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 چکيده

شبه بلورها گروه خاصى از مواد با ساختار شبه تناوبى را تشکيل مى دهند که از هنگام کشف آن ها در سال هاى                          

، وجود نداشتن تناوب انتقالى   . ويژه آن ها توجه پژوهش گران زيادى را به خود جلب کرده است           ، خواص   ١٩٨٠بعد از 

در اين پژوهش ما از روش      . محاسبات عددى خواص فيزيکى اين جامدات را با مشکلات محاسباتى روبه رو مى سازد            

لات فونونى در جامدات بى نظم       که روش نسبتاً سريع و اصولاً ساد ه اى است و براى محاسبه حا                  ]١[١فوم محاسباتى

در اين  . ساختار شبکه شبه تناوبى نيز براساس سرى فيبوناچى ساخته مى شود                . طراحى شده است، استفاده مى کنيم       

محاسبه و با نتايج تجربى        ، چارچوب خواص ارتعاشى و حرارتى مدل  هاى شبه بلور يک، دو، و سه بعدى حاصله                     

همين روش، محاسبات مشابهى نيز براى ساختار هاى منظم و کاملاً بى نظم انجام                  علاوه بر اين، با       . مقايسه مى شود 

لذا اين امکان به وجود مى آيد تا ضمن کسب بينش در زمينه رفتار ارتعاشى سيستم شبه تناوبى،  تفاوت  ها و                          . مى دهيم

با قرار دادن انواع       ،  اين  علاوه بر  . تشابه  هاى خواص مواد شبه بلور را با مواد بلورين و آمورف بررسى کنيم                          

تاثير حضور آن  ها را در خواص ارتعاشى و طيف چگالى حالات سيستم شبه تناوبى                     ، ناخالصى پيوندى و جايگاهى    

 . بررسى مى کنيم

 

 مقدمه
در . يا بلورى است و يا آمورف        ، تقريباً  تا دو دهه قبل فيزيک دانان بر اين باور بودند که هر جامد خالصى                     

شتاد احتمال وجود فاز جديدى از ماده جامد مطرح شد که درک ما را از ساختار هاى سنتى به طور                         اوايل دهه ه  

يک سلول به تناوب تکرار مى شود و نظم بسيار            ، در تقسيم بندى سنتى در يک ساختار بلورين        . کلى تغيير مى داد  

وجود يک فاز    ، ا نظريه  هاى جديد   ام.در حالى که ساختار بى شکل فاقد چنين نظمى است            . زيادى را ايجاد مى کند    

، در همان زمان در پى پژوهش  هاى تجربى مستقل       . ميانى را که داراى ساختار شبه تناوبى بود،  مطرح مى ساختند          

 . آلياژ جديدى به دست آمد که نمونه اى از اين فاز را آشکار مى ساخت و داراى ساختار اتمى شبه تناوبى بود

 يد،  که آلومينيم از اجزا ى اصلى متشکله آن است، آن را از جامدات شناخته شده قبلى خواص فيزيکى اين آلياژ جد

-١ forced oscillator method, Fom 
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در پى کشف   ]. ٣[،]٢[متمايز مى کرد  و همين مسئله زمينه توسعه موادى با ساختار شبه بلورى را فراهم ساخت                  

زمينه بررسى و شناخت خواص مختلف فيزيکى آن ها                اين فاز جديد کوشش  هاى وسيع تجربى و نظرى در                     

اما هنوز هم زواياى ناشناخت هاى در زمينه خواص اين گونه مواد وجود دارد               ]. ٧[،]٦[،]٥[،]٤[صورت گرفت 

و اصولاً سؤال جالبى که همواره مطرح بوده اين است که خواص فيزيکى اين مواد بلورين و آمورف چه تفاوت                        

از جمله خواص فيزيکى مورد علاقه، خواص ارتعاشى سيستم شبه بلور است که به                 . ارندو يا تشابه چشم گيرى د     

در جامدات بلورين، ارتعاشات اتمى از نوع موج گونه است که در سراسر                 . خواص حرارتى آن مربوط مى شود      

