین فازهای زتیل

رساانای باا گاا  ناواری باریاک      نایم  تناهیم رقیبخواص 

(، 6Sb2Ga0Yb [06] و 6Sb2In0Yb [06] عنااوان مثااال )بااه

-00MnSb00Ca، 6As0Sn3Ba [08 عنااوان مثااال فلاازاد )بااه

 و3BaSn (K 3/0= Tc ) و حتاای ابررساااناهایی از قبیاال( [04

(K 3/0= Tc )3SrSn [23-23] ،دهند  با توجاه  را تشکیل می

چه تاکنون دربارۀ کاربردهای فراوان ترکیباد حااوی  به آن

عناصر خاکی کمیاظ و تنوع فازی و خواص در ماواد دارای  

 خاواص فوناونی ترکیاب   فاز زتیل گفته شد در این مقالاه  

2Sb3LiLa  که یک ترکیب با فاز زتیل با گا  نواری کوچک

ررسای  بباشد و دارای ساختار بلاوری تریگوناال اسات،    می

و  تااکنون خاواص فوناونی   بنابر اطععاد موجاود    شود می

صورد تجربی و این ترکیب نه به های مدول حجمی وی گی

، در این کاار  ندا مورد بررسی و مطالعه قرار نگرفتهنۀری نه 

قصد بر این است که باه بررسای پایاداری دیناامیکی ایان      

های فوناونی  ترکیب پرداخته شود و با بررسی چگالی حالت

 در ایان  لذا  ودشدر ارتعاشاد شبکه مشخ  نقش هر اتم 

 های ساختاری مدهای فونونی و وی گیهد  از بررسی  کار

2Sb3LiLa، این ترکیاب   های وی گی بودن جدید و ناشناخته

  باشدمی
 

 ها وشر مواد و. 2

در این پ وهش از بست  مااسباتی کوانتوم اسپرساو بارای   

اساس نۀری  تابعی چگالی استفاده مااسباد اصول اولیه بر

همبساتگی از   -برای تعیین پتانسیل تبادلی  [20] شودمی

نارم اساتفاده    پتانسیل فوقشبهتقریب چگالی موضعی و از 

دلیل اهمیت زیاد حالت پای  سامانه، بایاد برخای از   شد  به

ها را مانند انرژی قطع تابع موج، چگالی انرژی قطع، کمیت

پاک   -بندی منطق  اول بریلوئن به روش مونخوسات تقسیم

و از برازش معادل  خطی مورنااگون بارای    سازی کردبهینه

در ایان  نماود    اساتفاده واحاد   یاختاه ساازی حجام   بهینه



حمداله صالحی و همکاران -پتانسیل با استفاده از روش شبه 2Sb3LiLaهای ساختاری و فونونی ترکیب  محاسبۀ ویژگی

1042/ بهار و تابستان 1/ شماره 11مجله انجمن مهندسی صوتیات ایران/ دوره   



68



 هاای ظرفیات  از اربیتال 2Sb3LiLa مااسباد برای ترکیب

d0 ، p6  ،s6   وf0   برای اتمLa، هایاربیتال s2   وp2   برای اتم

Li هایو اربیتال p0  ،s0   وd0     بارای اتامSb     اساتفاده شاد

های فونونی نیز مااسباد پراکندگی فونونی و چگالی حالت

تاابعی چگاالی صاورد گرفات  در تماامی       نۀریا  با روش 

ساازی بارای   مااسباد فونونی و سااختاری بعاد از بهیناه   

اساتفاده   222 بنادی  فونونی از ماش مااسباد شبکه 

مبنای انرژی قرار  بر در این مااسباد همگرایی .شده است

شااده اساات و در تمااامی مااسااباد دقاات همگرایاای   داده

؛ کاه بعاد از   است شده  نۀر گرفته ریدبرگ در 03-6انرژی 

، 0 چناین در شاکل  چرخه به همگرایای رساید  هام    هفت

 0سیریسادِن  ایکا)  افزارتوسط نرم 2Sb3LiLa شکل بلوری

 رسم شده است 

 

 

 
  2Sb3LiLaواحد ساختار  یاخته  1شکل 

 

