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Abstract 

In this paper, the structural, phononic and thermodynamic properties of sodium sulfide compound in 

the cubic phase (zinc-blend) have been studied. The calculations were done using the ultrasoft 

pseudopotential method in the framework of the density functional theory and using the Quantum 

Espresso software using the generalized gradient approximation (GGA). The value of lattice constant 

and volume modulus after optimization were obtained as 6.18 Angstroms and 1.15 Gigapascals, 

respectively, then by calculating the phonon scattering, we get the scattering diagram with 6 phonon 

branches in the symmetrical direction W-L--X-W-K. and we noticed the existence of a frequency gap 

from 101.19 to 226.58 Hz in the scatter diagrams and also the examination of the thermal properties 

show that the heat capacity of the compound present in the zinc blend phase at low temperatures 

according to experience is proportional to the third power of the temperature and reaches a saturation 

value at high temperatures, which indicates that it is no longer dependent on temperature. 
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  چکیده
روی( مدورد بررسدی ادرار    -)بلندد در مقاله حاضر خواص ساختاری، فونونی و ترمودینامیکی ترکیب سدیم سولفید در فاز ساختاری مکعبی 

 بدا  اسپرسدو  کوانتدوم  افدزار  نرم از استفاده با و چگالی تابعی نظریة چارچوب در نرم فوق پتانسیل شبه روش از استفاده با محاسبات. گیرد می

 مقدادیر  ترتیدب  بده  سازی بهینه از پس حجمی مدول و شبکه ثابت مقدار. است شده انجام( اِی جی جی) یافته تعمیم شیب ریبتق از استفاده

 شداخه  0 دارای پراکنددگی  نمدودار  مشدص  شدد   فوندونی  پراکندگی محاسبه با سپس ،ندآمد بدست گیگاپاسکال 9/91 و آنگستروم 94/0

وجددود   پراکنددگی  نمودارهای در هرتز 14/220 تا 91/969 بسامد از بسامدی گاف و باشد می W-L--X-W-K پرتقارن راستای در فونونی

 تجربده  مطداب   پدایین  دماهای در روی-بلند فاز در حاضر ترکیب گرمایی ظرفیت که دهد می نمایش گرمایی خواص بررسی چنین همدارد. 

 .ندارد وابستگی دما به دیگر که است این کننده بیان که رسد مقدار اشباع می یک به بالا دماهای در و بوده دما سوم توان با متناسب

 

 .ترمودینامیکی خواص ساختاری، خواص فونونی،کوانتوم اسپرسو، سدیم سولفید، خواص  :ها کلیدواژه

 

    قدمهم. 1

هدای   طور کلی ترکیبات شیمیایی از گرد هم آمددن اتدم  به

اند و ترکیب سددیم سدولفید کده در    گوناگون تشکیل شده

، از کندار هدم ادرار    پرداخته شدهمقاله حاضر به خواص آن 

 .یا سولفور پدیدار شده اسدت گرفتن عناصر سدیم و گوگرد 

در گدروه   99 و عدد اتمدی  Naدر این ترکیب سدیم با نماد 

عناصر گروه اول جدول  .گیردنصست جدول تناوبی ارار می

تناوبی شامل )لیتدیم، سددیم، پتاسدیم، روبیددیم، سدزیم و      

هیدروژن در صدر این گویند، فرانسیم( را فلزات الیایی می

[. 9شود ]فلزات الیایی شمرده نمی جزگروه ارار دارد ولی 

پدذیری   این مواد دارای ظاهری براق، نرم و خاصیت واکنش

خود  بالا در دما و فشار استاندارد هستند و در لایة ظرفیت

 Sباشند. عنصر گوگرد با نمداد  فقط دارای یک الکترون می

تنداوبی ادرار   در گدروه شدانزدهم جددول     90و عدد اتمدی  

باشدد   ظرفیتی میمزه و چند بو، بدلز بدگیرد که یک ناف می


 :نویسنده پاسصگو salehi_h@scu.ac.ir 

رند  کده در    تر به لحاظ ظاهری مانند بلورهای زرد و بیش

شدود  آید یافت میدست میهای سولفید و سولفات بهکانی

سدن  و نفدت کده    [. این عنصر در مقادیر کدم از زادال  9]

