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 چکیده
و ی بررسا   ماورد  0Bو  3Do در دو فااز مان     های گرمایی ساختار فونونی و ویژگی جمله  از FeAlترکیب   های دینامیکی کار ویژگی اینر د
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  قدمهم. 0

ترکیباات باین   ای از  شااخه  FeAl آهان  ترکیب آيومینایاد 

کاربردی و مها  آهان از گاروه     عنصر دو از فلزی است که

فلزات واسطه و آيومنیاوم از گاروه باورون جادوا تنااوبی      

 ( فلاز یادهای فلازی   آيومینا)اند. این ترکیبات  تشکیل شده

ديیال خاواص فیزیکای و مکاانیکی      آيیاژها باه که  هستند

 اکسیداسایون، ای )مانند مقاومات عاايی در برابار     برجسته

سويفیداسیون و خوردگی، قدرت و دمای ذوب بالا، خازش  

ها وجود دارد مورد  آن تر‎بیش( که در غیره و مکانیکی عايی

آهان  آيومینایاد   .[0-9] اناد  قرار گرفتاه  پژوهشگرانتوجه 

دارای دو فاز با ساختار مان    B C sC l2 
و D o Fe A l3 3 

مان     کااربردی هساتند. فااز    که بسایار مها  و  باشد  می

D o Fe Al3 در  شاود و  دماهای پاایین تشاکیل مای    در 3

( باه فااز   درجاه سلسایو    559دماهای باالاتر )باالاتر از   

 B C sC l2 
پایادار   سلسایو  درجۀ  099و  559 که بین

درجااه  559شااود. در واقاان ایاان دمااا ) تباادیل ماای اساات،


 :نویسنده پاسخگوsalehi_h@scu.ac.ir 

(، دمااای گااذار ساااختارهای ماان   آيیاژهااای  سلساایو 

باشد و علاوه بر این، افزایش ناخايصی به  آهن می آيومیناید

Dفاز o 3 
Aمنجر به فاز نامن   2

دماهاای   در و شاد خواهد 

ها افزایش پیادا   استحکام آندرجه سلسیو   099از  بالاتر

Bکند. می FeAl2 و کلرایاد(  )سزی  مکعبی ساختار دارای 

mm گروه فضایی
P 3
 

D که باشد در حايی می o Fe Al3 دارای  3

 گاروه فضاایی   و 9ساطحی  مکعبی مرکاز  ساختار
m

F m 3 

جهات اساتفاده در   ها موادی مناساب   این ترکیبباشد.  می

ديیال هزیناۀ    به آهن صناین مختلف هستند. آيومینایدهای

  ها یکی از بهترین ترکیباات باین   های عايی آن ک  و ویژگی

 هاای باین   ترکیاب . طبق یاک تعریاف سااده    فلزی هستند

از فلزات هستند که ساختارهای بلاوری   ییها فلزی، ترکیب

که نتیجتاا   شان متفاوت است هها با فلزات تشکیل دهند آن

 .[3] دنشو شامل می آيیاژهای من   را فلزی و فازهای بین

 باشاند. این ترکیباات عمادتا  دارای سااختاری مان   مای     

ساختار من   در ترکیباات باین فلازی باا کااهش درجاۀ       

 ترکیبات بین شود. حرارت و در یک دمای بحرانی ایجاد می


1 FCC; Face Centered Cubic 
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 و دای دارنا  فلزی من   معمولا  نسبت استوکیومتری سااده 

در محادودۀ نساابتا  باااریکی از ترکیاب شاایمیایی تشااکیل   

فازایش انحاراا از ترکیاب    ا درجۀ ن   شبکه باا شوند.  می

. تقریبا  تمامی مشاهدات [0یابد ] کاهش می ،استوکیومتری

در حايات   آهن آيومینایداست که ترکیب  تجربی بیانگر آن

در  .[5]پایااه غیرماناطیساای و یااا پاراماناااطی  اساات    

که اکثر محاسبات ن ری به يحاا  انارژی سااختاری     حايی

اناد   حايت در ن ر گرفتاه  پایدارترین حايت فروماناطی  را

ای و  هااای نقطااه  . ایاان اخااتلاا در ابتاادا بااه نقاا   [0]

هاای واقعای نسابت     نموناه  های بلوری موجود در ن می بی

کاه بعادا  مشاخ  شاد کاه بارخلاا        صورتی در داده شد.