تعاشات ار، در حالى که در جامدات بى نظم      . جامد منتشر مى شود، و طيف فرکانسى آن به صورت پيوسته است                

اتمى اصولاً از نوع جاى گزيده  اند؛ اما بررسى سيستم  هاى شبه تناوبى نشان داده است که اين سيستم  ها مى توانند                          

طيف پيوسته مربوط به حالات گسترده، طيف نقطه اى فشرده مربوط به حالات                        : داراى سه نوع طيف باشند        

. د واسط بين حالت  هاى گسترده و جاى گزيده است             جاى گزيده و بالاخره طيف مربوط به حالات بحرانى که ح                 

هر گونه انحراف از نظم بلورين       . محاسبات طيف ارتعاشى جامدات بلورين معمولاً بسيار پيچيده و وقت گير است            

از اين رو دسترسى به مدلى که بتواند با امکانات کامپيوترى موجود و زمان . به شدت ميزان مشکلات را مى افزايد

 کوشش هايى که تا کنون در اين زمينه انجام شده اند             .ب هاى قابل اطمينان به دست دهد اهميت ويژه دارد          کم تر جوا 

محاسبه چگالى حالات فونونى     بررسى ديناميک اتم ها و    تقريبا همگى براساس روش هاى ديناميک شبکه  اى بوده و       

 در اين کار   . ]٩[،]٨[ صورت گرفته اند   عددى  ساده به روش هاى مختلف تحليلى و          در چارچوب مدل  هاى نسبتاً     

چگالى حالات ارتعاشى را براى يک شبکه اتمى در سه         ، ما با استفاده از يک مدل محاسباتى نسبتاً ساده        ، شىپژوه

حالت منظم،  بى نظم و شبه تناوبى محاسبه نموده  و ويژگى هاى رفتارى سيستم شبه بلور را با دو سيستم قبلى                                  

از نظر کيفى با نتايج محاسبات      ، يم و نشان مى دهيم که اين مدل محاسباتى با وجود سادگى           مقايسه و بررسى مى کن   

در . اثر ناخالصى  ها را نيز در رفتار ارتعاشى شبه بلور بررسى مى کنيم                     ، علاوه بر اين    . موافق است  ، دقيق

 . و نتايج ارزيابى مى شوندبخش  هاى زيرابتداخلاصه اى ازنظم  هاى ساختارى ارائه مى شود؛ سپس روش محاسباتى 

 

 ساختار اتمى شبه بلور ها
بر خلاف بلور ها، مواد     . نيز هستند  ١مواد بلورى علاوه بر تقارن نقطه اى و انتقالى داراى نظم سمتى بلند برد               

اما ساختار اتمى شبه      . آمورف يا بى شکل که شيشه يکى از آن هاست، نظم مکانى و نظم سمتى بلند برد ندارند                          

تناوبى است و    ر ها درعين حال که مانند بلور ها داراى نظم اتمى نسبتاً زيادى است، به جاى تناوبى بودن،  شبه                 بلـو

 ساختار شبه تناوبى از دو يا چند سلول              ، کلى به طور . لذا از قضاياى اساسى بلورشناسى سنتى تبعيت نمى کند            

 
 
١-long-range orientational order 
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اما با وجود داشتن نظم       . ظم سمتى دارند و هر سلول در امتداد خاصى سمت گيرى مى شود                تشکيل مى شود که ن     

به اين معنا که با       . سمتى و مکانى به طور تناوبى قرار نمى گيرند؛ بلکه به صورت شبه تناوبى توزيع مى شوند                      

از آن جا  . پيشگويى است معلوم بودن مکان  و موقعيت يک واحد، مکان واحد هاى ديگر مطابق با يک دنباله قابل                    

که دنباله فيبوناچى يک مولد سيستم  هاى شبه تناوبى است مى توان با استفاده از آن ساختار شبه تناوبى شبه بلور را                     
 مشخص مى شود و اين اعداد با رابطه          ,...,٢=F٢,١=F١,١=Fo اين دنباله با اعداد    .توليد کرد 