کنند بده دسدت   اکسید گوگرد تولید میهنگام سوختن دی

ندافلزی را،  فلدزی بدا گدوگرد    ر سددیم  آید. ترکیب عناصمی

نمدایش داده   NaSنامندد کده بدا نمداد      سدیم سدولفید مدی  

فلدزی  های نیمشود و این ترکیب از جملة فرومغناطیس می

در ترکیبدات   ،به این موادهستند که اولین پیشگویی راجع 

توسط گدروت و همکداران    9141هویسلر بوده که در سال 

هویسددلر  بیددان شددد و اولددین فرومغندداطیس از آلیدداژ نددیم  

NiMnSb ها پیش خواص یعنی سال .[2بینی کرد ]را پیش

مغناطونوری ایرعادی چندین آلیاژ هویسلر باعد  شدد تدا    

 دها مورد مطالعه پژوهشگران ارار گیدر ساختار الکترونی آن

 .برداشدت ای را در شده نتیجة ایرمنتظدره  و مطالعات انجام

متوجه شدند که برخی از این آلیاژها خواص فلزات را ها  آن

ایدن   د.هند ها، وابسته به جهت اسپین نشان میمانند عای 

دسته از مواد فرومغناطیس، نیم فلز ندام گرفتندد و پدس از    

مقاله پژوهشی
 ایرانمجله انجمن مهندسی صوتیّات 

 44-44، صفحات: 2، شماره: 11، دوره: 1412سال 
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شد کده دارای ایدن خاصدیت     های فراوانی یافتآن ترکیب

 (کاندال )کدال  فلزی یکدی از دو [. در ترکیبات نیم1] بودند

رسانا یا عای  و دیگری فلز است. بندابراین ایدن   اسپینی نیم

درصد در سطح فرمی  966اسپینی  ترکیبات دارای اطبش

-[، لذا باع  ایجداد یدک جریدان کدامسپ اسدپین     8هستند ]

در صدنعت اسدپینترونیک   شوند به همین دلیل اطبیده می

هدای  از آن گدروه  سپد اندد.  مورد توجه بسیاری ارار گرفته

ور نظدری یدا   طد زی بده  لفمای نیهطیساغنفروم فی ازلمصت

ان ققد اند و توجه بسیاری از محبینی شده آزمایشگاهی پیش

ه، لد . از جم[1اندد ]  ب کردهلهای اخیر به خود جسال را در

ر، برخدی اکسدیدهای   لو تمدام هویسد  هویسلر مآلیاژهای نی

زات لددهای فکلکوژنیددد ها وپنکتیدددیسددی و برخددیطناغم

پنکتیددد روی هسددتند. بددرای-ندددلب ه بددا سدداختارطواسدد

هاست و حالت آن ساختار پایدارروی-ز بلندفا ،کلکوژنیدو

فلدز نیسدت. بده هدر حدال،       اسدت کده ندیم    NiAsپایه، فاز 

 ،CrAsهدایی از  اییدا چندد لایده    هاروی فیلم-ساختار بلند

CrSb  وMnAs  رویGaAs  آمیدزی رشدد    به طور موفقیدت

ای [. این مطالعات باع  تحقیقات گسدترده 0اند ]داده شده

فلزهدای فرومغنداطیس در سداختار    برای کشف و یافتن نیم

پدیددار  چه که در ایدن ترکیبدات باعد      آنروی شد. -بلند

زی اسدت،  لد فمیسی و به دنبال آن ندی طناغخاصیت م شدن

چندین  مکداتیون و هد  ، خواهی آنیون زیاد الکترون فاختس

. ح فرمدی اسدت  طدر س( تیز) موجود نوار انرژی با پهنای ک

اولدین بدار توسدط گدا و و      MS (M=Li, Na, K)ترکیبدات  

از روش امواج بهبودیافتدة خطدی    2699همکاران در سال 

سداختار   ،9محاسدباتی با پتانسیل کامدل بدا اسدتفاده از کدد    

 .الکترونی و خواص مغناطیسی مدورد بررسدی ادرار گرفدت    

ندواری متوجده    حالات و ساختارها با رسم نمودار چگالیآن

[. در 7فلزی در ترکیبات فدوق شددند ]  حضور خاصیت نیم

سددلطانی و همکدداران خاصددیت نددیم فلددزی    2691سددال 

روی تحت -در ساختار بلند MS (M=Li, Na, K)ترکیبات 

افدزار   چگالی بدا اسدتفاده از ندرم     نظریة تابعیفشار از طری

یافتده   کوانتوم اسپرسو با اسدتفاده از تقریدب شدیب تعمدیم    

مدددورد بررسدددی ادددرار دادندددد و  KSو  LiS ،NaSبدددرای 

حددالات کلددی و جز ددی را بددرای ایددن   نمودارهددای چگددالی


1 Wien2k 

افشدداری و  2691[. در سددال 4ترکیبددات بدسددت آوردنددد ]

