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ABSTRACT 

Evaluation of effect of pressure on phonon frequency spectrum of 
silver have been achieved in the present work by analyzing Ag pfs and 
computing frequencies shift and variation of mode density under high 
pressure. 

Computation has been done by combining Vinet EOS with 
Grüneisen approximation. A good agreement between present results and 
that reported in literature has been shown. 

 
   الملخص

 احتساب تأثیر الضغط العالي على طیف التردد الفونوني للفضة من خلال تحلیل تم
  .طیف التردد الفونوني للفضة

 وتغیر كثافة الأنماط بالاستعانة بمعادلة الحالة یكة ثم احتساب زحزحة ترددات الشبومن
ا في هذا البحث أظهرت النتائج التي تم الحصول علیه. لفینت وتولیفها مع تقریب كرونیشین

ًتوافقا جیدا مع النتائج المنشورة في   بنظر الاعتبار تغیر الأخذ العلمیة خاصة عند الأبحاثً
  .   مع الضغطمعامل 

  
  مقدمة.  1

 ،المادة الصلبة لتقلیص حجم العینةیؤدي تسلیط الضغط الهیدروستاتیكي العالي على 
ولذا فان خصائص المواد الصلبة تحت . توهذا بدوره یؤدي لتغیرات عدیدة في قوى تآصر الذرا
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ولما كانت معادلة الحالة . الضغط العالي تختلف عن خصائص المادة في الظروف الاعتیادیة
فان هذه .  من حجم وضغط ودرجة حرارةلثرموداینمیكیةللمادة الصلبة تمثل علاقة بین المتغیرات ا

الي وبالتالي تكون استخداماتها المعادلة تعطي معلومات واسعة عن المادة تحت الضغط الع
  .واسعة في المجالات الهندسیة والعلمیة

لقد أعطت الإمكانیات المتاحة في الحواسیب المتطورة للدراسات النظریة فرصة كبیرة 
باحتساب تأثیرات الضغط على المادة الصلبة ووضع التفسیرات النظریة للبیانات التجریبیة للمادة 

  .تحت الضغط العالي
 هذا البحث احتساب تأثیرات الضغط العالي على الفضة من خلال احتساب  فيتم

 ترددات لىانضغاطیة الفضة تحت الضغط العالي ومن ثم احتساب التغیرات التي تطرأ ع
   .(Vinet EOS)الشبیكة وعلى كثافة أنماط اهتزاز الشبیكة مستعینین بمعادلة الحالة لـفینت 

  
  التفاصیل النظریة. 2

   في المواد الصلبةالذراتردد اهتزاز   طیف ت2.1
ً     تتمیز جزیئات المواد الصلبة عن الجزیئات في الحالة الغازیة بأن لها اتجاها ثابتا  ، نوعا ما،ً

 لهذا الثبات یعزى الفرق الملحوظ بین طیف الحالة الصلبة وطیف الحالة ،بالنسبة لمحاور البلورة
یئة بأن الجزیئة لم یعد لها القدرة على الدوران وبالتالي فمن  فمبدئیا یوحى ثبات اتجاه الجز،الغازیة

 لأنه ناجم عن الحركة الاهتزازیة فحسب دون اًالمتوقع أن طیف جزیئات الحالة الصلبة یكون حاد
 إلا أن واقع الحال عند دراسة الطیف ،الحركة الدورانیة التي تنجم عنها التراكیب الطیفیة المعقدة

 إذ یظهر طیف البلورة أقل حدة مع احتوائه على ،لصلبة یخالف هذا التصورالاهتزازي للحالة ا
ًتختلف كثیرا   أو بمعنى أخر إن الترددات الاهتزازیة في الحالة الصلبة لا،تراكیب دقیقة مختلفة

ومع ذلك فإن هناك فروقات مهمة بین طیف الحالة . عن الترددات المرادفة في الحالة الغازیة
  :(Sherwood 1972) الصلبة والتي یمكن تلخیصها بما یأتي الغازیة والحالة

  . ً تغیر كبیر في شكل الحزم الاهتزازیة والتي غالبا ما تكون متفاوتة في الشدةیوجد .1
 : نتیجةإضافیة للحالة الغازیة تنشطر في الحالة الصلبة الى حزم الأساسیة الترددات ان .2