هاا خاود سابب افازایش گشاتاور      این گوناه نقا    انت ار،

د. اشتباه نتایج ن ری ناشای از  نگرد ها می ماناطیسی نمونه

هاای مکاانیکی،    آن بود کاه محققاان ن اری تنهاا ویژگای     

هااای مختلااف  هااای مربااو  بااه ن اا   اناارژی ايکتروناای و

انااد. در  در ن اار گرفتااه تحقیقااات خااود در ماناطیساای را

دیناامیکی  که همبستگی میان این خواص و خاواص   یحاي

انااد. بنااابر مطايعااات محاسااباتی  شاابکه را در ن اار نگرفتااه

دو فااز فرومانااطی  و    شده به يحا  دیناامیکی هار   انجام

توانناد پایادار باشاند. اماا تنهاا مقایساۀ        می غیرماناطی 

تواناد سابب    خواص دینامیکی با نتایج تجربی است که می

 برتری فاز غیرماناطیسی نسابت باه فااز فروماناطیسای و    

ایان  . [7]تر نتایج این فااز باه تجرباه گاردد      شباهت بیش

 یا آيیاژها به ديیال خاواص فیزیکای و مکاانیکی برجساته     

، دمای ذوب بالا ر اکسیداسیون،براب )مانند مقاومت عايی در

( مورد توجه محققین و مهندساین  سلسیو  درجۀ 9059

ها موادی مناساب   اند. این ترکیب فیزیک و مواد قرار گرفته

ودروساازی و  خجهت استفاده در صناین مختلاف از جملاه   

ديیال هزیناۀ کا  و     باه  هوافصا هستند. آيومینایدهای آهن

فلزی هستند.  های عايی یکی از بهترین ترکیبات بین ویژگی

فااولاد و ابرآيیاژهااا  چنااین جااایگزین مناساابی باارای  هاا 

هاای    آيیااژ  . این ترکیبات در مقایسه با بسیاری ازباشند می

تار و خاواص دماایی     مورد استفاده کناونی چگاايی پاایین   

بنابر اطلاعات موجاود باا    ،این موارد علاوه بر بالاتری دارند.

هااای ایاان  کااد محاسااباتی کوانتااوم اسپرسااو روی ویژگاای

در کار حاضر باه بررسای خاواص    ترکیبات کار نشده است. 