رونی و مغناطیسی ترکیدب  همکاران خواص ساختاری، الکت

NaS  طعدام بدا اسدتفاده از کدد     را در سطح و ساختار نمدک

مورد  1اِی( جی یافته )جی با تقریب شیب تعمیم ،2محاسباتی

هدای سداختار ندواری و میدزان     بررسی ارار دادند و نمدودار 

فاز ساختاری مصتلدف   نواری را برای این ترکیب در دوگاف

مناسدبی بدرای    ةگزیند  سدیم سدولفید [. 1بدست آوردند ]

منبع نیرو، سلول سوختی، باتری حالت جامدد و تجهیدزات   

به عندوان   توانمی مواد از این. [96ت ]فضایی فرابنفش اس

تدا،،  حمل مانند لد   منبع نیرو در ادوات الکترونیکی اابل

. کدرد اسدتفاده   رادومی های های خورشیدی و دوربینتلفن

افددزایش واکددنش و  ایددن ترکیددب بددا افددزایش سددرعت   

رسداناها نقدش مهمدی در بهبدود     اکسیداسیون سدطح ندیم  

. از دیگددر کاربردهددای ایددن ترکیددب   [96] فوتوکاتددد دارد

، صدنعت  لاسدتیک  سدلولزی )کاادذ(،   تدوان بده خمیدر    مدی 

هدای   سازی، ابریشم مصدنوعی، هیددرومتالوژی سدن    مچر

 کدرد  حکاکی، لیتوگرافی، چیت و پزشکی اشاره، سمعدن ط

های شگرف ایدن ترکیدب در مقالده     ویژگیبا توجه به  .[1]

، لدذا در ایدن مقالده ابتددا     اخته شده استحاضر به آن پرد

سپس  گیرد میمورد بررسی ارار  ،خواص ساختاری ترکیب

ترمودیندامیکی ایدن ترکیدب در     بررسی خدواص فوندونی و  

 .شود انجام میروی( -ساختار مکعبی )بلند

 

 ها. مواد و روش2

چارچوب نظریة تابعی چگالی و بدا  در کار حاضر محاسبات

 8یافتده شیب تعمدیم  نرم و تقریب پتانسیل فوقشبه اعمال

 ،2انجام و تمامی محاسدبات بدا اسدتفاده از کدد محاسدباتی     

[. 99اسپرسو انجام شدد ]  -توسط بستة محاسباتی کوانتوم

 وسدیله اعمدال تقریدب   های منطقة اول بریلدو ن بده   انتگرال

بدرای   7×7×7سازی مقددار  از بهینهیافته پس شیب تعمیم

در نظدر گرفتده شدده اسدت. تمددامی      kوارون نقطدة شدبکة  

هدای  و ثابدت  kمدوج، نقدا    اعم از انرژی اطع تابع ها مؤلفه

کدار  سازی شده و سپس در محاسبات بده شبکه ابتدا بهینه

 06سدازی  اند. اندرژی اطدع تدابع مدوج پدس از بهینده      رفته


2 PWscf 
3 GGA 
4 GGA-pbe 
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. در اجددرای واهلددش، ریدددبرد در محاسددبات منظددور شددد

و ثابت ریدبرد اعمال شد  9×96-0همگرایی انرژی با دات 

 94/0ساختاری برابر بدا   سنج شبهسازی  شبکه پس از بهینه

[، 7] 71/1 به دست آمد که با مقدار تجربدی آن،  آنگستروم

ندرم  انتصابی از نوع فوق شبه پتانسیل خوبی دارد. سازگاری

آرایدش الکتروندی لایدة ظرفیدت بدرای اتدم        بوده که در آن

در نظدر گرفتده     8211 و برای اتدم سدولفور   91 سدیم

سپس با بدرازش نمودارهدای اندرژی بدر حسدب      است شده 

 [:92معادلة مورناگون ] جم و استفاده ازح

(1) 
B

(V / V ) BV
E (V ) E

V B


 

