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  الملخص
في هذا البحث تم تطبيق خوارزمية جديدة لحساب الصور الفونونية لبلورات المعين القائم، تعتمـد هـذه                   

وسطح التـوهين فقـط دون حـساب سـرعة           الطريقة على محاولة حساب الصور الفونونية من سرعة الطور        

واستخدمنا طريقة مونتي   . طريق تحديد متجهات سرعة المجموعة من سطح التوهين       المجموعة تفصيلا وذلك عن     

كارلو لتوليد متجهات متجه الموجة في المنطقة المختزلة ثم تحويل هذه المتجهات إلى فـضاء سـطح التـوهين                   

ديـة فـي     مقارنة نتائج هذه الطريقة الجديدة مع الطريقـة التقلي         تتم. وتحديد متجهات الوحدة لسرعة المجموعة    

بين الطريقة الجديدة والطريقة    كبيرا  حساب الصور الفونونية في بلورات المعين القائم وقد أظهرت النتائج تقاربا            

  .التقليدية

  

  .حساب الصور الفونونية، مونتي كارلو، التمركز الفونوني: الكلمات الدالة
 ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ
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ABSTRACT 
In this research a new algorithem has been applied to calculate the phonon images for 

orthohombic crystals, this method depend on the calculation of the phonon imaging from the 
phase velocity and slowness surface only without the detail calculation the group velocity, this 
has been done by determining the directions of the group velocity from the slowness surface. 
The Monte Carlo method has been used to generate the wave vectors in reduced Brilluon zone, 
then transformed these vectors to slowness surface space and the unit vectors of group velocity 
are determind. A comparision between the new and classical algorithem results has been done 
for the calculation of the phonon images for orthohombic crystals, the results shows a good 
agrement between the new and the classical algorithem. 

 

Keyword: Calculation of Phonon Imaging, Monte Carlo, Phonon Focusing. 
 ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ

  المقدمــــة

ترددات هذه  استخدمت تقنيات عديدة لدراسة انتشار الفونونات داخل بلورات المواد الصلبة ودراسة

لانتشار طيف الفونون  وهنالك نمو وتطور مهم في الدراسات النظرية والعملية ،(Marder, 2000)الاهتزازات 

عند . (Tanaka et al., 1998; Imamura et al., 2002b; Taylor et al., 1971, 1969) المواد الصلبةفي 

 بةـلورات الصلـالب لـداخ اليـتردد العـال ذات) الفونونات(المرنة  الموجات تنتشر درجات الحرارة الواطئة

 ذاتيا داخل البلورات يتأثر بشكل  هذا وان انتشار الفونون المقذوف،(Northrop and Wolfe, 1980) ايـقذيف

ان فيض طاقة الفونونات المنبعثة من مصدر صغير والذي ينتقل بواسطة . كبير بقيمة تباين خواص تلك البلورات

حين  ان هذه الفونونات سوف تتمركز باتجاه معين في إذسرعة المجموعة سوف يظهر تباينا كبيرا في التوزيع 

 ياـتشرة قذيفـي المنـز الفونونـرة التمركـى بظاهـرة تدعـذه الظاهـهر ـجاه آخـانها لا تتمركز بات

(Holt, 2000; Von Gutfeld and Nethercot, 1961; Hurly and Wolfe, 1985) . لقد درست هذه الظاهرة

  .من قبل العديد من الباحثين وفي العديد من انظمة البلورة عمليا ونظريا
 (Northrop and Wolfe, 1980; Every, 1980, 1988; Wintermheimer and McCurdy, 1978)   
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ساب سطح التوهين وسطح سرعة المجموعة اللذين تحايحتاج تمثيل صور التمركز الفونوني نظريا الى 

في  (Wolfe, 1998; Imamura et al., 2002a; Aono and Tamura, 1998)لهما علاقة بتوزيع تدفق الطاقة 

ق العددية المهمة التي تأخذ تطبيقات واسعة في العديد من ائمونتي كارلو من الطرتعد طريقة  .الفضاء الحقيقي