 نتایج. 3

 ویژگی ساختاری .3-1

حسب حجم برای این  نمودار تغییراد انرژی بر 2شکل  در

   آورده شده است ترکیب

از  پاا) 2Sb3LiLaهااای شاابک   ساانج  شاابه 0 در جاادول

در فاااز   هااای موجااود همااراه بااا دیگاار داده سااازی بهینااه

چگاالی موضاعی آورده شاده     ساختاری تریگونال با تقریب


1 Xcrysden 

 است 

 
  2Sb3LiLaبرای ترکیب  حسب حجم نمودار تغییراد انرژی بر 2شکل 

 
در فاز  2Sb3LiLaهای ساختاری برای ترکیب  سنج شبه 1جدول 

  ساختاری تریگونال

 ایِ دی الِ تقریب [26] نتایج نۀری
های کمیت

 شده مااسبه

604/0 002/0 (A)a 

000/6 266/6 (A)c 

- 0/04  (Gap)B 

- 32/0 B 

06/036 43/024 3 (A)V 

           

آورده  2در جدول  2Sb3LiLa های ترکیبمقدار طول پیوند

 شده است  
 

  2Sb3LiLaمقدار طول پیوندها در ترکیب  2 جدول

 Aحسب طول پیوند بر پیوند

La-Sb 2243/3 

La-Li 6866/3 

La-Li 638/3 

Sb-Li 0063/3 

Sb-Li 6060/2 

Sb-Li 6440/3 

 

 خواص فونونی .3-2

نمااودار پاشااندگی فونااونی باارای ترکیااب     3در شااکل 
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2Sb3LiLa است  آورده شده  0اِی دی اِل در تقریب 



)ظ( )الف(

ظ( پراکندگی فونونی در )های فونونی و حالت الف( چگالی) 3شکل 

2Sb3LiLa مسیر پر تقارن در ترکیب 



 ترکیبهای جزئی فونونی  نمودار چگالی حالت 0 شکل در

2Sb3LiLa   نیز نشان داده شده است 

 

 
  2Sb3LiLa ترکیب فونونیجزئی های چگالی حالت نمودار 0شکل 

 

 بحث .0

 های ساختاری ویژگی .0-1

هااای ساااختاری و فونااونی ترکیااب   ایاان مقالااه وی گاای در

2Sb3LiLa    افازار   نارم  با استفاده از نۀریا  تاابعی چگاالی و

 2Sb3LiLaترکیاب   اسات   ررسای شاده  بکوانتوم اسپرساو  

 m 30p بااا گااروه فضااایی 2دارای سااختار بلااوری تریگونااال 

کاه بایاد در مااساباد اساتفاده      مهمی سنج شبهباشد   می


1 LDA 
2 Trigonal 

شود ثابت شبکه است، که برای مااسبه ثابت شبکه انرژی، 

پایااه بلااور را مااساابه و در حااوالی حجاام تعااادلی حالاات 

دسات آماده از طریاق      بارازش نقااب باه   دهندمیدش وور

حساب حجام    معادل  حالت مورناگون، تغییراد انرژی را بر

 [ 26-20] دهدمی

(0 )              
- B

B V (V / V ) - BV
E (V ) = E + +

B V B -

1

0 0

0

1
1

 

B ،B که در آن
 ،3 V  3و E ترتیب مدول حجمی و مشتق  به

مدول حجمی، حجم تعادلی و انرژی حالت پایه در فشاار و  

 انارژی بار  نمودار تغییاراد   2شکل  و دنباشدمای صفر می

دهاد کاه مقادار    نشان میرا  حسب حجم برای این ترکیب

   دهد می ه را حجم بهین

آورده  0 در جادول  سازیهای شبکه پ) از بهینه سنج شبه

دست آمده در این مااسباد با کار مقادیر به که شده است

تجربی بارای   ۀگونه داد، و هیچ[26] دندیگران مطابقت دار

دنبال مااسب  ثابات شابکه، مادول    به مقایسه وجود ندارد 

دسات   پذیری در فشار صافر باه  حجمی و مشتق آن، تراکم

 آورده شاده اسات  از ایان جادول     0آید، که در جدول می

 زیر: از طریق رابط  شود که مدول حجمیمشاهده می

(2                                                  )dP
B = -V

dV
 

به مقدار ثابت شبکه وابساته اسات، هار چاه مقادار ثابات       

تر و هار چاه مادول     تر باشد مدول حجمی کم شبکه بزرگ

 تار  هاا کوچاک  تر باشد مقدار طول پیوند اتام  بزرگ حجمی

 2Sb3LiLaهاای ترکیاب   است و بالعک)  مقدار طول پیوند

تار   بیش Bشده است  هر چه مقدار نشان داده  2 در جدول

تری اسات   پذیری کمتر بوده و دارای تراکمباشد بلور سخت

تری از هم قارار داشاته    ها در فاصل  کمرود اتمو انتۀار می

 باشند 
 

 خواص فونونی .0-2

هااای یااک بلااور در موقعیاات در دمااای صاافر مطلااق اتاام

دارای ارتعاش هستند که با افزایش دما در بلور  شان تعادلی

با کسب انرژی حرارتی دامن  ارتعاشی در موقعیت تعاادلی  

ها حول موقعیت تعاادلی  یابد، به این حرکت اتمافزایش می

گوناه اسات    گویند، که حرکتی ماوج های شبکه میارتعاش

باشاد کاه   می kو بردار موج معین  ɷهر موج دارای بسامد 

گویناد   ه بین این دو کمیات رابطاه پاشاندگی مای    به رابط
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مدهای ارتعاشی، دو نوع طولی و عرضی وجود دارد، که در 