   
  

1

0
0

0 1
 

اندرژی حالدت    6E حجم سلول اولیه، 6V در رابطة فوق، که

حجمدی و   ترتیب مددول به B و Bپایه در دما و فشار صفر

 مشت  آن هستند و از طری  نمودار فوق نمودار اندرژی بدر  

 .یدددآبدسددت مددیحجمددی  حسددب حجددم و مقدددار مدددول

 افدزار  توسدط ندرم   NaS، شکل بلدوری  9چنین در شکل  هم

 رسم شده است. 9ترسیم ساختارهای مولکولی و بلوری
 


 روی(.-ساختار بلوری سدیم سولفید در فاز مکعبی)بلند 1 شکل

 

بلدور در دمدای صدفر مطلد  بدا      های یدک  به طور کلی اتم

همراه هستند و با افزایش دمای بلور، انرژی بدست  ارتعاش

شدود و  آورند و همین امر سبب افزایش ارتعاش بلور میمی

گدذاری   در اصطسح این حرکدت بلدور، ارتعداش شدبکه ندام     

. ارتعاشات شبکه در بلور به صدورت مدوجی شدکل    شود یم

و بدردار    افتند و هر مدوج از دو کمیدت بسدامد   اتفاق می

شود که از ترکیب این دو کمیدت رابطده   تشکیل می kموج 

شود. به طور کلی مدهای ارتعاشدی در  پاشندگی حاصل می

هر بلور در دو نوع مدهای طدولی و مددهای عرضدی یافدت     


1 XCrySDen 

جهدت انتشدار اجدزای آن در جهدت     شود و مدی را که می

انتشار بردار موج باشد را مد طدولی و مددی را کده جهدت     

انتشار آن خدسف جهدت بدردار مدوج باشدد را مدد عرضدی        

نامند. ارتعاشات در شدبکه در دماهدای مصتلفدی اتفداق      می

افتد و اهمیت زیادی در خواص گرمایی ترکیب دارد. در  می

های هدر مدد در یدک    نمودار پاشندگی فونونی، تعداد شاخه

دهندده ترکیدب بسدتگی     هدای تشدکیل  ترکیب به تعداد اتم

اتدم باشدد، سدامانه     nدارد، بدین شکل که اگر بلدور دارای  

شدود کده از ایدن تعدداد     شاخه فونونی می n1بلوری دارای 

شاخه دیگر شاخه ندوری   n1-1شاخه صوتی است و 1فقط 

 ۀترهدای موجدود در واحدد گسد    تعداد مدد [. 91] باشند می

گویندد کده از رابطده زیدر     مدی  g(ω)ها بسامد را چگالی مد

 [:98-91د ]آیدست می هب

(2)  ( )  ∑∫
  

(2 )1

9
    ( ) 

 

 

معرف سرعت گدروه اسدت کده بده      ( )    لابا ةدر رابط

چگدالی   صفر شده و سبب تکینگدی در   ازای مقادیری از

.[91] مشهورندف وه های وانگردد که به تکینگیها میمد

ی چگدال چنین برای بررسدی میدزان نقدش هدر اتدم در      هم

بده بررسدی چگدالی     و نمدودار پاشدندگی فوندونی،    هاحالت

شود. ظرفیدت گرمدایی در    میحالت فونونی جز ی پرداخته 

شدود در یدک   نمدایش داده مدی    Cvحجم ثابت که با نمداد  

شدده سدامانه بده     شده یا حذف سامانه، نسبت گرمای اضافه

تدوان  باشد. ظرفیت گرمایی ویژه را مینسبت تغییر دما می

گیدری کدرد و   در شرایط فشار ثابت یا حجدم ثابدت انددازه   

بددرای مایعددات و جامدددات مقدددار   Cpو  Cvاخددتسف بددین 

دهد ولی ظرفیت گرمایی در حجم ثابدت بده   ناچیزی را می

نسبت ظرفیت گرمدایی در فشدار ثابدت کمیدت مفیددتری      

شدود  است به این سبب از طری  آن انرژی سامانه یافت می

 [:91] داریم[. براساس اانون اول ترمودینامیک 91]
(1)                 

گداه گرمدای ویدژه در حجدم ثابدت       اگر حجم ثابت باشد آن

 شود:می

(8)    [
  

  
]
 