و يکى از خواص آن ها اين است که             به هم مربوط مى شوند        

lll FFF += −+ 11

τ=τ

LS →





−→
→

SLL
LS

1

LSLLSL

′llK ′

tCosFl ΩΩ

+
∞→

l

l
l F

FLim  =۶١٨٠٣٣/١...  که عدد        1

 بين صفحات بلورى      L و يک فاصله بلند         Sدر شبه بلور ها يک فاصله کوتاه           . موسوم به ميانگين طلايى است       

تابع شبه تناوبى از برهم نهش توابع تناوبى       به طور کلى يک     . وجود دارد که ترتيب شان مانند دنباله فيبوناچى است       

يک شبکه شبه بلورى نيز از چند زير شبکه             .  است ١به وجود مى آيد که دوره تناوب آن ها نسبت به هم غيرگويا               

اگر يک  . يعنى زير شبکه  هايى که نسبت دوره تناوب شان غيرگوياست به وجود مى آيد                  ، اما ناسازگار ، متناوب

 در نظر   L و دنباله ديگرى با دوره تناوب          S به عنوان شبکه اى با سلول واحدى به طول             Sب  دنباله با دوره تناو    

، L-S   برقرار باشد و همين طور دنباله بعدى با دوره تناوب بزرگ تر                       بگيريم که در آن جاى گزينى       

  با قاعده جاى گزينى معادل با شبکه اى به طول سلول واحد بزرگ تر، از اين روند تکرارى

)١(                                                    

دنباله فيبوناچى در تکرار      .  امين عدد فيبوناچى به دست مى آيد          lيک شبکه تناوبى با دوره تناوب برابر با               

(l+1) ١ ام عبارت خواهد بود از تلفيق دنباله  هاى تکرار هاى ،(l-١) به صورت  

)٢(                                                             
1

...
−l

LSL

 

 روش محاسبه
 قرار دارد و    M١ شبکه جرم     lشبکه مربعى از جرم ها و فنر هاى  هارمونيک در نظر مى گيريم در هر جايگاه              

بى نظمى را دراين شبکه مى توان از طريق جرم ها يا فنر ها      نظم و .  است  برابر lو١ ثابت فنربين جايگاه هاى  

شبکه  بلورين و در غير اين  ، اگر تمام جرم ها با هم برابر و تمام فنر ها نيز يک سان باشند          . و يا هر دو مطرح کرد     

اقدام به محاسبه چگالى حالات ارتعاشى ايـن          ] ١٠[،]١[اساس روش ساده  فوم      اکنون بر    . صورت بى نظم است   

 وارد   F١ و دامنه تصادفى        با فـرکانس          به هر اتم يک نيروى تناوبى           .  اتمى مى کنيم    Nسيستم

 : ام به اين قرار است١اتم معادله حرکت . مى کنيمو سپس تحول زمانى سيستم را بررسى مى کنيم
 

-١ irrational 
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)٣(                             tCosFtKtM llll Ω=Ψ+Ψ ′′

••

∑ 111 )()(

1Ψ دامنه ارتعاشى را بر حسب مجموعه مد هاى نرمال        .  جرم آن است   M١ام و   ١  دامنه ارتعاش اتم      که در آن    

 : مى توان به اين صورت نوشت

)٤(                                                                  ∑=Ψ
λ λ

λφ
1

1
)(

M
e

λ λ)(1 .ام است١  بردار قطبش اين مد جايگاه e و   دامنه مد نرمال φکه در آن  λ

 .ى زير به دست مى آيدرابطه ويژه مقدار) ٣(در) ٤(با قرار دادن معادله 

)٥ (                                           ∑ ′

−

′ =1 1
22

1

11 )())(( λωλ λ eMMeK lll

λωλ  :  به اين صورت است) مجموع  انرژى جنبشى و پتانسيل(انرژى کل اتم  ها .  است فرکانس مدکه در آن

)٦(                                     ∑∑ ΨΨ+Ψ=
•

11
2

11

2..

