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 ( 1404/ 1۳/06 :؛ دريافت نسخة نهايی 19/05/1404  :)دريافت مقاله

 ده:یچک
کربن    -پايدار ترکيبات آلومينيوم در اين پژوهش، از الگوريتم تکاملی و محاسبات نظريه تابعی چگالی برای شناسايی فازهای ساختاری پايدار و شبه

ژهای استفاده کرديم. ابتدا در فشار صفر، يك جستجوی ساختار با ترکيب متغير انجام شد و پوش محدب اين سامانه شناسايی گرديد. سپس برای آليا
تر در ترکيب ثابت انجام شد و فازهای ساختاری پايدار  روی اين پوش محدب و همچنين چند آلياژ نزديك اين پوش، يك جستجوی ساختار دقيق

نی، مکانيکی فونو  هایويژگی پايدار انتخاب گرديد و  پايدار اين آلياژها شناسايی شد. از اين مجموعه، علاوه بر پايدارترين فاز، هفت فاز شبهو شبه
دهد تمام هشت ساختار منتخب از نظر ديناميکی های فونونی نشان می دست آمد. طيفه و الکترونی آنها با محاسبات دقيق نظريه تابعی چگالی ب

کربن است که    -دهنده يك فاز ساختاری جديد و بسيار سخت در آلياژ آلومينيوم  مکانيکی اين ساختارها، نشان  هایويژگیپايدار هستند. مقايسه  
دهد که با  دست آمده نشان می هالکترونی ب هایويژگی صورت لايه نازک و يا در دماهای کاری بالا توليد شده و مورد استفاده قرار بگيرد. تواند به می

 توان هدايت فلزی مطلوبی در سطح اين ترکيب بسيار سخت و سبك ايجاد کرد. می Al-Cآلايش سطحی کربن در آلياژ 
و  یکيمکان هایويژگی ،داري پاو شاابه داري پا ی(، ساااختار فازDFT)  یچگال یتابع هي نظر ،یتکامل  تمي کربن، الگور-ومينيآلوم اژيآل  های كلیدی:واژه

یالکترون

 مقدمه. ۱

 ( آلومينيوم  از  ي  (Al4C۳کاربيد  سخت  بسيار  ترکيب  نازک  ك 

آلومينيوم وزن  سبك  ساختاری  -آلياژهای  در  که  است  کربن 

متبلور میشود. اين ترکيب    R-۳m گروه فضايی    با  لوزیوجهی

و بنابراين برای    [ 1-۳]   از پايداری حرارتی خوبی برخوردار بوده

کاربرد در کامپوزيتهای سبك وزن و سراميكهای مقاوم در  

. علاوه بر اين، کاربيد آلومينيوم نقش  هستنددمای بالا مناسب  

نظير ساختارهای   کربن  مبتنی بر  پيشرفته  مهمی در سنتز مواد 

و الماسهای    ،[ 5] کربنهای نانوساختار    ،[ 4] مرتبط با الماس  

بور   نيتريد  زيرلايههای  بر روی  يافته  با    [ 6] رشد  ايفا میکند. 

ويژگی اين  به  می  ، هاتوجه  مطرح  سوال  در  اين  آيا  که  شود 

آلومينيوم   دوتايی  آلياژ  فاز  و    -سيمای  پايدار  ترکيبات  کربن 

در   ؟جالب توجه وجود دارند  های ويژگیپايدار ديگری با  شبه

اين راستا تاکنون جستجوی جامعی در مورد شناسايی فازهای  

آلومينيوم دوتايی  آلياژ  اين  -جديد  است.  نگرفته  انجام  کربن 

را ارزيابی کند و Al4C۳ تواند پايداری  جستجو در گام اول می

همچنين ممکن است به کشف پلیمورفها و ترکيبات جديد  

اين ماده را   بينجامد که دامنه کاربردهای عملکردی  شبهپايدار 

 گسترش دهد. 