 

i. المجال المستقر انشطار (Static Field Splitting)  
ًهذه التأثیرات تعد مقیاسا لما تتعرض له الجزیئة نتیجة وجودها في شبیكة البلورة من 
الجزیئات المجاورة لها وهي في وضع الاستقرار فالحالات الاهتزازیة الغیر منحلة ستعاني 
من زحزحة في التردد بینما تعاني الحالات الاهتزازیة المنحلة من الانشطار نتیجة ضعف 

   . ولذا تكتسب بعض الأنماط الاهتزازیة غیر الفعالة بعض الفعالیة. في البلورةالتناظر 
ii. انشطار المجال المتبادل(Correlation Field Splitting)   
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تنشأ هذه التأثیرات نتیجة تفاعل الاهتزازات الداخلیة للجزیئة مع الجزیئات الأخرى في نفس 
  . حالات الاهتزازیة المنحلة والغیر المنحلةفي هذه الحالة تنشطر ال. وحدة الخلیة للبلورة

iii. الداخلیة -  الاهتزازات الخارجیة اقتران(External-Internal vibration coupling)   
 وانشطار الاهتزازات الداخلیة لمنحلة هذا التأثیر على زحزحة الاهتزازات الداخلیة غیر ایشتمل

وتزداد أهمیة هذا التأثیر كلما اقتربت قیم . ًالمنحلة بفعل الاهتزازات الخارجیة المتهیجة حراریا
 .أنماط الاهتزازات الخارجیة والاهتزازات الداخلیة من بعضها

 والتي تعد (cm-1 800>) عدد من الحزم الاهتزازیة في مناطق الترددات الواطئة ظهور .3
  بدقة أكبر في هذهg()ولذا یتم مراعاة احتساب قیم . میزة للمواد في الحالة الصلبة

المنطقة عند تحلیل طیف التردد الفونوني للفضة وهذا ما تمت مراعاته عند إجراء حساباتنا 
  .  على طیف التردد الفونوني للفضة في هذا البحث

 ولذا ،ً الجزیئات مع بعضها في البلورة یعد ضعیفا مقارنة مع القوى الجزیئیة الداخلیةاقتران .4
التأثیر والنتیجة المهمة لهذا . مجال الجزیئيفإن المجال البلوري العام یضاف كتشویش لل

 الخارجیة  بین الأنماط(anharmonic coupling)ستكون باحتساب اقتران لاتوافقي 
داخلیة ـ والأنماط الداخلیة بما یتیح ظهور عدد كبیر من مجامیع حزم اهتزازیة بأنماط 

 . (Orson et al. 1989)خارجیة
ًتختلف كثیرا عن الترددات المرادفة في الحالة الغازیة  ة لا اهتزاز الجزیئات في البلورترددات .5

أما إن كانت الأواصر هیدروجینة فان . إن كانت قوى التاصر من نوع قوى فاندروالز
ًالترددات في الحالة الصلبة ستكون مختلفة اختلافا كبیرا عن الحالة الغازیة ً. 

 .الفونوني وطبیعة البلورة له تأثیرات مهمة على طیف التردد حجم .6
یعطي فان طیف التردد الفونوني . ً الرغم من أن الحصول على بلورة أحادیة لیس سهلاعلى .7

 التشتت  إذ أن تأثیرات(powders)معلومات أوفر من التي تستحصل باستخدام المساحیق 
 . واختلاف الاتجاهات البلوریة ستكون معدومة عند استخدام البلورة الأحادیة

لوریة العدید من الاهتزازت الأساس التي تظهر كتراكیب ضمن التردد  عن العیوب البینشأ .8
 .الفونوني

 .إضافیة البلورة لإجهاد ینشأ عنه أنماط اهتزازیة تتعرض .9
 
    تأثیر الضغط على طیف التردد الفونوني للمواد الصلبة2.2

. خلیة تسلیط الضغط على المادة الصلبة لتغیرات عدیدة في قوى التآصر الذریة الدایؤدي  
ولذا تختلف خصائص المادة الصلبة تحت الضغط العالي عنها تحت الضغط الاعتیادي كما مر 