 [
  

  
]
 
  [

  

  
]
 
 

کندد در حدوالی صدفر    با توجه با نتایج تجربی که بیان مدی 

[. بدا  90اسدت ]  1T برحسب دما بصدورت  Cvمطل  کاهش 

های محاسدباتی فوندونی و کدد محاسدباتی     استفاده از داده
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بدسدت  گرمایی ویژه در دماهای گوناگون ظرفیت 9اِیکیواِچ

و ظرفیدت گرمدایی در حجدم ثابدت بدا اسدتفاده از        آید می

 [:90شود ] حاصل می (1)از طری  رابطه  2تقریب دبای

(1)

 
   ∫ (

  
   

)
2  

  
   

( 
  
     9)

2

  

 

 ( ) ( ) 

  طیددف بسددامدهای فونددونی و   g() (،1)در معادلدده 

که با ند. ده ها را نشان میترین بسامد مرتبط با فونون بیش

کند افزایش دما در سامانه، آنتروپی سامانه افزایش پیدا می

مقدار اابل توجهی  ،و در دماهای نسبتاپ کم ظرفیت گرمایی

هدم   Cvبا افزایش دما مقدار کمیدت  چنین  هم .کندافت می

رسد که مسدتقل از دماسدت و ایدن     به یک مقدار اشباع می

 باشد.در کلیه جامدات می k1 مقدار برابر با

 

 . نتایج3

 خواص ساختاری. 3-1

حجمی و مشت   حسب حجم، مقدار مدول نمودار انرژی بر

بیدان   9و جددول   2آمدده در شدکل    دستمدول حجمی به

مدول حجمی گیگاپاسکال برای  9/91شده است که مقدار 

 دهد.میزان سصتی بلور را می

 


 سولفید.ترکیب سدیم بر حسب انرژی نمودار تغییرات حجم 2شکل 

 

 . خواص فونونی3-2

نمودار پراکندگی فونونی ترکیب سدیم سولفید  1در شکل 

 8کل دروی آورده شده است و در شد -در فاز ساختاری بلند

 هایحالت بررسی میزان نقش هر اتم در چگالی به منظور


1 QHA 
2 Debaye 

شده در این کار همراه با  های ساختاری محاسبه مؤلفه 1جدول 

 [.7نتایج دیگران ]

 [7دیگران ] ایِ جی جی مقادیر ترکیب

سدیم 

 سولفید

ثابت شبکه 

(6A)6a
94/0 71/1 

مدول 

 حجمی
 

 - 9/91 )گیگاپاسکال(

مشت  

مدول 

 حجمی
8 - 

 

و نمودار پاشندگی فونونی، به بررسی چگالی حالدت   فونونی

و با مشداهده هدر دو شدکل در    ، فونونی جز ی پرداخته شد

مشدداهده بسدامدهای مشددابه تطدداب  دو شددکل بددا یکدددیگر  

 .شود می
 

 
 .NaS پراکندگی فونونی در مسیر پرتقارن ترکیب 3 شکل

 


 ترکیبهای جز ی فونونی در مسیر پرتقارن چگالی حالت 4 شکل

NaS. 
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 . خواص ترمودینامیکی3-3

هماهند ، خدواص   وسدیله تقریدب شدبه   در کار حاضدر بده  

چدون، اندرژی آزاد   ترمودینامیکی ترکیب سدیم سولفید هم

نوسانی، آنتروپی و ظرفیت گرمدایی ویدژه در حجدم ثابدت     

. تغییدرات میدزان اندرژی آزاد    گیدرد  مدی مورد بررسی ادرار  

فشار صفر بر حسب دمدا در  نوسانی برای سدیم سولفید در 

 آورده شده است. 1شکل 
 


 حسب دما. رات انرژی آزاد نوسانی برینمودار تغی 4 شکل

 

 حسب دما رسم شده است. رات آنتروپی بریتغی 0در شکل 
 


 رات آنتروپی برحسب دما.ینمودار تغی 6 شکل

 

هدددای تدددرین ویژگدددیظرفیدددت گرمدددایی یکدددی از مهدددم

شدود و در  ترکیب شمرده می ترمودینامیکی در کاربرد یک

ظرفیدت گرمدایی نسدبت بده دمدا       راتیتغینمودار  7شکل 

 محاسبه و رسم شده است.
 