1 1 2
1

2
1 ωλ MME

)(با در نظر گرفتن    101 ϕCosMFF =oF1ϕ

1ϕ

  يک مقدار کتره اى است و          يک مقدار ثابت و        که در آن     1

 : و استفاده از خاصيت تعامد مدها با انرژى متوسط به اين صورت درمى آيدبا ميانگين  گيرى روى تمام مقادير

)٧(                                                2

22
0

)(
]]2/)[[(

4 Ω−
Ω−>=< ∑

λ

λ
λ ω

ω tSinFE 

مدهايى که در اين جمع سهيم هستند فرکانس شان در گستره                     
t
π2±Ω

λω

طى که تنها    در شراي .   قرار دارند    

 بيشينه خواهد شد و با        <E>مقدار،   در اين جمع شرکت داشته باشند          Ω  حول        نوار باريکى از مدها با           

 ].١١[استفاده از تعريف چگالى حالات،  نشان داده مى شود

)٨ (                                                       
NtF
Eg
o
2

8)(
π

><=Ω

ΩΩλω

 

نيروى تناوبى فقط مدهايى را تحريک مى کند که فرکانس              ،  برانيم tاگرسيستم را براى مدت زمان طولانى           

   شبکه برابر       نيروى خارجى با يکى از مدهاى          بنا بر اين هنگامى که فرکانس       .  نزديک باشد  شان به 

قسمت اعظم انرژى    ، در اين صورت   . شود تشديد حاصل مى شود و دامنه اين مد خطى با زمان افزايش مى يابد                   

سيستم در تعداد محدودى از مدهاى نرمال متمرکز مى شود و توزيع انرژى در سيستم ناهمگن خواهد بود؛ به                               

با چگالى انرژى زياد خواهيم داشت که درآن مدهاى برانگيخته          نحوى که نواحى با چگالى انرژى ناچيز و نواحى          

و چون تعداد مدهاى برانگيخته کم هستند،  احتمال هم پوشانى آن ها کم است لذا مى توان فرض                      . جاى گزيده هستند 

 دراين صورت بين فرکانس  هاى حقيقى مدهاى . کرد که هر ناحيه با چگالى زياد توسط يک تک مد ايجاد شده است   

(تشديدى و فرکانس تحريک رابطه          
2

(2 tSin
t

Ω∆
∆λω  اين روش اصولاً براى سيستم هاى          .  برقرار است    =

 ٢٨٨
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بى نظم که حالات جاى گزيده در آن ها حضور دارند بسيار مفيد است؛ اما مى توان نشان داد که در مورد بلورها                            

 ].١١[،]١٠[،]١[نيز موفق است

 به تدريج از ساير مدهاى مجاور       زايش زمان محاسبات چگالى هر    اين جا نشان داده مى شود که با اف       

براى محاسبه تحول . خود جدا مى شود؛ به طورى که پس از زمان طولانى محاسبه چگالى حالات دقيق خواهد بود     

 ∆م زمانى      گا  n با     tزمانى هر يک از اتم هاى شبکه نيز روش استانداردى وجود دارد که در آن زمان                                   

 درمقايسه با مقياس زمانى مشخصه سيستم يا زمان تناوب مربوط به مد با بيش ترين                       جاى گزين مى گردد که   

همان طور که گفته شد در اين مدل ساده هر نوع بى نظمى فيزيکى يا ساختارى                   . فرکانس کوچک اختيار مى شود    

در بخش  هاى زير   . قعى را مى توان از طريق بى نظم کردن جرم ها يا پيوند ها در مدل درون سازى کرد              از نمونه وا  

 .و بى نظم و نيز شبه بلور ارائه مى کنيم) منظم(نتايج کاربرد روش فوق را در مورد مدل هاى بلورين

Ω=λω

t

t∆

llK ′′11 ′K

SLK

 

 بررسى نتاىج جامد ىک بعدى
برهم کنش . ا و فواصل بين اتمى يک سان در نظر مى گيريم اتم با جرم ه    Nدر اين حالت يک زنجير اتمى شامل        

،  ها يک سان باشد    چنانچه همه    . مشخص مى شود  .l و  ١بين جايگاه هاى  اتم ها از طريق ثابت فنر،        

 بين صفحات   L بلند    ه و يک فاصل    Sرها يک فاصله کوتاه       اما در شبه بلو    . زنجير ما منظم و بلورين خواهد بود         