Bمختلف ترکیاب آيومینایادآهن در دو فااز سااختاری     2 
 و

3Do کاار باه    شاده در ایان   مطايب ارائهشده است.  پرداخته

هاا )روش   در بخاش دوم ماواد و روش   ،باشند شرح زیر می

 ،بخاش ساوم نتاایج    مقاياه(،  کار رفته در این محاسباتی به

بخش چهارم بحث در مورد نتایج به دست آمده و مقایساه  

گیاری و مراجان    انتها نتیجاه های موجود و در  با دیگر داده

 .ندا شده ارائه
 

 ها وشرمواد و. 2

ی هاا  تقریبا ب 9محاسبات در چارچوب ن ریۀ تابعی چگايی

3اِی دی اِ  و اِا 0پای  +اِ  اِی جی جی
و باا اساتفاده از بساتۀ     

 . در ایان [0] شده اسات اسپرسو انجام  -محاسباتی کوانتوم

ش  با استفاده از  -کوهنتک ذره بستۀ محاسباتی معادلات 

های ظرفیات   پتانسیل و بسط توابن موج ايکترون روش شبه

 کار انرژی قطان این در  گردد. حسب امواج تخت حل می بر

Bبرای فااز  یافتاه و   باه ترتیاب در تقریاب شایب تعمای       2

ریدبرگ انتخاب شاده اسات. در    79و  05چگايی موضعی 

 90×90×90مش یکنواخات  شده به ترتیب های ذکر تقریب

گیااری در  باارای انتگااراا kاز فضااای  نقطااه 99×99×99و 

ژی قطن بارای  مقادیر انر انتخاب گردید.ناحیۀ اوا بریلوئن 

Dفاز O 3
ترکیب آيومینایدآهن برای هر دو تقریاب شایب   

برگ  ریاد  09و  05گايی موضعی به ترتیاب  چ یافته و تعمی 

 صورت تجربای بارای فااز    ای که به . ثابت شبکهانتخاب شد

B Dو 2 O 3
 

 گیاااری شاااده اسااات، باااه ترتیاااب  انااادازه

/
a  a.u 5 49619
 
و

/
 a .a u 10  کاااااه در هساااااتند 95085

اويیاه اساتفاده    به عنوان مقادیر همین مقادیر محاسبات از

هاای   پتانسایل  [. در محاسابات از شابه  99-0] شده اسات 

هاای   ربیتااا وا .شاد اساتفاده   شده به روش فوق نَرم ساخته

( برای ودش میها انجام  فقط برای آن ظرفیت )که محاسبات

در  هساتند.  s ،pو  s ،dنیوم باه ترتیاب   یعنصر آهن و آيوم

شاده    مبناای انارژی قارار داده    این محاسبات همگرایی بر

 99-7است و در تمامی محاسابات دقات همگرایای انارژی     

که در هار دو تقریاب بعاد از     شده؛  در ن ر گرفتهریدبرگ 

هاا از   یازده چرخه به همگرایای رساید. در تماامی تقریاب    

ترین ساختاری، ن   فرومانااطی  پایادار   نقطه ن ر انرژی


1 DFT 
2 GGA+sp 
3 LSDA 

 حمداله صالحی و همکاران - با استفاده از شیوه شبه پتانسیل Al3Feو FeAl های فونونی و گرمایی ترکیبات  بررسی ویژگی



حمداله صالحی و همکاران -پتانسیل شبه شیوهبا استفاده از  Fe3ALو  FeAlهای فونونی و گرمایی ترکیبات  بررسی ویژگی

 0011/ پاییز و زمستان  2/شماره 9دوره ات ایران/مجله انجمن مهندسی صوتیّ



00



حايت را نتیجه داد. به همین ديیل محاسبات سااختاری و  

ايکترونی با تکیه بر همین ن   صاورت گرفتاه اسات. ایان     

 .  [0]است  نتیجه در توافق با دیگر کارهای ن ری

اسپرسااو باارای بررساای   -بسااتۀ محاسااباتی کوانتااوم در 

( 9اِی )کیاواِ   هماهنا   گرمایی از تقریب شابه های  ویژگی

انارژی آزاد   ،هماهنا  شابه در تقریاب   .شاود  استفاده مای 

 [:99] آید دست میه زیر ب ۀهلمهويتز از رابط

(9                 ) 

  

j
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که در آن جملۀ اوا، انرژی شبکه، جملۀ دوم توزین انارژی  

معادياۀ   د. ازنباش نوسانی می نقطۀ صفر و جملۀ سوم توزین

های گرماایی از   توان ویژگی ( و قوانین ترمودینامیکی می9)

 غیاره جمله انرژی آزاد نوسانی، آنتروپی، ظرفیت گرمایی و 

 دست آورد. را به

های گرمایی جامدات ظرفیت گرماایی ویاژۀ    یکی از ویژگی

شبکه اسات. ظرفیات گرماایی در حجا  ثابات،     
v

C  یاک ،

سامانه از ن ر فیزیکی، میزان گرمایی است کاه ساامانه در   

درجاۀ   9 آن کند تاا دماای   حج  ثابت با محیط مباديه می

کلااوین تاییاار کنااد، از يحااا  ریاضاای،   9سلساایو  یااا 

شده به تاییرات دما تعریاف   صورت نسبت گرمای مباديه به

تواند تحت شرایط فشاار   ظرفیت گرمایی ویژه می شود می

گیری شاود. اخاتلاا میاان    ثابت یا حج  ثابت اندازه
v

C و

p
C      د. نباشا  برای جامادات و مایعاات بسایار کوچاک مای

ظرفیت گرمایی در حج  ثابت نسبت به ظرفیات گرماایی   

تاوان   در فشار ثابت کمیت مفیدتری است، زیارا از آن مای  

ظرفیات گرماایی یکای از     دسات آورد.  انرژی سامانه را باه 

هاای گرماایی یاک ترکیاب در کااربرد آن       بارزترین ویژگی

ظرفیات گرماایی در حجا  ثابات از رابطاۀ زیار        باشاد.  می

 [:90] آید دست می به

(0         )                      
V V V

S U
C T ( ) ( )

T T

 
 

 
 

جا   حانارژی در   Uآنتروپی و  Sدمای مطلق،  Tکه در آن 

در سااختار   FeAl شاکل بلاوری   ،9شاکل   باشاد.  ثابت می

Bمکعبی برای فازهای D و 2 o دهد که توساط   نشان می را 3

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

 شده است. رس  0کریسدِن ایک  افزار نرم

 

 
 

 )ب( )ايف(

B2 ايف( ساختار)در فاز مکعبی  FeAlبلور  0شکل 
 و 

Dب( ساختار) o 3
. 