 . بحث4

در مقاله حاضر خواص ساختاری، فونونی و ترمودیندامیکی  

ترکیب سدیم سدولفید در فداز بلنددروی از طرید  نظریدة      

تابعی چگالی و با استفاده از کد محاسباتی کوانتوم اسپرسو 

 تغییرات نمودار 2ررسی ارار گرفته است. در شکل دد بمور


 نمودار ظرفیت گرمایی ویژه در حجم ثابت برحسب دما. 7 شکل

 

حجم بر حسب انرژی رسم شده است که از طری  معادلده  

1مورناگون مقدار حجم بهینه 
a.u 28/814  دسدت آمدد.   بده

سدازی در  سنج شبکه )پدارامتر شدبکه( پدس از بهینده     شبه

بدا  سدنج   شبهارار داده شده و پس از مقایسه این  9جدول 

پتانسیل کامل این مداده   [ که از طری 7های دیگران ]داده

کده مقددار    شدود  مشدص  مدی  را مورد بررسی ارار دادند، 

محاسباتی ثابت شبکه در دو روش پتانسدل کامدل و شدبه    

پتانسیل اختسف محدودی با یکدیگر دارند ولی با توجه بده  

ه دیگر مقادیر محاسباتی این ترکیب بدرای نصسدتین   کاین

هدا  اند مرجعی برای مقایسه آنبار مورد محاسبه ارار گرفته

هددای محاسدددباتی و   . بددا اسددتفاده از داده  وجددود ندددارد  

کمیت مدول حجمی کده نسدبتی    9گذاری در معادله  جای

. گرفتارار  9و در جدول  آمددست از سصتی ماده دارد به

اتدم وجدود دارد    NaS ،2در ساختار ترکیدب  از طرف دیگر 

در نمدودار پاشدندگی    NaSسداختار بلدوری ترکیدب     یعنی

شداخه آن   1شداخه،   0باشد کده از ایدن   شاخه می 0دارای 

های شاخه دیگر آن نوری هستند. شاخه 1صوتی هستند و 

 LAشدداخه طددولی   9و  TAشدداخه عرضددی   2صددوتی از 

های بلندد در  موج ها در طولاند که این شاخهتشکیل شده

دارای بسامد صفر هستند که دلیل ایدن پدیدده در    نقطه 

های صدوتی عرضدی، طدولی و    جامدات این است که شاخه

 های صوتی متراکم هستند، بهامواج برشی زیرمجموعه موج

دلیدل  های صدوتی از طدولی بده   همین ترتیب سرعت شاخه

سدت،  تر از متدراکم کدردن آن ا  که برش یک بلور راحتاین

هدای ندوری   عندوان شداخه  شاخه دیگر به 1باشد. تر می کم

نمدودار پراکنددگی فوندونی     1 شوند. در شدکل  شناخته می

یافتده محاسدبه شدده     شیب تعمدیم  در تقریب NaS ترکیب

شاخه فونونی در راستای مسدیر پرتقدارن    0است که دارای 
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W-L--X-W-K که هیچ مقدار بسامد منفدی در   باشدمی

دهنددۀ   نمودار پاشندگی فونونی مشاهده نشد که این نشان

فاصلة پایداری ساختار است. در نمودار پراکندگی فونونی به

بین شداخه ندوری و شداخه صدوتی گداف بسدامدی گفتده        

 91/969شود که از بسامد مشاهده می 1شود. در شکل  می

باشد و در این بازه  ی میهرتز دارای گاف بسامد 14/220تا 

هیچ مد فونونی صدوتی )طدولی و عرضدی( و ندوری وجدود      

باشدد.  ندارد که در این بسدامدها سدرعت گدروه صدفر مدی     

چنین برای بررسدی میدزان نقدش هدر اتدم در چگدالی        هم

فوندونی   حالدت و نمودار پاشندگی فونونی، چگالی  هاحالت

ای هد چگالی حالت 8ر شکل که د ،بررسی شده استجز ی 

گاف فونونی به خدوبی در   نمایش داده شده و جز ی ترکیب

شدود  طور که مشاهده می همان است. آن نمایش داده شده

ها در میان مدهای صوتی بدالاترین  در نمودار چگالی حالت

در مدهای صوتی نداچیز   Naدارد و سهم اتم  Sنقش را اتم 

بدالاترین نقدش را ایفدا     Naاست ولی در مدهای نوری اتدم  

در  Sباشدد و نقدش اتدم    کرده و دارای دو اله بیشدینه مدی  

 مدهای نوری ضعیف است.