در   جديد  ترکيبات  جستجوی  هدف  با  حاضر    سامانه مطالعه 
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کربن در فشار محيط انجام شده است. برای  -دوتايی آلومينيوم

به    [ 8,  7] اين منظور، از يك الگوريتم تکاملی پيشبينی ساختار  

جستجوی   برای  چگالی  تابعی  نظريه  محاسبات  همراه 

و  کربن  از  متشکل  شبهپايدار  و  پايدار  ترکيبات  سازمانيافته 

می نشان  نتايج  است.  شده  استفاده  ساختار آلومينيوم  که  دهد 

کاملاً Al4C۳وجه  لوزی ساختاری  فاز  .  است پايدار    يك 

شبه ساختاری  فاز  سه  ما  ترکيب  محاسبات  اين  برای  پايدار 

میپيش شبهبينی  ساختاری  فازهای  همچنين  با  کند.  پايداری 

 شوند.میمعرفی و بررسی Al2C و  Al۳C ترکيب شيميايی  

 روش تحقیق. ۲

پياده سازی شده است    USPEXاز الگوريتم تکاملی که در کد  

ترکيب   در فضای ساختار و  کاوش   nو    mکه  )   nCmAlبرای 

. در اين روش، [ 8,  7]   استفاده کرديم  (اعداد صحيح مثبت هستند

در يك ياخته واحد اوليه    Al-Cابتدا انواع ترکيبات مختلف آلياژ  

اتم مورد بررسی قرار گرفتند و پس از محاسبه   ۳2شامل حداکثر  

نمونه همه  بهينه  محدوده انرژی  در  پايدار  ترکيبات  ها، 

meV/atom 150  شناسايی شدند.   بالای نمودار پوش محدب

نشان محدب  پوش  لحاظ نمودار  از  که  است  ترکيباتی  دهنده 

خود به ترکيبات ديگر  هشيميايی پايدار هستند و به صورت خودب

نمی برای  تجزيه  دوم،  مرحله  در  )تنها  شوند.  ترکيب  هر 

 Al4C۳  .شد يافت  محدب  پوش  نمودار  روی  مطالعه  اين  در 

 Al2C  و Al۳C  الکترون ولت بر اتم تا نمودار ميلی  150کمتر از

يك جستجو الگوريتم تکاملی با    ،پوش محدب فاصله داشتند(

ترکيب ثابت در فشار محيط انجام داديم تا پايدارترين ساختار  

( پايه  را  T = 0 Kحالت  کمينه  آنتالپی  با  کنيم. (  شناسايی 

جستجوی تکاملی با يك نسل اوليه شامل صد ساختار تصادفی  

آنتالپی بهينه  شروع می ، بيست ساختار  هانمونهشد. با محاسبه 

تر( به عنوان ساختارهای والد شناسايی شده و  انرژیبهتر )کم

نظير   تکاملی  عملگرهای  کمك  با  جهش،    بازترکيب سپس  و 

شود.  ساختارهای والد به تعداد زيادی ساختار جديد تکثير می

شد که در هر مرحله در مجموع هشتاد ساختار جديد توليد می

در کنار بيست ساختار والد نسل قبل، ساختارهای نسل بعدی 

 
1. Perdew Burke Ernzerhof 

 دادند. مشابه قبل، آنتالپیرا برای ادامه فرايند تکاملی تشکيل می

بهينه ساختارهای نسل جديد محاسبه شده و الگوريتم تکاملی  

شد تا وقتی که ساختارهای بهتر در چند نسل متوالی تکرار می

شود  گفته می  بدون تغيير باقی بمانند. در اين مرحله اصطلاحاً

که الگوريتم همگرا شده و ساختارهای مرجح روی سطح انرژی  

 اند. ( شناسايی شدهPESپتانسيل )

تمام   حاضر    ( های استوکيومتری)  هایسنجیترکيب پژوهش 

( حداکثر  m,nممکن  شامل  ياخته  يك  در  را  در   ۳2(  را  اتم 

جستجو  الگوريتم تکاملی با ترکيب متغير در نظر گرفت و از  

برای هر ياخته در جستجو    nCmAlحداکثر شش واحد فرمولی  

الگوريتم   در  شد.  استفاده  ثابت  ترکيب  با  تکاملی  الگوريتم 

( وراثت  عملگر  چهار  از  )%%50تکاملی،  جايگشت   ،)10  ،)

%( شبکهای  )10جهش  اتمی  جهش  و  تکثير  10%(  برای   )

و کرديم  استفاده  والد  به    20%  ساختارهای  ساختارهای جديد 

صورت تصادفی توليد میشدند. برای بررسی پايداری ديناميکی  

ساختارهای منتخب، از محاسبات فونونی استفاده کرديم. تمامی  

و   واحد  ياخته  ابعاد  )شامل  ساختاری  بهينهسازیهای 

نظريه موقعيته چارچوب  در  فونونی  محاسبات  و  اتمی(  ای 

انجام    VASP   [9 ]  ( با استفاده از نرمافزارDFTتابعی چگالی )

تعميميافته  گراديان  تابعی  از  استفاده  با  محاسبات  اين  شد. 