 

 نتایج. 3

 فونونیبررسی ساختار  .3-0

نمودارهااای پراکناادگی فونااونی در   3و  0هااای  در شااکل

های فونونی  همراه چگايی حايت ترین تقارن به راستای بیش

Bباارای ترکیااب آيومینایاادآهن در فاااز   2 
 بااا اسااتفاده از 

یافتاه باا    شیب تعمی  و چگايی موضعی اسپینی های تقریب

 اند. شده رس  اسپین
 

 
 )ايف(

 
 )ب(

کلراید  در ساختار سزی  FeAlنمودار پاشندگی فونونی ترکیب  2 شکل

 .اِی دی اِ  اِا ب()و  پی +اِ  اِی جی جی ايف()های  تقریباستفاده از با 
 


2 xcrysden 
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

 
 )ايف(

 
 )ب(

آهن  های فونونی ترکیب آيومیناید رس  نمودار چگايی حايت 3 شکل

های  استفاده از تقریببا در ساختار سزی  کلراید 

 .اِی دی اِ  اِا( و )ب پی +اِ  اِی جی جی)ايف(

 

  3B های گرمایی ترکیب در فاز بررسی ویژگی .3-2

 انرژی آزاد نوسانی. 3-2-0

نمودار تاییرات انرژی آزاد نوسانی برحسب دما  0در شکل 

یافتاه باا در ن رگارفتن     با استفاده از تقریب شایب تعمای   

 مدار رس  شده است.  -کنش اسپین بره 

 

 
ترکیب بر حسب دما برای تاییرات انرژی آزاد نوسانی  0شکل

 یافته. کلراید با تقریب شیب تعمی  آهن در ساختار سزی  آيومیناید

 

 ظرفیت گرمایی در حجم ثابت. 3-2-2

آهن در رمایی ویژه برای ترکیب آيومینایاد نمودار ظرفیت گ

B فاااز ماان   و  اِی دی اِ  اِاهااای  بااا اسااتفاده از تقریااب 2

 .شده است ارائه 5 در شکل پی +اِ  اِی جی جی

 
 )ايف(

 
 )ب(

نمودار تاییرات ظرفیت گرمایی ویژه در حج  ثابت برای  5 شکل

  های تقریبکلراید با  سزی آهن در ساختار  ترکیب آيومیناید

 R 0بر عدد  y. محور اِی دی اِ  اِاب( ) و پی +اِ  اِی جی جیايف( )

 است.  تقسی  شده

 

 
 )ايف(

 
 )ب(

حسب دما برای ترکیب آيومینایدآهن در  تاییرات آنتروپی بر 6 شکل

یافته  ايف( شیب تعمی ) های ساختار سزی  کلراید با استفاده از تقریب

 اسپینی.چگايی موضعی  ب()و 
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 آنتروپی .3-2-3

 و پی +اِ  اِی جی جیتقریب  دواز هر با استفاده  0در شکل 

حساب دماا رسا      نمودار تاییرات آنتروپی بر اِی دی اِ  اِا

 .شده است

 
 جایی میانگین مربع جابه. 3-2-0

 جایی نسبت باه حايات تعاادا    میانگین مربن جابه 7  شکل

(9=T)   کلراید  در فاز سزی  آيومنیومو ات   آهنرا برای ات

و  پاای +اِ  اِی جاای جاایتقریااب  دو بااا اسااتفاده از هاار  

 دهد. نشان می اِی دی اِ  اِا

 