 کلدوین در  رفصد  ةنقطد  انرژی آزاد نوسانی مقدارچنین  هم

بدا  برابدر   یافتده  تقریب شیب تعمیماز  استفاده ر باففشار ص

(Ry/Cell )6614/6 نتیجده   1با توجه بده شدکل    باشد.می

 16که مقددار ایدن اندرژی از حددود دمدای       ودش گرفته می

کلدوین دمدای    166یابدد و در  کلوین به سرعت کاهش می

 0. در شدکل  شدود مدی  -6671/6( Ry/Cell) برابدر بدا   اتاق

که میزان آنتروپی با افزایش دما، افدزایش   شود میمشاهده 

شدود کده   طدور برداشدت مدی   کند و از نمدودار ایدن  پیدا می

کلوین به سرعت افدزایش یافتده و در    21آنتروپی از دمای 

 kB 411/4کلوین که دمای اتاق است، به مقدار  166دمای 

بدا افدزایش دمدا     مشدص  اسدت  طدور کده    همدان رسد. می

و ظرفیت گرمدایی   باشد میآنتروپی سامانه در حال افزایش 

ویژه نیدز بایدد افدزایش یابدد. در دماهدای پدایین ظرفیدت        

ندد و ظرفیدت   کافدت مدی   ایتوجده طدور اابدل    ایی بهگرم

گرمایی در دماهای بسیار پایین با تدوان اول دمدا متناسدب    

مقددار   پتی در دماهای بالا-با توجه به اانون دولن. باشدمی

رسدد، در  ظرفیت گرمایی ویژه، به یدک مقددار اشدباع مدی    

 افت کرده و با نسبتدماهای پایین، مقدار ظرفیت گرمایی 
1

T ای که در دمای صفر مطل  دمدای  گونه کند بهتار میرف

 کند.آن به صفر میل می

 

 گیری . نتیجه4

در پژوهش فوق خواص ساختاری، فونونی و ترمودینامیکی 

ترکیب سدیم سولفید در فاز ساختاری بلند روی از طرید   

یافته با استفاده از چگالی و تقریب شیب تعمیمنظریة تابعی

اندد.  کوانتوم اسپرسو مورد بررسی ارار گرفتهکد محاسباتی 

که ظرفیدت گرمدایی    هستندنتایج حاصل بیانگر این نکات 

رسدد و   این ترکیب در دماهای بالا به یک مقدار اشباع مدی 

در دماهای پایین طب  تجربه با تدوان سدوم دمدا متناسدب     

که در  شود مشص  میو از بررسی خواص فونونی باشد می

هرتدز ایدن سداختار     91/969تر از  مقدار کمبسامد پایین تا 

گاف بسامدی نددارد امدا بعدد از آن در محددودۀ بسدامدی      

هرتز در ایدن سداختار گداف بسدامدی      14/220تا  91/969

شود و این نتیجه بیانگر این نکته است کده در  مشاهده می

باشد و با محاسبه چگدالی  صفر میاین نواحی سرعت گروه 

تدرین   مشص  شد کده بدیش  های جز ی این موضوع حالت

های ندوری  و در مدد  Sاتدم   های صوتیاتم تأثیرگذار در مد

 باشند.می Naاتم 
 

تقدیر و تشکر

تقددیر   بزرگوار های دلسوزانه اساتیدبدینوسیله از راهنمایی

 .آید بعمل میو تشکر 
 

 تضاد منافع

 این مطالعه تضاد منافع ندارد.
 

فهرست منابع

[1] T.X. Gentner, R.E. Mulvey, “Alkali‐Metal 

Mediation: Diversity of Applications in Main‐
Group Organometallic Chemistry,” 

Angewandte Chemie International Edition, 

vol. 60, no. 17, pp. 9247-9262, 2021. 

[2] R.A. De Groot, F.M. Mueller, P.G. Van 

Engen, K.H.J. Buschow, “New class of 

materials: Half-metallic ferromagnets,” 

Physical Review, vol. 50, pp. 25, 1983. 