(GGA  رهيافت در   )1PBE   از ما  است.  شده  انجام 

برای   4s24p1با پيکربندیهای ظرفيت    PAWشبهپتانسيلهای  

و   برديم    2s24p2آلومينيوم  بهره  کربن  توابع  [ 10] برای  بسط   .

انجام شد و    eV 600موج برحسب امواج تخت تا انرژی قطع  

- انتگرالگيری ناحيه بريلوئن با استفاده از روش مونخورست 

فاصله   با   2𝜋 پك  ×  0/0۳ Å-1   همگرايی که  گرفت  صورت 

 را تضمين میکرد. eV/cell  5-10آنتالپی تا حداقل 

 نتایج و بحث. ۳

مختلف   فازهای  جستجوی  فرايند  از    Al-Cدر  استفاده  با 

ساختار توليد   8000الگوريتم تکاملی با ترکيب متغير، بيش از  

شده بررسی  ساختارهای    .نداو  پايداری  مقايسه  منظور  به 

 ( استفاده کرديم که از انرژیهای  𝐸∆مختلف، از انرژی تشکيل ) 
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  Al-Cنمودار آنتالپی تشکيل ساختارهای مختلف آلياژ  .الف . ۱شکل 

  . دهد برحسب غلظت. نقاط قرمز، پوش محدب اين سامانه را نشان می 
 . است  بفاصله هر ترکيب نسبت به نمودار پوش محد نمودار   .ب

صورت زير  درونی محاسبه شده برای ترکيبات و مواد خالص به

 ست میآيد: دبه

(1 ) ∆𝐸 =
𝐸𝐴𝑙−𝐶−(𝑚𝐸𝐴𝑙+𝑛𝐸𝐶)

𝑚+𝑛
 

در فشار محيط    𝑥نشاندهنده انرژی کمينه ترکيب    𝐸𝑥که در آن  

است. برای بررسی پايداری فازهای مختلف، بدين صورت عمل  

میشود که در هر غلظت معين از آلياژ، انرژی تشکيل چندين فاز  

نتايج در يك   ساختاری مختلف محاسبه شده و سپس مجموعه 

تشکيل  انرژی  )شکل - نمودار  میشود  داده  نمايش  (.  1غلظت 

کمينهترين منحنی محدبی که میتوان بر اين نمودار مماس کرد به  

عنوان پوش محدب  شناخته شده و نشاندهنده فازهای پايدار ماده  

الف(. به عبارت ديگر، نقاط روی    . 1)نقاط قرمز در شکل    است 

ضمن   منحنی  مربوطه  اين اين  غلظت  در  ساختار  پايدارترين  که 

يا   خالص  مواد  به  و  بوده  پايدار  نيز  شيميايی  لحاظ  از  هستند، 

فاصله   نمودار پوش محدب و  نمیشوند.  تجزيه  ديگر  آلياژهای 

نمايش داده شده است. مشاهده    1برخی ترکيبات تا پوش در شکل  

( روی پوش  ۳:4  عنصرسنجی )معادل    4۳کنيم که فقط غلظت % می 

غلظت  بقيه  و  گرفته  موضوع  قرار  اين  دارند.  فاصله  پوش  با  ها 

می Al4C۳ آلياژ  پايداری   تاييد  با  را  سازگار  که    نتايج کند 

با  Al4C۳   اژ ي آل   ی شگاه ي آزما   صورت به   . آزمايشگاهی موجود است 

 a=b=۳/۳۳ Å, c=24/92 شبکه   ی و با پارامترها   R-۳m  يی گروه فضا 

Å ; α=β=90/0 º, γ=120/0 º     اين نتايج  .  [ 15] مشاهده شده است

  ی خوان ارائه شده است هم   1که در جدول     کار حاضر   ی ها با داده 

تا   داشته   ی خوب   بسيار  درست   ی د يي و  جستجو   ی بر    ی محاسبات 

ما   غلظت   . است ساختار  می در  مشاهده  ديگر  که  های  کنيم 

که   دارد  قرار  پوش  بالای  مقداری  موجود  ساختار  پايدارترين 

پايدار  نشان  فازهای  به  شدن  تبديل  به  ساختار  اين  تمايل  دهنده 

البته فاصله داشتن از پوش محدب به معنی     غيرقابل سنتز است. 