 بحث .0

ونااونی و گرمااایی ترکیااب   ف هااای ویژگاای ایاان مقايااه در

آهن با استفاده از ن ریۀ تابعی چگاايی اختلايای و   آيومیناید

هاای   شکلدر  افزار کوانتوم اسپرسو صورت گرفته است. نرم

تارین   نمودارهای پراکندگی فونونی در راستای بیش 3و  0

هاای فوناونی بارای ترکیاب      همراه چگاايی حايات   تقارن به

B در فاز آيومینایدآهن چگاايی   هاای  تقریب با استفاده از 2

اند.  شده رس  یافته با اسپین شیب تعمی  و موضعی اسپینی

ديیال    نمودار پراکندگی ایان ترکیاب باه   های  تعداد شاخه

باشد که با توجه  می ششداشتن دو ات  در حايت پایه برابر 

 .شود ها مشاهده می این تعداد شاخه دست آمدهه نتایج ببه 

خاود   مقادار صافر باه     شاخۀ پاایینی کاه در نقطاۀ    سه

هاای   شااخه های صاوتی هساتند. از ایان     گیرند، شاخه می

را نسابت باه دو شااخۀ     بسامد ی که بالاترینا صوتی شاخه

 دیگر دارد، شاخۀ طويی و دو شاخۀ دیگر عرضی هستند.

ای بسامدهای کوچک رفتار بساامد  سه شاخۀ اوا که به از

هاای صاوتی و    ها خطی است شاخه در آن kحسب نقا  بر

 باا اساتفاده از تقریاب   هاای ناوری هساتند.     مابقی شااخه 

مشخ  است کاه ایان ترکیاب در محادودۀ      اِی دی اِ  اِا

دارای یک منطقۀ ممنوعه یاا   تراهرتز 399تا  079 بسامد

شادت   باشاد. اماواج در ایان ناحیاه باه      ی مای بسامدگاا 

عبور کناد و بلاور    تواند از بلور شوند و نور نمی تضعیف می

 در این محدوده بازتاب کامل دارد.

ماوج بلناد    های صوتی عرضی با طاوا  در یک جامد، فونون

هاای صاوتی    که فونون در حايی امواج صوتی برشی هستند،

ديیل به  د.باشن می  های صوتی تراکمی طويی مربو  به موج

کاردن   تر از فشرده برش دادن یک بلور راحت که معمولا  این

تاری   باا سارعت پاایین   صوتی عرضی  های آن است، فونون

 کنند. حرکت میصوتی طويی  های نسبت به فونون
 

 

 
 )ايف(

 
 )ب(

های آيومنیوم و آهن با  نمودار میانگین مربعی برای ات  9شکل 

 .اِی دی اِ  اِاب( ) و پی +اِ  اِی جی جیايف( ) ،های استفاده از تقریب

 حمداله صالحی و همکاران - با استفاده از شیوه شبه پتانسیل Al3Feو FeAl های فونونی و گرمایی ترکیبات  بررسی ویژگی



حمداله صالحی و همکاران -پتانسیل شبه شیوهبا استفاده از  Fe3ALو  FeAlهای فونونی و گرمایی ترکیبات  بررسی ویژگی

 0011/ پاییز و زمستان  2/شماره 9دوره ات ایران/مجله انجمن مهندسی صوتیّ



05
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جاا   باشند؛ که در این می نوریهای  مانده شاخه شاخۀ باقی

ای که باالاترین بساامد را نسابت باه دو شااخۀ       نیز شاخه

دیگر دارد شاخۀ طويی و دو شاخۀ دیگر عرضای هساتند.   

برخای مسایرها    هاا در راساتای   چنین تعداد این شاخه ه 

Lمانند    تاوان   د؛ که مای نیاب شاخه تقلیل می چهاربه

بارد کاه جملاۀ اختلايای مرتباۀ اوا      به این موضاو  پای   

هاا   تواند برای این ترکیب تمامی تبهگنی مدار نمی -اسپین

ناحیاۀ   پای  +اِ  اِی جای  جی تقریب درکه  در حايی را ببرد.

