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ФОНОННЫЕ КРИСТАЛЛЫ



Исследование влияния формы и размера
периодически расположенных титановых кристаллов в
алюминиевой матрице на стабильность, упругие
модули и фононные спектры, полученных материалов.   

 

Цель



Методическая часть работы

Пакет XMD: [J. Rifkin: XMD Molecular Dynamics Program                 
<http://xmd.SourceForge.net/> ]

EAM ПОТЕНЦИАЛ (модель погруженного атома)



Расчет плотности колебательных состояний

[J.M. Dickey and A. Paskin, Phys.Rev. 188, 1407(1969)]

Плотность колебательных состояний рассчитывалась
как Фурье образ автокорреляционной функции скоростей γ(t)  релак 
в течение 100ps. Шаг по времени - 1fs.

Граничные условия:   X, Y, Z – циклические.
Ансамбль: NPT.   Р=0.
Размеры базовых кристаллитов: от 6912 до 55296 атомов.



КОНФИГУРАЦИИ

 
В алюминиевой матрице с ГЦК структурой путем замещения
атомов Al на атомы Ti формировались конфигурации с
различной периодичностью структурных элементов.  



ЕЕПКС
ССТРУКТУРА Ti   Al
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ФОНОННЫЙ СПЕКТР СИСТЕМЫ Ti3Al  (L12)

Температура Т=10К



[ Исаев Э. И., Лихтенштейн А.И. ФТТ, 2004, 46, 6, 1156.]

40  me40  meV ~  9.7 ТГц40 meV ~ 9.7  ТГц

ПКС Ni 3 Al (L12 )



Кристалл титана в системе Ti3Al (L12)

Al

Ti

ПЕРИОД А= 3а

Элементарная ячейка -108 атомов

Т=10К

а – параметр решетки



Влияние размера базового кристаллита на
результат расчета фононного спектра



ПЕРИОД A=6a 18
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НЕ СГЛАЖЕННЫЕ СПЕКТРЫ КОЛЕБАНИЙ

Т=10К



ПЛОТНОСТИ КОЛЕБАТЕЛЬНЫХ
СОСТОЯНИЙ

Т=10К



ВМЕСТО ЗАКЛЮЧЕНИЯ

1 - определить длину волны и направление ее
распространения
2 - нагреть систему с малым шагом по температуре и
посмотреть при какой температуре происходит
размытие пика
3 – рассчитать низкотемпературную теплоемкость для
этих систем
4 – проверить ансамбль NVT
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