زمايشگاهی شايد بتوان اين  آ بودن فاز نيست، بلکه با کنترل شرايط  

برداری قرار داد. لذا به فازهايی که  فازها را توليد کرد و مورد بهره 

شود. نتايج ارائه  پايدار گفته می بالای پوش قرار دارند، فازهای شبه 

  1:2  عنصرسنجی دهد که ترکيباتی با نسبت  شده در شکل نشان می 

هستند، کمترين فاصله را  Al۳C و  Al2C که معادل آلياژهای    1:۳  و 

گيری در  تا پوش محدب دارند و لذا امکان بيشتری برای شکل 

 . شده دارند شرايط آزمايشگاهی مناسب و کنترل 

به عنوان استوکيومتری پايدار و انتخاب  Al4C۳ پس از شناسايی  

 Al2C  و Al۳Cاستوکيومتری عنوان  شبهبه  مطلوب،  های  پايدار 

در   تکميلی  ساختار  فرآيند جستجوی  يك  ترکيبات  اين  برای 

کمك  ما  به  محاسبات  از  بخش  اين  شد.  انجام  ثابت  غلظت 

پايدار اين آلياژها را با دقت  کند تا ساختارهای پايدار و شبهمی

فاز   يك  مجموع،  در  مرحله،  اين  در  کنيم.  شناسايی  بيشتری 

که  شد  شناسايی  شبهپايدار  فاز  هفت  و  پايدار  ترموديناميکی 

ترکيب   برای  گروه Al4C۳شامل چهار ساختار  تقارنیبا   های 

R-۳m  ،Imm2   ،P-۳m1    وR۳m  دو ساختار برای آلياژ ، Al2C  با

و دو ساختار برای ترکيب  P-۳m1   و   P6۳/mmcهای تقارنگروه

 Al۳Cگروه تقارنی  با  اين   P21/m  وC2/m های  از  هستند. 

، به عنوان فاز پايدار  R-۳mبا گروه فضايی Al4C۳ مجموعه، فاز 

  2پايدار هستند. ساختارهای بدست آمده در شکل  و بقيه شبه

و پارامترهای ساختاری و انرژی اين فازها    اندنمايش داده شده

 . نداشدهارائه  1در جدول 

محدود جايیجابهبرای محاسبه ساختار نواری فونونی از روش 

بهره گرفته شد. نوارهای فونونی در شکل    [ 11] و کد فونوپای  

د که تمامی ساختارهای  ندهو به خوبی نشان می  اندارائه شده  ۳

گونه   هيچ  و  هستند  برخوردار  ديناميکی  پايداری  از  منتخب 

نمیموهومی    بسامد مشاهده  فونونی  منحنیهای  شود.  در 

تا   𝑐𝑚-1 58۳ طبيعی ساختارهای منتخب در بازه   بسامد  بيشترين
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𝑐𝑚-1 867    بين قوی  برهمکنش  نشاندهنده  امر  اين  هستند. 

   اتمهای آلومينيوم و کربن در اين آلياژهاست.

بررسی   منظور  فازهای  های ويژگیبه  منتخب،   مکانيکی 

تقريب ثابت  چارچوب  در  را  ساختارها  اين  کشسانی  های 

طر  ماهنگه از    تا   -0/ 015  محدوده  در  کرنش  اعمال  قي و 

در اين روش، انرژی يك جامد تحت  .  ندشد  محاسبه  0/ 015

 : شودصورت زير بيان میکرنش به
(2 ) ∆𝐸(𝑉. 𝜖𝑖) = 𝐸(𝑉. 𝜖𝑖) − 𝐸0(𝑉0 . 0) 

=
𝑉0
2 ∑ 𝐶𝑖𝑗𝜖𝑖𝜖𝑗  

6

𝑖.𝑗=1

 

انرژی کل بلور به ترتيب قبل و بعد از اعمال کرنش    𝐸و    𝐸0که  

های  ثابت   𝐶𝑖𝑗. ضرايب  هستند  𝑉و    𝑉0است که متناظر با حجم  

کشسانی بلور هستند که تعدادشان به تقارن بلور بستگی دارد. 

هر چه تقارن ساختار کمتر باشد تعداد ثابتهای مستقل بيشتر  

ثابت  اعمال است.  با  منتخب  ساختارهای  کشسانی  های 

ارائه شدهاند.   2مختلف محاسبه شده و در جدول    هایکرنش

- مشخص شد که تمام فازهای منتخب معيارهای پايداری بورن

می  [ 12-14] هوآنگ   برآورده  آلياژ  را  برای  با Al4C۳ کنند. 