مد ارتعاشی طولی جهت ارتعااش خراد ماایط در جهات    

و اما اگار جهات ایان     باشدانتشار موج یعنی بردار موج می

ارتعاش اتمای در جهات عماود بار باردار ماوج باشاد ماد         

ن ارتعاشاد شابکه در هار دماایی      ایستاارتعاشی عرضی 

افتند، کاه نقاش   حتی در نزدیکی صفر مطلق نیز اتفاق می

مهمی در خواص گرمایی مانند ظرفیت گرماایی، رساانایی   

  [28]کند گرمایی، انتقال گرما و غیره بازی می

های هر ماد منانای پاشاندگی فوناونی یاک      تعداد شاخه

آن ترکیاب بساتگی    هاای پایا   ترکیب بلوری به تعداد اتم

اتم باشد، ساامان  بلاوری    nدارد  در صورتی که بلور دارای 

  در سااختار بلاوری   [28] باشاد آزادی می  درج n 3 دارای

2Sb3LiLa ،اتم وجود دارد، به این معناا کاه سااختار     شش

باشاد،  شاخه می 08بلوری در نمودار پاشندگی خود دارای 

شااخ  آن   00شاخ  آن صوتی و  سهشاخه،  08که از این 

شاخ  عرضای   دوهای صوتی شامل که شاخه،ستندهنوری 

TA  و یااک شاااخ  طااولیLA د، کااه در طااول نباشااماای

  دارای بسااامد صاافر هسااتند Γهااای بلنااد در نقطاا   مااوج

هاای صاوتی عرضای، اماواج     فوناون  ،در جامداد چنین هم

هاای  های صوتی طولی مربوب به موجصوتی برشی و فونون

های صوتی از طولی باشند  سرعت فونونتراکمی می صوتی

کردن  تر از متراکمکه برش دادن یک بلور راحتدلیل اینبه

عناوان  ماناده باه   شااخ  بااقی   00باشد  تر می آن است، کم

ها تای این شاخه پنجشوند که های نوری شناخته میشاخه

  ستندهشاخ  آن عرضی  دهطولی و 

ونااونی باارای ترکیااب   نمااودار پاشااندگی ف  3در شااکل 

2Sb3LiLa عی در راساتای نقااب باا    چگالی موضا  تقریب با

شاود   طور که مشاهده می است همانآورده شده  تقارن بالا

-Γدر راستای پر تقاارن   فونونی  شاخ 08دارای این شکل 

K-M-Γ-A-L-H-L د کاه هایچ مقادار منفای در     نباشا می

دهنادۀ  شاود کاه نشاان   نمودار پاشندگی فونونی دیده نمی

 ،تار  منۀور بررسی بایش چنین بههم  پایداری ساختار است

هاای فوناونی نیاز آورده شاد، کاه از      نمودار چگالی حالات 

شود کاه کاامع  بار هام     مقایس  این دو نمودار مشخ  می

، 34/030 تاا  023/233هاای  منطبق هساتند و در بساامد  

هرتز هیچ مد  320/363 تا 60/300 و 46/243 تا 08/204

د ندارد، یعنای  وجو نوریصوتی )طولی و عرضی( و  فونونی

کاه در ایان بساامدها سارعت      ندستهدارای گا  بسامدی 

هاای فوناونی،   باشد  در نمودار چگالی حالات گروه صفر می

هاا در ماال تاداخل    هه وجود دارد که اولین قلّا چندین قلّ

هاای ناوری و   های صوتی و نوری و در مرز باین ماد  شاخه

های بعادی در مادهای ناوری    هو قلّ شوند،صوتی ظاهر می

ه تیزتار  ، قلّدنباش تراست که هر چه نوارهای ارتعاشی صا 

بارای ایان    هرتاز  230ه در بساامد  شود  بلنادترین قلّا  می

گاز الکترونای همگان کاار     الگویپتانسیل که براساس  شبه

 شود   کند، ظاهر میمی

بساامد را چگاالی    ۀهای موجاود در واحاد گساتر   تعداد مد

-28] آیددست میهزیر ب  گویند که از رابطمیg (ω) ها مد

24]: 