براى اين که  . آرايش مى يابد ) ١(فيبوناچى با قاعده جاى گزينى    دنباله  بلورى وجود دارد که ترتيب آن ها از طريق            

به ترتيب  ( و   در بالا دو نوع پيوند به صورت          L و   Sزنجير به حالت شبه بلور تبديل شود متناظر با              

. در نظر مى گيريم که ترتيب پيوندها در زنجير بر اساس دنباله فيبوناچى مشخص مى شود                 ) پيوند ضعيف و قوى    

سپس چگالى حالات ارتعاشى       . بنا بر اين شبه بلورهايى با مراتب مختلف فيبوناچى در اختيار خواهيم داشت                        

DOS     له در مراتب مختلف فيبوناچى و نيز تحت شرايط مختلف بلورى و بى نظم               را براى زنجيره هاى اتمى حاص

 :محاسبه مى کنيم که نتايج حاصل به شرح زير است

K

  از بلور به شبه بلور-الف

 محاسبه کرديم   ١=K و همه    ١=Mيعنى همه   )   فيبوناچى ١=nمرتبه( را براى زنجير اتمى بلورين      DOSابتدا  

  را براى    DOSدر زنجير تعيين کرديم و          ) ١( را مطابق دستور     ٢=K١ و    ١=K۵سپس ترتيب    ). الف-١شکل(

  ٢=n فيبوناچى محاسبه کرديم که به عنوان نمونه نتايج براى دو حالت                nزنجيره هاى شبه بلور با مراتب مختلف        

 ملاحظه مى شود که هنگامى که بلور به شبه بلور تبديل                                      . ارائه شده اند    ) ب وج    (١  در شکل        ٣=nو

دومين مرتبه   . زترين نشانه آن پيدايش گاف هاى انرژى در طيف چگالى حالات ارتعاشى است                          بار، مى شود

  داراى شاخه صوتى و اپتيکى است و زنجير مرتبه           DOSاست که   ) CLNaمثلاً  (فيبوناچى شبيه سيستم دو اتمى      
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n=حظه مى شود که با    بنا بر اين ملا   .  داراى سه شاخه است که يکى صوتى است و دو تاى ديگر اپتيکى هستند                 ٣

λωو در نتيجه تعداد شاخه (  به تعداد گاف ها nافزايش مرتبه شبه بلور متناسب با مرتبه  افزوده مى شود که ) هاى 

 در سلول رخ مى دهد واحد       S و   Lبدان معنى است که تأثير ساختار شبه تناوبى که به صورت ترکيب پيوندهاى                  

ما محاسبه چگالى حالات را     ، علاوه بر اين  . حضور اتم هاى ناهمسان در يک سيستم بلورين است       مشابه با افزايش    

نتايج . انجام داديم %)  ٥٠ در زنجير به صورت کتره اى با احتمال         ٢=K و   ١=Kتوزيع  (براى يک زنجير بى نظم     

 . با يک ديگر مقايسه شده اند٢سيستم بلور و شبه بلور و بى نظم در شکل 
 

                                                                                                                         

 

 
                                     

 
 

       ج    ب                الف             

 
  چگالى حالات ارتعاشى براى زنجيرهاى فيبوناجى-١شکل 

  با مراتب مختلف پيداىش و افزاىش تعداد گاف ها
 )با افزاىش مرتبه زنجير فيبوناچى قابل توجه است( 
 

  د     
 

 
 
 

  چگالى حالات ارتعاشى براى سه-٢شکل 
 و شبه اتمى بلورىن بى نظم  نمونه زنجير

 ٥بلور مرتبه 
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  جاى گزىدگى حالات-ب

 تعدادى حالات جاى گزيده    ى بى نظمى در مقايسه با حالت بلورين،         در حالت شبه بلورى به خاطر پيدايش نوع           

در فرکانس هاى بالا پيدا مى شوند که محاسبه دامنه مدها در فرکانس هاى مختلف مؤيد پيدايش حالات جاى گزيده                        

 ).٤ و٣شکل ( بالا بود  هاىدر فرکانس

  حالات گسترده-ج

 DOSه اصولاً در گستره فرکانس هاى پائين رفتار عمومى         ک) ٤-١شکل هاى  (بررسى نتايج حاصله نشان مى دهد      