محاسبهR-۳mساختار   کشسانی  ثابتهای  دادههای    ،  با  شده 

 . [ 15] موجود به خوبی مطابقت دارند 

بالای  ثابت   بيندر   مقدار  به  میتوان  کشسانی  در    33Cهای 

آلياژ    Imm2ساختار   که   )Al4C۳GPa)  ۳82 از  کرد،  اشاره 

نشاندهنده تراکمپذيری بسيار پايين اين فاز در راستای محور  

ثابت  از  استفاده  با  است.  مدولعمودی  کشسانی،  های  های 

مکانيکی و ضريب پواسون فازهای متخب محاسبه و در جدول 

 R-۳mاين کاربيدهای آلومينيوم، فاز    بينفهرست شدهاند. در    ۳

  GPaمقدار    مدول حجمی به دارای بالاترين  Al4C۳ آلياژ   از 

ساختار    166 حالیکه  در  پايينترين Al۳C از    P21/mاست، 

مدول حجمی را نشان میدهد. مدول برشی نشاندهنده مقاومت  

يك ماده در برابر تغيير شکل در حجم ثابت است و نسبت به  

بستگی بيشتری با سختی ماده دارد. بر اساس مدول حجمی، هم 

بالاترين مدول  Al4C۳ از آلياژ    Imm2محاسبات انجام شده فاز  

مقدار   به  فاز    GPa   114برشی  اين  میدهد  نشان  که  دارد  را 

در   ترکيب  آلومينيوم    بينسختترين  مدول است کاربيدهای   .

و  است  جامد  مواد  سفتی  اندازهگيری  برای  معياری  يانگ 

طولی   تنشهای  برابر  در  مقاومت  نشاندهنده  .  است همچنين 

ساختار   به  نيز  يانگ  مدول  مقدار  آلياژ   Imm2بيشترين  از 

 Al4C۳  با مقدارGPa  284    تعلق دارد که سازگار با ثابت کشسانی

11C    فاز   ،. با توجه به اين مشاهداتاست بسيار بزرگ اين فاز

نسبت به فاز پايدار و تجاری  Al4C۳ از آلياژ    Imm2پايدار  شبه

R-۳m   لذا در صورت تری محسوب میترکيب سخت شود و 

می آن،  سنتز  برای  راهی  تجاری  يافتن  و  ارزش صنعتی  تواند 

(  ۳دست آمده )شکل  هنمودارهای فونونی ب  .زيادی داشته باشد

دهد که گاف انرژی بين نوارهای اپتيکی و آکوستيکی  نشان می

گافی    R-۳mکه در فاز در حالی   ،از بين رفته است   Imm2در فاز 

دهد که  وجود دارد. اين موضوع نشان می  cm60-1 در حدود  

د نشو تر برانگيخته میراحت   Imm2ارتعاشی در فاز    هایلت حا

تر  سريع  R-۳mو لذا با افزايش دما، آنتروپی اين فاز نسبت به فاز  

می پيدا  پيشافزايش  لذا  میکند.  نيز  بينی  دما  افزايش  که  شود 

فاز  می شدن  پايدار  به  انجام  Imm2تواند  کند.  کمك 

ای از های کمّی و عددی در اين زمينه نياز به مجموعهبينیپيش

 محاسبات تکميلی دارد که خارج از اهداف اين مقاله است.

توان بينشی نسبت  می  G/Bو نسبت    𝜈با توجه به نسبت پواسون  

دست آورد. برای موادی با پيوندهای ه به پيوندهای بين اتمی ب

کووالانسی جهتدار قوی، مقدار معمول نسبت پواسون حدود 

قرار   0/ 4است، در حالی که برای فلزات معمولاً در حدود  0/ 2

پيوندهای جهتدار   وجود  نتيجه  پواسون  نسبت  کاهش  دارد. 

است که منجر به افزايش مدول برشی و محدود شدن حرکت  

میشود و در نتيجه سختی ماده را افزايش میدهد.   نابهجايیها

دهد که در بار ديگر نشان میدست آمده يكهن بو ضرايب پواس

بيشترين سختی   Imm2، فازAl4C۳بين فازهای ساختاری منتخب  

سختی   مکانيکی،  معيارهای  از  ديگر  يکی  دارد.  را  مکانيکی 

از   استفاده  با  که  است  در   الگویويکرز  و  شده  برآورد  چن 

 Imm2ارائه شده است. اين معياز نيز سختی بالای فاز    ۳جدول  

می تاييد  فاز  را  منتخب،  فازهای  همه  ميان  در  البته  کند. 