(3                              )
s

s s

ds
g ( )

(k )( )
 

 
 

1

2
 

معر  سرعت گروه است کاه باه ازای     s(k) بالا  در رابط

هاا  صفر شده و سبب تکینگی در چگالی ماد  ɷ مقادیری از

  [28]   مشهورندوههای وانگردد که به تکینگیمی

چنین برای بررسای میازان نقاش هار اتام در چگاالی       هم

و نماودار پاشاندگی فوناونی، باه بررسای چگاالی        هاحالت

چگاالی   0 کاه در شاکل   ،حالت فونونی جزئی پرداخته شد

رسام   این تقریاب  برای 2Sb3LiLa های جزئی ترکیبحالت

هاای  رود اتام طور که انتۀار می همان 0 شده است از شکل

هاای پاایین در   و آنتیماوان در بساامد   لانتاانیوم  سانگین 

هرتاز(   030بسامدی  ۀ)تا مادود نوریهای صوتی و شاخه

هاای  تار و شااخه  های بالاها در بسامدنقش دارند و این اتم

ندارناد  باا افازایش     گوناه نقشای  های بالا هیچبسامد نوری

تر لیتیوم سهم اصلی را در نوسااناد  بسامد، فقط اتم سبک

 ناوری  هاای که در بساامد باالا فقاط شااخه     ،ر داردساختا

اتام   ساه هاای پاایین هار    د اماا در بساامد  نشومشاهده می

 ناوری لانتانیوم، آنتیموان و لیتیوم، که هر دو مد صاوتی و  

یکسانی دارند  در بساامدهای باالا    وجود دارد، نقش تقریبا 

در اختیاار اتام لیتیاوم     ناوری مادهای   تنها سهم عمده در

باا افازایش    .باشاد مای آن  ۀکنندییدأت 0 که شکلباشد  می

پار   ناوری های مجاز ارتعاشی در بلور، نقش مادهای  بسامد

هاای باالا   طاوری کاه مادهای باا بساامد     هشاده، با   تررنگ

کنش کرده و نقش توانند با تابش الکترومغناطی) برهم می

بلورهاای یاونی داشاته     ناوری تر خاواص   اصلی را در بیش

شاده   هاای مشااهده  تارین تبهگنای   شچنین بای باشند  هم
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تقاارن باالای    که دلالت بار  ،هستند A وΓ  مربوب به نقاب

شده در نمودارهای  های مشاهدههقلّ .بلور در نقاب فوق دارد

هاای وان هاو  هساتند    تکینگی ی فونونیهاچگالی حالت

شادن   بودن انرژی در آن بساامدها و صافر    که بیانگر ثابت

هاا قارار دارد،   چگاالی حالات  شیب انارژی کاه در مخارج    

 .باشند می

هاای صاوتی    شود بساامد فوناون   طور که مشاهده می همان

کناد صافر    ها به سمت صافر میال مای    وقتی که انرژی آن

هاای ناوری دارای بسااامد    فوناون  کااه در حاالی  شاوند   مای 

 صفر بوده و تقریبا  بدون پاشندگی هستند غیر

 

 گیری نتیجه .5

ساختاری از جمله ثابت شابکه،   های سنج شبه در این مقاله

چنااین خااواص فونااونی ساااختار    ماادول حجماای و هاام 

2Sb3LiLa    کااد  و بااا اسااتفاده از نۀریاا  تااابعی چگااالی

ماورد  با تقریب چگالی موضعی  مااسباتی کوانتوم اسپرسو

دست آمده بیاانگر ایان اسات       نتایج بهندبررسی قرار گرفت

و از بررسی  گیگاپاسکال است 04 مقدار مدول حجمی  که

هاای پاایین تاا    کاه در بساامد   شخ  شدمخواص فونونی 

هرتز این ساختار گاا  بساامدی نادارد     3433/030 بسامد

 تااا 023/233مااادودۀ بسااامدی  سااهامااا بعااد از آن در 

 320/363 تاااا 60/300 و 46/243 تاااا 08/204، 34/030

دهندۀ این نکته است  شود، که نشانگا  مشاهده میهرتز 

باشد که منجار باه   نواحی سرعت گروه صفر می که در این

شاود، و از بررسای نماودار    هاا مای  تکینگی در چگالی ماد 

کاه   دست آمد هباین نتیجه مهم ، های فونونی چگالی حالت

هاای باالا اتام لیتیاوم اسات و در      تنها اتم موثر در بساامد 

اتم لانتاانیوم، آنتیماوان و لیتیاوم     سههای پایین هر بسامد

 ارند نقش بسزایی د
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