که طبيعتاً به خاطر آن است که در         ) حالات گسترده (تغيير خاصى نمى کند و به رفتار شبکه تناوبى نزديک است             

 .طول موج هاى بلند ساختار موضعى تاثير خاصى ندارد

  آثار ناخالصى-د

ى ها در طيف ارتعاشى شبه بلور يک بعدى يک زنجير اتمى در اين قسمت براى بررسى آثار عيوب و ناخالص

.  فيبوناچى در نظر مى گيريم و چگالى حالات ارتعاشى را براى آن حساب مى کنيم                     ٢ اتمى را با تناوب         ١٠٠٠

 را براى     DOS و مجدداً       (bond inversion) درصد از پيوندها را بى نظم مى کنيم             ١٠ و  ٥سپس به ترتيب       

 مشاهده مى شود که بارزترين اثر        .  ارائه و مقايسه شده اند       ٣نتايج در شکل      . به مى کنيم سيستم هاى حاصل محاس   

فزايش ناخالصى به    االبته با    . ناخالصى ها پيدايش حالات جاى گزيده در فرکانس هاى بالا و در داخل گاف است                   

 . تدريج گاف انرژى از بين مى رود
 

  اثر ناخالصى چگتلى حالات ارتعاشى-٣شکل 

  درصد١٠ و٥فيبوناجى در اىن حالت   زنجير ىک

  از پيوندها بى نظم شده اند تأثير اىن بى نظمى ها را

  به صورت پيداىش حالات جدىد در داخل گاف 

 ملاحظه مى کنيم

 

  از بلور تا آمورف-ه

 آمورف   نشان مى دهد که در مقايسه رفتار ارتعاشى شبه بلور با مواد بلورين و              ٢نتايج شکل ،  به طور خلاصه  

اما تفاوت ها در ناحيه       .  در فرکانس هاى پايين براى هر سه نوع ساختار مشابه است                     DOSيک بعدى رفتار       

 علاوه .  و حالات جاى گزيده از ويژگى هاى شبه بلور هاست        گاف هاپيدايش  . فرکانس هاى متوسط و بالا رخ مى دهد      
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           ب  

 

  هاى انرژى   گافور حالات جاى گزيده در         تأثير حضور ناخالصى در شبه بلور يک بعدى باعث حض                   ، براين

 که در نهايت با افزايش ناخالصى گاف ها از بين مى رود و سيستم اصولاً رفتار سيستم بى نظم را خواهد                       . مى شود

 ]٨[از قبيل ماتريس انتقال کاملاً موافق است، اين نتايج با نتايج به دست  آمده از روش هاى محاسباتى ديگر. داشت

 

 

 

 
 

         ج       الف  
  دامنه ارتعاشات در زنجير اتمى فيبوناجى براى فرکانس هاى مختلف-٤شکل 

 طرح جاى گزىده) ج  طرح بحرانى) ب  طرح گسترده ) الف

 
 حالت  هاى دو و سه بعدى

بار . مى گيريم بعدى در نظر     ٣ و ٢در اين قسمت شبکه مربعى و مکعبى را به ترتيب براى مدل  سازى حالات               

 در جايگاه هاى شبکه قرار مى دهيم و هر گونه انحراف از حالت منظم                 ١=Mديگر اتم هايى با جرم هاى يک سان        

 اختيار  ١=Kهمه پيوندها   براى  در حالت بلورى    .  اعمال مى کنيم  Kبلورين را از طريق تغييرات در ثابت هاى فنر         

 اختيار مى کنيم توزيع اين پيوندها در شبکه در هر           ٢=KL و   ١=Ksاما در حالت شبه بلور دو نوع پيوند          . مى شود

در حالت آمورف نيز همين پيوندها با        . ام انجام مى گردد  n طبق سرى فيبوناچى با مرتبه        z,y,xکدام از راستاهاى    

 بدين ترتيب با استفاده از روش مذکور در            . از هرکدام به طور کتره اى در بلور توزيع مى شوند              % ٥٠احتمال  