P6۳/mmc    از آلياژ Al2C  بيشترين سختی ويکرز با مقدارGPa  

را دارد. نکته جالب   0/ 17ن با مقدار  و ن ضريب پواس يترو کم  21

 توجه اين است که اين فاز، رفتار فلزی دارد و در واقع يك فاز 

 بسيار سخت خواهد بود.  
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 . Al-Cاز فازهای ساختاری مختلف آلياژ  ایواره حطر .۲شکل 

 . Al-Cده  پايدار فازهای پيشبينی شپارامترهای شبکه ساختارهای پايدار و شبه. ۱جدول 

 مختصات اتمی 

(fractional ) 

 پارامترهای شبکه

 )برحسب آنگستروم و درجه( 

 انرژی 

(eV/atom) 

 ساختار 

 )گروه فضايی(
 ترکيب 

Al 6c (0/000, 0/000,0/6۳0) 

𝑎 = 𝑏 = ۳/۳55, 𝑐 =  25/084 

𝛼 = 𝛽 = 90, 𝛾 = 120 
 -6 /190 R-۳m  

(166) 

Al4C۳ 

Al 6c (0/000, 0/000,0/207) 

C 6c (0/000, 0/000,0/717) 

C ۳b (0/000, 0/000,0/500) 

Al 2d (0/۳۳۳, 0/667,0/119) 

𝑎 = 𝑏 = ۳/۳48, 𝑐 = 8 /409 

𝛼 = 𝛽 = 90, 𝛾 = 120 
 -6/17۳ P-۳m1

 (164) 

Al 2d (0/۳۳۳, 0/667,0/608) 

C 1a (0/000, 0.000,0.000) 

C 1a (0/۳۳۳, 0/۳۳۳,0/۳49) 

Al 2a (0/000, 0/000,0/606) 

𝑎 = ۳/284, 𝑏 = 10/165, 𝑐 = 4/971 

𝛼 = 𝛽 = 𝛾 = 90 
-6/105 Imm2

 (44) 

Al 4d (0/000, 0/299,0/098) 

Al 2a (0/000, 0/000,0/109) 

C 2b (0/000, 0/500,0/۳40) 

C 4d (0/000, 0/159,0/۳75) 

Al ۳a (0/000, 0/000,0/620) 

𝑎 = 𝑏 = ۳/288, 𝑐 = 24/684 

𝛼 = 𝛽 = 90, 𝛾=120 
-6/097 R۳m

 (160) 

Al ۳a (0/000, 0/000,0/0۳6) 

Al ۳a (0/000, 0/000,0/20۳) 

Al ۳a (0/000, 0/000,0/795) 

C ۳a (0/000, 0/000,0/118) 

C ۳a (0/000, 0/000,0/894) 

C ۳a (0/000, 0/000,0/۳۳4) 

Al 2d (0/۳۳۳, 0/667,0/2۳2) 𝑎 = 𝑏 = ۳/096, 𝑐 = 4/486 

𝛼 = 𝛽 = 90, 𝛾 = 120 
-5/560 P-۳m1

 (164) 
Al2C C 1a (0/000, 0/000,0/000) 

Al 4f (0/۳۳۳, 0/667,0/110) 𝑎 = 𝑏 = ۳/1۳2, 𝑐 = 9/۳74 -5/574 
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C 2a (0/000, 0/000,0/000) 𝛼 = 𝛽 = 90, 𝛾 = 120 P6۳/mmc
 (194) 

Al 4i (0/219, 0/000,0/158) 

Al 2c (0/000, 0/000,0/500) 

C 2b (0/000, 0/500,0/000) 

𝑎 = 5/۳22, 𝑏 =  ۳/078,  𝑐 = 6/867 

𝛼 = 𝛾 = 90, 𝛽 = 104/9 
-5/085 C2/m

 (12) 

Al۳C     

Al 2e (0/698, 0/250,0/612)  

Al 2e (0/266, 0/250,0/055)  

Al 2e (0/788, 0/250,0/267)  

𝑎 = 4/5۳1, 𝑏 = ۳/071,  𝑐 = 7/886 

𝛼 =90,  𝛾 = 90, 𝛽 = 95 
-5/058 P21/m (11) 

C 2e (0/478, 0/250,0/827)  