تم في هذا البحث حساب تأثیر الضغط في اهتزاز الشبیكة وفي كثافة الأنماط ). 2.1(في الفقرة 
  وتطبیق ذلك باستخدام، باستخدام تقریب كرونیشین، نتیجة تغیر الحجم النوعي للبلورة،للفضة

  .معادلة الحالة
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 تأثیر الضغط في تردد الشبیكة باستخدام تقریب كرونیشین یعبر عنه بالعلاقة التي إن  
  .(Dlouha, 1964)وضعها 
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  : أنإذ
ipvالشبیكة عند الضغط اهتزاز     تردد P  

o

p

V
V    الفضة عند الضغط انضغاطیة P     

   معامل كرونشین الأول للفضة     
 = 2.5 (Xie et al.، 1999)  

 pip Vvg    P الانماط عند الضغط كثافة  ,
V  الحجم النوعي للفضة      

  
       Vinet  EOS                                                   لفینت  معادلة الحالة 2.3

دلة الحالة للمادة الصلبة صیغة معلومات مفیدة حول العلاقة مابین الضغط  معاتمثل  
(P) والحجم (V) ودرجة الحرارة (T)، الضغط  وهذا یساعدنا على فهم سلوك المواد تحت تأثیر

 (Dorogokupets and Oganov 2005; Chijioke et al. 2005)العالي ودرجة الحرارة 
 ;Rai et al. 2008; Greeff et al. 2006)حتى یومنا هذا الباحثون یواصلون البحث ولایزال

Baghmar et al. 2008; Matsui. 2010)بسیطة لمعادلة الحالة التي تمتلك  عن صیغة 
 هذه المعاملات تحدد باستخدام المعطیات المتاحة عند الضغط ،ًأعدادا قلیلة من المعاملات

 ومعامل المرونة (VO)الجوي الاعتیادي الواطئ وتكون متوفرة مثل الحجم النوعي عند الضغط 
 الضغط تحت(B''OT)  و(B'OT) ومشتقاته بالنسبة للضغط (BOT)الحجمي عند ثبوت درجة الحرارة 

  . الجوي الاعتیادي
 Tripathi) الآتیة    یمكن أن تصنف معادلات الحالة للمواد الصلبة الى الأصناف لذا    

et al. 2006):  
.iى تعریف المطاوعة المتناهیة على وفق میكانیكیة معادلات حالة تعتمد عل                                                           

  .Thomsen معادلة ،Birch – Murnaghanالمواد الصلبة مثل معادلة 
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.ii معادلة حالة تعتمد على الجهود مابین الذرات مثل معادلة الحالة  Bardeen ومعادلة الحالة 
  . Veintلفینت

.iii معادلات حالة تعتمد على العلاقة المفترضة بین المتغیرات في معادلة الحالة مثل معادلة 
  .Brennan-Stacey ومعادلة الحالة Murnaghanالحالة 

 باشتقــاق معادلة الحـالة للمادة الصلبة (Vinet et al. 1986 and 1987)   فقد قام فینت 
  : ویعبر عن معادلة فینت بالصیغة.  الذراتبالاعتماد على الجهد العام بین

PV =3BOT -2/3 (1-1/3 )exp[{  (B'OT -1)}(1-1/3 )]                              …..(3)  
  :   أن إذ

o

p

V
V

  
       BOT  = 100GPa                                   المرونة الحجمي      معامل     
                  (Xie and Chen، 1999) 
B'OT = 5.99                  الحجمي بالنسبة للضغطمرونة معامل المشتقة  

 
  الحسابات والنتائج.  3

   للفضة تحت الضغط العاديVP/VO حساب  3.1
باستخدام المعادلة . عند تسلیط الضغط العالي على الفضة یتقلص الحجم النوعي للفضة    
 قیم یبین(1) الشكل .  للفضة عند قیم مختلفة للضغط العالي المسلطVP/VO تم حساب (3)

VP/VOعند قیم مختلفة للضغط التجریبیة  (Drexel 1972)، مقارنة مع القیم التي حصلنا ً
  .علیها في هذا البحث

  

 
  

 باستخدام معادلة ستحصلةالم ، والنتائج النظریة(Drexel 1972)  مقارنة بین القیم التجریبیة:(1) الشكل
  . الضغط العاليمع للفضةVP/VO  لتغیر،الحالة لفینت