 چگالى حالت  هاى ارتعاشى سيستم هاى بلورى، شبه بلورى و آمورف بالا را محاسبه کرديم که نتايج به                    )٣(بخش  

 :اين شرح است

 اتم  ٣٦٠٠ با   ى نتايج چگالى حالات براى سه سيستم بلور، شبه بلور و آمورف در حالت دو بعد                      ٥در شکل   

ω>1که در ناحيه فرکانس در اين جا نيز مشاهده مى شود         .ندارسم و مقايسه شده     

ω

=ω

  رفتار ارتعاشى سه      هاى پائين     

سيستم به طور کيفى مشابه است اين موضوع بيان گر آن است که در طول موج هاى بلند ساختار ميکروسکوپى                          

ر همان طور که شکل نشان مى دهد تفاوت رفتارى در فرکانس هاى متوسط و بالا به طو                           . نقش ويژه اى ندارد    

  هاى بالاتر مى رود   اين ترتيب که اولاً با حضور پيوندهاى قوى تر دامنه طيف به سمت               ه  ب. مشهود رخ مى دهد  

 به وجود مى آيد؛ ضمن آن که حالات پيدا شده در ناحيه            ١ديگر اين  که در چگالى حالات شبه بلور نواحى شبه گاف          

  براى ٢/٣دامنه ارتعاشات در فرکانس ، بـراى آزمودن ايـن مسئله. يده اندبالاى طيف عموماً از نوع جاى گز

١-pseudogap 
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  چگالى حالات ارتعاشى براى ىک-٥شکل 
 در سه حالت  اتمى٦٠×٦٠دوبعدى  جامد

 ١٣و شبه بلور مرتبه  آمورف ،بلورىن

 

 

 

 

 بيش ترين   ١٣که به تدريج در حالت              )  د  - الف  ٦شکل(شد   محاسبه   ١٣ و  ٨،   ٥،   ٢شبه بلورهاى با تناوب           

. در حالى که در تناوب هاى پايين رفتار شبيه حالت بحرانى است               . جاى گزيدگى در اين فرکانس مشاهده مى شود       

حالات  و  با بزرگ شدن سلول واحد به تدريج از ميزان جاى گزيدگى کاسته                 ١٣تناوب هاى بالاتر از     براى  البته  

هده مى شود و نهايتاً وقتى انتظار داريم هيچ حالت جاى گزيده اى نداشته باشيم که مشخصه حالت  هاى                     گسترده مشا 

 ٨،  ٥نتايج چگالى حالات براى يک نمونه سه بعدى در سه حالت شبه بلور با مرتبه هاى فيبوناچى                    . بحرانى است 

 ارائه شده است علاوه بر      ٧ه و در شکل      اتم هستند محاسب   ١٥٦٢٥ و حاوى    اند که با دستور بالا ساخته شده        ١٣و  

در اين شکل ها   .  آمده است  ٨رف نيز در شکل      مواما در حالت بلور و آ      ، چگالى حالت ارتعاشى همين نمونه     ، اين

مقايسه بين چگالى حالات سيستم بلورين و آمورف تفاوت چشم گير اين نتايج را نشان مى دهد البته بار ديگر رفتار                     

  کوچک براى هر سه حالت مشابه است اما تفاوت ها در فرکانس هاى متوسط و بالا رخ                                 کيفى در حوالى    

  بالاتر کشيده شده       آمورف به سمت      DOSاز طرفى به خاطر حضور پيوندهاى قوى تر دامنه طيف             . مى دهد

 در شکل آمده بيانگر پيدايش شبه گاف نيز             ١٣ و    ٨،  ٥ شبه بلور براى چند تناوب فيبوناچى           DOSنتايج  . است

 .است که با افزايش تناوب فيبوناچى بارزتر مى شود

ω

ω

هد که  دنشان مى   ٩شکل ،]٨[توافق کيفى اين نتايج با نتايج به دست آمده از روش هاى حل ماتريس ديناميکى                  

رفتار ارتعاشى شبه بلورهاى واقعى       با استفاده از پارامترهاى واقعى سيستم           FOMمى توان از روش محاسباتى      