 
 .طيف فونونی ساختارهای منتخب . ۳شکل 

 .کربن در واحد گيگاپاسکال  –های کشسانی ترکيبات منتخب آلومينيوم ثابت . ۲ جدول
Al۳C 

Al2C 
Al4C۳  های كشسانی ثابت 

P21/m 
C2/m

 
P6۳/mmc

 
P-۳m1

 
R۳m

 
Imm2

 
P-۳m1

 
R-۳m

 
214 267 ۳04 ۳12 ۳02 ۳۳۳ ۳18 ۳22 C11 

48 54 ۳7 51 172 5۳ 119 114 C12 

47 ۳6 28 74 58 71 49 5۳ C1۳ 

0 0 0 ۳0 59 - 0 20 - 12 - C14 

5 - 25 0 0 0 0 0 0 C15 

0 0 0 0 0 0 0 0 C16 

252 269 ۳04 ۳12 ۳02 ۳29 ۳18 ۳22 C22 

48 ۳5 28 74 58 62 49 5۳ C2۳ 

0 0 0 ۳0 - 59 0 21 12 C24 

18 18 - 0 0 0 0 0 0 C25 

0 0 0 0 0 0 0 0 C26 
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252 240 ۳2۳ 14۳ ۳1۳ ۳82 ۳69 ۳57 C۳۳ 

0 0 0 0 0 0 0 0 C۳4 

10 - 2 - 0 0 0 0 0 0 C۳5 

0 0 0 0 0 0 0 0 C۳6 

71 2۳ 51 45 74 111 104 105 C44 

0 0 0 0 0 0 0 0 C45 

۳ - 11 - 0 0 0 0 0 0 C46 

7 17 51 45 74 12۳ 104 105 C55 

0 0 0 ۳0 59 - 0 21 - 12 - C56 

42 116 1۳4 1۳0 65 7۳ 99 104 C66 

، گاف نواری 𝜈H، سختی ويکر G/B 𝜅 =، نسبت 𝜈، نسبت پواسون E (GPa)، مدول يانگ G (GPa)، مدول برشی B (GPa)مدول حجمی . ۳جدول 

 . و نوع گاف

 آلياژ  ساختار  𝜈H 𝜅 𝜈 E G B گاف و نوع آن 

R-۳m 160 115 278 21/0 719/0 19 ۳2/1 غيرمستقيم
 

Al4C۳ 

P-۳m1 160 114 227 21/0 712/0 18 48/0 غيرمستقيم
 

Imm2 157 119 284 20/0 758/0 20 92/0 مستقيم
 

R۳m 166 85 217 28/0 0/.512 9 15/1 غيرمستقيم
 

P-۳m1 1۳0 82 20۳ 24/0 6۳1/0 12 --- فلز
 Al2C 124 10۳ 242 17/0 8۳0/0 21 --- فلز P6۳/mmc

 

C2/m 114 75 184 2۳/0 658/0 12 --- فلز
 Al۳C 111 62 158 26/0 558/0 8 --- فلز P21/m 

 
ساختار نواری و چگالی حالات الکترونی فازهای ساختاری منتخب. 4شکل 
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لازم به ذکر است که در اين محاسبات، ناهمسانگردی بلوری  

يعنی مقادير ارائه شده معادل ميانگين    ،نظر گرفته نشده است   در

 های بلوری مختلف هستند.جهت 

ارائاه   4الکترونی سااااختاارهاای منتخاب در شاااکال    هاای ويژگی 

در   ، همگی غيرفلز هسااتند Al4C۳ . فازهای ساااختاری  ند ا شااده 

رفتاری فلزی از خود Al۳C و  Al2C که فازهای سااااختااری  حالی 

ه ئ ارا     ۳رساانا در جدول  دهند. گاف نواری فازهای نيمه نشاان می 

شده و همگی در ناحيه اپتيکی فروسرخ ميانی و نزديك قرار دارد. 