هاای   نمودار چگايی حايت شود. گاا بسامدی مشاهده نمی

 و اِی دی اِ  اِاهای  با استفاده از تقریب 3فونونی در شکل 

نتاایج   ایان نماودار   ،رسا  شاده اسات    پی +اِ  اِی جی جی

کناد. در   نمودار پاشندگی فوناونی را تیییاد مای    حاصل از

هاای مختلاف    بساامد های فونونی در  نمودار چگايی حايت

 شاود کاه مقاادیر ایان     هوا مشاهده می -نقا  تکین وان

 است لازم به توضیح .است شده ارائه 9 در جدوا بسامدها

بساامدها سارعت گاروه صافر و ماوج       محدودۀکه در این 

 باشد. بازتابی در بیشینه حايت خود می

ها سرعت گروه صفر و موج بازتابی  بسامد برای این محدودۀ

ساااختار فونااونی  باشااد.  حاياات خااود ماای   بیشااینه در

تقریب گویاای وجاود دو تبهگنای     دوآيومینایدآهن در هر 

یکای در   اِی دی اِ  اِاباشاد کاه بارای تقریاب      گانه می سه

 099تاا   359ی بساامد صفر و دیگری در محادودۀ   بسامد

کااه باارای تقریااب   در حااايی ،افتااد اتفاااق ماای تراهرتااز 

صفر بسامدی  ها در محدودۀ این تبهگنی پی +اِ  اِی جی جی

 0در جاادوا افتااد.  اتفاااق ماای تراهرتااز  399تااا  059و 

( و LAصاوتی طاويی )  دهای فونونی مُبسامدهای متناظر با 

دهای ناوری طاويی   طاور مُا   ( و هماین TAصوتی عرضای ) 

(LO( و نوری عرضی )TO   برای هر یک از نقاا  پرتقاارن )

k     هاای   باا دیگار داده  واقن در منطقاۀ اوا بریلاوئن ذکار و

 .شده است مقایسهموجود 

در  آيومینایادآهن اندازۀ انرژی آزاد نوسانی نقطۀ صفر برای 

در فشاار صافر باا اساتفاده از      (0) فاز پایدار سزی  کلراید

  9995/9 (Ry/Cellیافتااه براباار بااا ) تقریااب شاایب تعماای 

 آزاد نوسانی بار ار تاییرات انرژی نمود 0باشد. در شکل  می

یافته با در ن ر  حسب دما با استفاده از تقریب شیب تعمی 

طور  مدار رس  شده است. همان -کنش اسپین گرفتن بره 

شاود، مقادار ایان انارژی از      که در این نمودار مشاهده می

یاباد و در   کلوین به سارعت کااهش مای    999 دمایحدود 

 چنین ه  د.شو می 9999/9( Ry/Cellکلوین برابر با ) 059

در دماهای پایین، مقدار ظرفیت گرمایی در هر سه تقریاب  

رفتاار   3T کند و باا نسابت   ای افت می طور قابل ملاح ه به

کند، تا جایی که در دمای صفر مطلق مقدار آن به صفر  می

کند که با واقعیات تجربی ساازگاری خاوبی دارد و    میل می

ژوا بر  30/07با  برابرمقدار مجانبی  Tازای مقادیر بزرگ  به

در حايت حد دماهاای باالا   است. این مقدار موا در کلوین 

یعنی مقدار پتی -کلاسیکی قانون دوين یجۀبا نت
v

c R 6 

ثابت جهانی  Rباشد که  برای یک جامد دو اتمی سازگار می

کمیتااای  (S) نتروپاای عاالاوه باار ایاان آ    گازهااا اساات.  

ن مای در هار    بای ۀ درج از معیاریاست که  ترمودینامیکی

رود، مقادار آنتروپای    طور که انت ار می همان و است امانهس

یاباد. از ایان نمودارهاا چناین      با افزایش دما، افازایش مای  

 999شود که مقدار آنتروپای از دماای حادود     برداشت می

کلاوین   399یاباد و در دماای    کلوین به سرعت افزایش می

 R0/9  شاود، باه مقادار    دمای اتاق در ن ار گرفتاه مای    که
 کاان ها درون جامد، حوا م ات با توجه به این که  .رسد می

هاای فیزیکای،    ايگوتعاديی خود در حاا نوسان هستند. در 

نیروی موجود در این حرکت نوسانی از قانون هوک پیروی 

کند و بار طباق ایان قاانون، نیاروی نوساانی باا مربان          می

یی جا میانگین مربن جابه 7  جایی متناسب است. شکل جابه

و اتا    آهان را بارای اتا    ( T=9) نسبت باه حايات تعاادا   

تقریاب   دو کلراید با اساتفاده از هار   در فاز سزی  آيومنیوم

دهااد. ایاان  ماای نشااان اِی دی اِ  اِاو  پاای اِ + اِی جاای جاای

 هاا  تارین همساایه   ها ناشی از انادرکنش نزدیاک   جایی جابه

تر است  سنگین آيومنیوماز ات   آهنجا که ات   ست و از آنا

هاای   تار از همساایه   بایش  آهان های  و فاصلۀ بین همسایه

 آيومنیوماز ات   تر ک  آهنجایی ات   باشد، جابه می آيومنیوم

 شود.   نیز مشاهده می  است که در این شکل

 
 حسبهای مختلف )بر  هوا در بسامد -نقا  تکین وان 0جدول 

9-
cm.) 