   التردد الفونوني للفضة تحت الضغط العاليطیف  3.2

Pressure 

VP/VO 

 (o-)present work 
(*) Exp (Drexel,1972) 
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 (Matlab 2011) باستخدام برنامج ،(2) شكل،      تم تحلیل طیف التردد الفونوني للفضة

  . لكل ترددوقیم كثافة الأنماط المرادفة ) (i على قیم الترددات حصلناو

  
  (Drexel 1972) طیف التردد الفونوني للفضة :(2)شكل 

  
 تغیر الحجم النوعي لبلورة الفضة بتأثیر الضغط العالي یؤدي لتغیر مواضع استقرار ان     

  . وهذا بدوره یحفز تغیر في ترددات اهتزازات الشبیكة. الذرات
لفضة تحت تأثیر الضغط إن حساب زحزحة ترددات الشبیكة وتغیر كثافة الانماط ل

 أن تلك الدراسة لم تأخذ بنظر الاعتبار الا).  2007،احمد (2007العالي قد تمت دراسته عام 
  .(2) و(1)تغیر معامل كرونشین الاول في حساباتها وأجرت دراستها وفق المعادلتین 

ن تم في هذا البحث احتساب زحزحة ترددات الشبیكة وتغیر كثافة الانماط بالاخذ بعی
مع . (3) مع المعادلة (2)و (1) المعادلتین وذلك بتولیف الضغط مع الاعتبار تغیر معامل 
  :تین بالصیغلتكونان (2) و (1) تینمراعاة تحویر المعادل
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 مع الضغط وفق یین معامل كرونیشییر وجدنا في هذا البحث ضرورة احتساب تغذإ  
  (Boehler & Ramakrishnan 1980)الصیغة 
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 (THz) 

 vg
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 قیمبتعویض   








o

p

V
V، 3( معادلة ، حصلنا علیها باستخدام معادلة الحالة لفینتالتي(، 

 كل من      یروالتي توضح تغ) 3(  حصلنا على النتائج المبینة في الشكل(5) و (4)بالمعادلتین 
)(،  g() الضغط على وفق معادلة الحالة لفینتمع .  

  

  
  لفونوني للفضة تحت الضغط العالي طیف التردد ا:(3)الشكل 

 
 طیف التردد الفونوني للفضة تحت الضغط ر لتغی، النتائج النظریةیظهران(4,5)  الشكلیین

 النتائج معمقارنة .  معادلة الحالة لفینیتاستخدام حصلنا علیها في هذا البحث بالتي ،العالي
 ab initio) باستخدام  والتي حصلا علیها (Xie and Chen, 1999)النظریة التي عرضها

pseudo potential plane wave method and density functional perturbation 
theory).  

 

  
   مع نتائجمقارنة(10GPa)   طیف التردد الفونوني للفضة تحت ضغط:(4) الشكل

 (Xie and Chen, 1999)  

 (THz)  

P=0GPa  

P=10GPa 

P=30GPa 

P=100GP

P=20GPa 

P=40GPa 

 vg
 

 (THz) 
 

(*-) present work 
(o  - ) (Xie and Chen, 1999) 

 

 vg
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   مع نتائج نةمقار (30GPa) طیف التردد الفونوني للفضة تحت ضغط :(5) الشكل

(Xie and Chen, 1999)  
  

  ة المناقش4.
 تبین زحزحة اهتزازات الشبیكة نحو الترددات الأعلى (3)النتائج الموضحة في الشكل  .1

وهذا ینسجم مع التفسیرات النظریة لتأثیر . وتغیر في شكل الحزم الاهتزازیة وتفاوت شدتها
. (2.1)ي مر ذكرها في البند الضغط على طیف اهتزاز الذرات في المواد الصلبة والت

 تظهر توافق النتائج التي حصلنا علیه (4,5)ًفضلا عن أن مقارنة النتائج في الشكلین 
  . بهذا الخصوص(Xie and Chen, 1999)ونتائج 

 ،(4,5) الشكلین في ،(Xie and Chen, 1999) الطفیف بین نتائج البحث ونتائج التفاوت .2
 Xie)    نتائج التي تظهر في )(anharmoniciytقیة  أن یعزى للتأثیرات اللاتوافیمكن

and Chen, 1999) نتیجة التقریب شبه التوافقي (quasiharmonic 
approximation).  
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