 .را به طور نسبتاً دقيق محاسبه  و بررسى کرد

 گرماى وىژه

در اين قسمت با داشتن چگالى حالات ارتعاشى،  گرماى ويژه يک نمونه در سه حالت بلورين، آمورف و شبه                      

 ]١٢[بلور با استفاده از رابطه زير 
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           ب   

 

 

 

 

 

 

 
 
 

       الف

 

 
 
 

 

 د       ج

  در چند تناوب فيبوناجى ω/٢ دامنه مدهاى ارتعاشى در ىک شبکه شبه بلور دوبعدى براى فرکانس-٦شکل 
 )حضور حالات بحرانى در سه حالت اول و حالات برگزىده در حالت د ملاحظه مى شود(١٣ و ٣،٥،٨

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 
 

٣=

 چگالى حالات ارتعاشى در ىک شبه بلور سه-٧شکل
 اتمى در سه حالت با٢٥×٢٥×٢٥بعدى      

بارزتر شدن شبه. (١٣ و   ٨٥تناوب هاى فيبوناجى   
 )گاف با افزاىش تناوب فيبوناجى قابل توجه است

رتعاشى نمونه مربوط مقاىسه چگالى حالات ا    -٨شکل
  در دو حالت بلورىن و آمورف٧به شکل 
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)٩    (                                                 ωωωω d
T

Sechg
T

CV )
2

()(
)2(

1 22
2 ∫=

بار ديگر متوجه مى شويم که در فرکانس هاى کوچک رفتار            .  ارائه شده است    ١٠نتايج در شکل     . محاسبه شد 

گرماى ويژه شبيه گرماى ويژه دباى است در حالى که در فرکانس هاى بالا رفتار شبه بلور به مواد آمورف                                    

د و اصولاً گرماى ويژه شبه بلور کم تر از حالت بلورين و آمورف است که مؤيد رسانايى                                   نزديک تر مى شو  

 .حرارتى ضعيف اين مواد است

 

 
 چگالى حالات براى سيستم-٩شکل   

ALLicu خط پر( نتاىج نظرى(، 
(t) و تقرىب     Rنتاىج تجربى براى فاز       

 ]٦[و فاز شبه بلور اىکوساهدرال

 
 

 

 

 

 

 

 

 ى گرماى وىژه ىک نمونه سه بعد-١٠شکل  
،  اتمى در سه حالت بلورىن٢٥×٢٥×٢٥ 

 ١٣و شبه بلور مرتبه  آمورف
 

 
 
 
 
 

 
 

 نتيجه گيرى
با استفاده از روش محاسباتى ساده حالت  هاى ارتعاشى مدل  هاى سيستم شبه بلورى در چارچوب دنباله                                    

 ،  مويد آن است که رفتار ارتعاشى       ٩ ما در توافق با نتايج تجربى نظرى پيچيده، شکل            نتايج. فيبوناچى محاسبه شد  
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  ناصر شاه طهماسبى،سعيده شعارى نژاد      ...بلورها و اثرات ناخالصىبررسى حالت  هاى ارتعاشى شبه 

 

 است؛ اما در فرکانس هاى بالا تفاوت هايى مشاهده              ) مدل دباى  (شبه بلورها در فرکانس هاى پايين مشابه بلور              

 . يژگى هاى شبه بلورهاستپيدايش گاف ها در حالت يک بعدى و شبه گاف ها و نيز حالات جاى گزيده از و           . مى شود

در مدل  هاى مورد استفاده کميت هاى جرم و فنر و          . حضور ناخالصى باعث از بين رفتن گاف هاى انرژى مى شود         

 موفقيت کيفى نتايج نشان گر آن است که در صورت         . نيز فرکانس ها به صورت به هنجار شده در نظر گرفته شدند          

مدل محاسباتى سريع و    ، علاوه بر اين  . يندآواقعى نتايج دقيق تر به دست مى        انتخاب اين کميت ها متناسب با نمونه        

 . مى تواند در پيش بينى خواص سيستم به عنوان يک گام اوليه استفاده شود، ساده اى که بکار برديم
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