 هوا -نقا  تکین وان تقریبفاز

0B 
 ایِ دی اِ  ااِ

790/900 ،70/039 ،

570/307 ،300/090 

 پی +اِ  ایِ جی جی
970/909، 59/900 ،

000/009، 099/357 
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 های مختلف. دهای فونونی صوتی و نوری برای ترکیب آيومینایدآهن با استفاده از تقریبمُ 2جدول 
دهای مُ

 فونونی
 پی +اِ  ایِ جی جی ایِ دی اِ  ااِ

نتایج ن ری 

[93] 
نتایج تجربی 

[90] 

 درصد خطا نسبت به مقدار تجربی
 پی +اِ  ایِ جی جی ایِ دی اِ  ااِ

MTA 95/990 050/50 0/000 7/000 505/9 090/9 

MLA 09/053 00/005 0/909 9/993 005/9 009/9 

MTO 09/390 90/005 9/390 7/303 905/9 909/9 

MLO 03/090 50/399 5/090 3/370 970/9 090/9 

RA 07/950 07/005 0/000 030 300/9 930/9 

RO 00/309 00/009 3/370 3/370 900/9 300/9 

O99/305 09/009 5/379 3/370 935/9390/9 

XTA 30/097 55/909 7/005 7/005 995/9 009/9 

XLA 30/000 05/907 5/053 7/005 900/9 907/9 

XTO 03/009 00/099 390 0/395 999/9 333/9 

XLO 07/000 07/0050/350 0/335 995/9 300/9 

 

کلوین بارای   399جایی در دمای  مقدار میانگین مربن جابه

و با در ن ر  اِی جی جی با استفاده از تقریب آيومنیومو  آهن

Aترتیاب   باه اساپینی  کانش   گرفتن بره 
Aو 995/9 2

2

 د.نباش می 900/9

 

 گیری نتیجه .5

استفاده از ن ریاۀ تاابعی چگاايی و    در این کار محاسبات با 

 نتاایج  کد محاسباتی کوانتوم اسپرساو انجاام شاده اسات.    

د نا ده فونونی نشان میمنحنی پاشندگی  بررسی از حاصل

B که فاز کاه ایان امار    باشد  بسامدی میگاا یک دارای  2

د فونونی صوتی و ناوری باا چناین    کند که هیچ مُ بیان می

از مطايعاۀ   د.ند انتشار یابنتوان در این محدوده نمی بسامدی

هماهن  ایان نتیجاه    خواص ترمودینامیکی در تقریب شبه

که افت ظرفیت گرمایی در حد دماهای پاایین،   حاصل شد

T به صورت
کاه در دماهاای باالا ظرفیات      است. در حايی3

بارای یاک    پتای  -گرمایی به مقدار کلاسیکی قانون دويان 

شود. با افزایش دماا ها  چناین     جامد دو اتمی نزدیک می

یاباد. بررسای نماودار میاانگین      آنتروپی سامانه افزایش می

هاای   تار اتا    جاایی بایش   جاایی بیاانگر جاباه    مربعی جاباه 

در ترکیااب  آهاانهااای  در مقایسااه بااا اتاا    آيومنیااوم

 آيومینایدآهن است.
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Abstract 

Iron aluminide intermetallic compound, including compounds that have great features is that it's so 

great properties, due to its increasing use in industry is different. In thiswork, structural and dynamic 

properties of FeAl compounds including the structure of energybands, density of states, phonon and 

thermal properties in two-phase structures regularly evaluated and calculated. Calculations using a 

Pseudoptential, within the framework of density functional theory have been studied PWscf code. The 

study found that the combination of these features in your base has a metal in ferromagnetic order, the 

results of the electronicstructure of this compound are indicative of metal and the structure of the 

electron cloud indicates the ionic bond -covalent for two phases results in good agreement with the 

experimental results are available. 
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