شااده    ی ر ي گ اندازه  Al4C۳R-۳m   ،eV  ۳2 /1 ساااختار   ی نوار  گاف 

توجه به  با کامل دارد.   ی خوان که با محاساابات ما هم   [ 15] اساات 

هاای باار کربن حاامال   – در فاازهاای فلزی آليااژ آلومينيوم  کاه،  اين 

رود که اين فازها رساانايی بالايی هساتند، انتظار می   pهای  الکترون 

فازهای فلزی   مشترک   دهد مرز داشاته باشاند. اين موضوع نشان می 

کربن که علاوه بر ساختی مکانيکی بالا،   – رساانای آلومينيوم  و نيمه 

بسايار سابك هم هساتند، ممکن اسات منجر به کاربردهای جذابی 

در فناوری ميکروالکترونيك بشااوند. يك راه عملی برای تشااکيل 

اسات. با   Al4C۳مشاترک، آلايش ساطحی کربن در آلياژ   اين مرز 

آليااژ، می  اين  اضاااافی در ساااطح  نسااابات تزريق کربن  توان 

هاای ساااطحی باه سااامات آليااژهاای را در لاياه   سااانجی ترکياب 

 Al2Cًصااورت موضااعی  در سااطح اين ماده به   تغيير داد و متعاقبا

ساااخات  ة مغز در حاالی کاه   ، هادايات الکتريکی مطلوبی ايجااد کرد 

 رسانای خوبی خواهد بود. اين آلياژ، نيمه 

 بندی. جمع4

و  پايدار  ساختاری  فازهای  شناسايی  برای  پژوهش،  اين  در 

کربن از الگوريتم تکاملی و  -پايدار سامانه دوتايی آلومينيومشبه

محاسبات نظريه تابعی چگالی استفاده کرديم. ابتدا جستجوی  

های اتمی )حالت ترکيب متغير( و  ساختار با امکان تغيير نسبت 

دوتايی  سامانه  اين  محدب  پوش  و  شد  انجام  صفر  فشار  در 

پوش   در  موجود  آلياژ  تنها  که  شد  مشخص  شد.  شناسايی 

ترکيب  ساختار    Al4C۳  محدب،  از    R-۳mبا  يکی  که  است 

آلياژهای بسيار سخت و سبك شناخته شده در علوم و مهندسی  

ترکيبات   آلياژ،  اين  از  پس  است.   و Al2C مواد 

 Al۳Cاين سه نزديك برای  بودند.  محدب  پوش  به  مواد  ترين 

در فشار   ثابت و  ترکيب  با  فرآيند جستجوی ساختار  ترکيب، 

شبه و  پايدار  ساختاری  فازهای  و  شد  انجام  اين  صفر  پايدار 

شناسايی   با  شدندترکيبات  و  شده  شناسايی  فازهای  بين  از   .

ساختار   چهار  آنها،  برای  شده  محاسبه  تشکيل  آنتالپی  مقايسه 

 Al۳Cو دو ساختار برای    Al2C، دو ساختار برای  Al4C۳برای  

 انتخاب شد که به شرح زير هستند:
Imm2 P-۳m1,  ,R-۳m     Al4C۳: 

P6۳/mmc   P-۳m1,     Al2C: 
P21/m  ,C2/m      Al۳C: 

مدولثابت  و  کشسانی  برای  های  شده  محاشبه  مکانيکی  های 

از ترکيب  Imm2 پايدار  دهد که فاز شبهفازهای منتخب نشان می

 Al4C۳  پايدار فاز  جستجوی  سخت   R-۳mاز  لذا  و  است  تر 

شبه فاز  اين  توليد  برای  مناسب  ترموديناميکی  پايدار شرايط 

بسيار جالب توجه خواهد بود. نمودارهای آنتالپی برحسب فشار  

از طريق رونشانی   Al4C۳  دهند منبسط کردن ساختارنشان می

تر ای با ثابت شبکه اندکی بزرگلايه نازک اين ماده روی زيرلايه

شود. محاسبات ساختار  Imm2 ممکن است منجر به تشکيل فاز  

می نشان  ترکيبات  الکترونی  منتخب  ساختاری  فازهای  دهد 

 Al2C  و Al۳C  که فازهای  حالیدارای خاصيت فلزی هستند، در

منتخب   نيمهAl4C۳ساختاری  از حدود  گاف  تا    0/ 48رسانايی 

دهند. بنابراين مرزمشترک  ولت از خود بروز میالکترون  1/ ۳2

آلياژ سبك و سخت آلومينيوم  فازهای فلزی و نيمه   – رسانای 

 ای داشته باشد.تواند کاربردهای الکترونيکی ويژهکربن می

 تشکر و قدردانی

( فرپر  جيلس  و  شهسواری  بGilles Frapperرضا  خاطر ه( 
فرانسه در زمينه توسعه پايدار در    -بورسيه دکتری مشترک ايران

شاپور    2022سال   جندی  بورس  برنامه  همچنين  و  ميلادی 
سال  -ايران در  پروژه    2024فرانسه  شماره  با  ميلادی 

N142961PF  ( و از سازمان کمپوس فرانسCampus France  )
می قدردانی  و  مراکز  تشکر  از  همچنين  نويسندگان  کنند. 

 Jeanو     Irene/TGCC, Adastra/CINESمحساباتی  
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