[3] P. Rasaili, N.K. Sharma, A. Bhattarai, 

“Comparison of ferromagnetic materials: Past 

work, recent trends, and applications,” 

Condensed Matter, vol. 7, no. 12, pp. 1-20, 

2022.  



 و همکاران حمداله صالحی  – ...  با استفاده روی(-بررسی خواص ساختاری، فونونی و ترمودینامیکی ترکیب سدیم سولفید در فاز مکعبی )بلند

 1412 و زمستان پاییز/ 2 ه/ شمار11مجله انجمن مهندسی صوتیات ایران/دوره 

18

[4] H. Zhang, X. Zhang, Y. Liu, X. Dai, G. Chen, 

G. Liu, “Possibility of fully spin-polarized 

nodal chain state in several spinel half 

metals,” Physical Review B, vol. 102, no. 19, 

pp. 1-9, 2020. 

[5] M. Geshi, K. Kusakabe, H. Tsukamoto, N. 

Suzuki, “New half materials with an alkaline 

earth element,” Condensed Matter, vol. 16, no. 

48, pp. 5639-5644, 2004. 

[6] M.V. Kazimov, G.B. İbragimov, G.I. İsakov, 

S.K. Dadasheva, E.K. Dadashev, “Synthesis 

and structural analysis of InSb-CrSb and 

InAs-CrAs eutectic composites,” In 

АКТУАЛЬНЫЕ НАУЧНЫЕ 

ИССЛЕДОВАНИЯ, vol. 501, pp. 35-38, 

2022.  

[7] G.Y. Gao, K.L. Yao, M.H. Song, Z.L. Liu, 

“Half-metallic ferromagnetism in rocksalt and 

zinc-blende MS (M= Li, Na and K): A first-

principles study,” Magnetism and Magnetic 

Materials, vol. 323, no. 21, pp. 2652-2657, 

2011. 

[8] Z. Kamkar, “Half-metallic ferromagnetism in 

the zinc-blende MS (M=Li, Na, K) under 

pressure,” Thesis Submitted for the Award of 

M.Sc In Solide State Physics, Payame Noor 

University Faculty of Science , pp. 118, 2013. 

[9] M. Afshari, M. Moradi, M. Rostami, 

“Structural, electronic and magnetic properties 

of the (001), (110) and (111) surfaces of 

rocksalt sodium sulfide: A first-principles 

study,” Physics and Chemistry of Solids, vol. 

76, pp. 94-99, 2015. 

[10] S.M. Alay-e-Abbas, N. Sabir, Y. Saeed, A. 

Shaukat, “First-principles study of structural 

and electronic properties of alkali metal 

chalcogenides: M2 CH [M: LI, NA, K, RB; 

CH: O, S, SE, TE],” Modern Physics B, vol. 

25, no. 29, pp. 3911-3925, 2011. 

[11] P. Giannozzi, S. Baroni, N. Bonini, M. 

Calandra, R. Car, C. Cavazzoni, R.M. 

Wentzcovitch, “Quantum Espresso: A 

modular and open-source software project for 

quantum simulations of materials,”  

Condensed Matter, vol. 21, no. 39, pp. 1-20 

2009. 

[12] H. Tashakori, B. Khoshnevisan, F. Kanjouri, 

“Ab initio systematic study of chirality effects 

on phonon spectra, mechanical and thermal 

properties of narrow single walled carbon 

nanotubes,” Materials Science, vol. 83, pp. 16-

21,  2014. 

[13] C. Kittel, “Intrduction to Solid State Physics,” 

John Willey & Sons, Inc. New York, 2005. 

[14] P. Baettig, C.F. Schelle, R. LeSar, U.V. 

Waghmare, N.A. Spaldin, “Theoretical 

prediction of new high-performance lead-free 

piezoelectrics,” Chemistry of materials, vol. 

17, no. 6, pp. 1376-1380, 2005. 

[15] S.W. Koch, “Quantum theory of the optical 

and electronic properties of semiconductors,” 

World Scientific Publishing Company 

Incorporated, 1994. 

[16] J. Tan, G. Ji, X. Chen, L. Zhang, Y. Wen, 

“The high-pressure phase transitions and 

vibrational properties of zinc-blende XTe (X= 

Zn, Cd, Hg): Performance of local-density-

approximation density functional theory,” 

Materials Science, vol. 48, no. 4, pp. 796-801, 

2010. 


 


	07.Salehi-A
	07.Salehi 48-54