 .(Every, 1980; Northrop and Wolfe, 1980)مجالات الفيزياء وتستخدم في إجراء محاكاة لعديد من الظواهر

رات هي إحدى وحركة الموجات في البلو. تطلق هذه التسمية على أي طريقة عددية تستخدم الأعداد العشوائية

لتحديد اتجاهات سير . دلة الموجة في اتجاهات كثيرةاالمجالات التي تتطلب استخدام طريقة مونتي كارلو لحل مع

 فان الاضطرابات تبدأ بالانتشار في ،وانتقال الطاقة داخل البلورة عند تسليط نبضة حرارية على سطح البلورة

 تنتقل الموجات بشكل انتشاري وبدون إذنفس السلوك في البلورة  والموجات المرنة تسلك ،كافة اتجاهات البلورة

من بين ما . (Wolfe and Hauser, 1995) استطارة او تشتت عندما تكون البلورة في درجات حرارة واطئة

تلف ـ تخالطورذا فان سرعة ـ ل،على الاتجاهها ـخصائصمد ــاط تعتـيميز البلورات عن سواها انها أوس

ود ـنذ عقــرة مــذه الظاهـت هــوعرف (Wolfe, 1998; 1995) رــــى آخـــاه إلـمن اتج

(Von Gutfeld and Nethercot, 1961; Taylor et al., 1971) حيث تتحرك  في تجارب النبضة الحرارية

رعة الأنماط المختلفة للموجة المرنة داخل البلورة بسرعات مختلفة وتتغير هذه السرعات بتغير الاتجاه علما ان س

 . الطور تتغير بشكل مختلف عن سرعة المجموعة من حيث المقدار والاتجاه

 اــية نظريـــــور الفونونـــكوين الصـــو لتــتي كارلــــاستخدمت طريقة مون

 (Every, 1980; 1988)قةـــــــحوث السابـــــن البــــــم يرـــــي كثـــــــف

وأخرى ذات التناظر الواطئ ) البلورات المكعبة(التناظر العالي ساب هذه الصور لبلورات ذات تحا تم ثحي 

 .(khaleel and Hussien, 2010) باستخدام الخوارزمية التقليدية) بلورات المعين القائم(

في هذا . ساب تشكيلة الصور الفونونية إلى تجميع عدد كبير من النقاط في فضاء متجه الموجةتحايتطلب 

رزمية التقليدية لتجميع النقاط اللازمة في تشكيل الصور الفونونية لبلورة من بلورات البحث تم استخدام الخوا

من منطقة   المعين القائم حيث ان هذه النقاط يتم اختيارها عشوائيا في منطقة برليون المختزلة والتي تمثل 

جاد الصور الفونونية من متجهات سرعة وبعد ايجاد سرعة المجموعة في هذه المنطقة ومن ثم ايبرليون الكلية 

  .  في منطقة برليون الكاملةسرعة المجموعةوباستخدام العمليات التناظرية يمكن إيجاد المجموعة 

امكن تكـوين النقـاط     ساب الصور الفونونية حيث     تحلا واستخدام خوارزمية جديدة     تقديمفي هذا البحث تم     

ساب الصور الفونونية في هـذه المنطقـة باسـتخدام          تحاختزلة ثم   اللازمة لتشكيل الصور في منطقة برليون الم      

تـم اجـراء العمليـات      . ساب الصور الفونونية من سطح التوهين فقـط       تحاالطريقة المقترحة والتي تعتمد على      
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ولغرض التاكد من صحة هذه الخوارزمية      .  على هذا الجزء من الفضاء للحصول على الصور النهائية         التناظرية

وقد اخترنـا   . ساب سرعة المجموعة على نفس البلورة     تحا تطبيق الخوارزمية التقليدية التي تعتمد على        الجديدة تم 

  .بلورات المعين القائمكمثال ل Barium Sulphate (BaSO4) بلورة 

  

   الجزء النظري 

 حيث نحصل من رياضيا يمكن إيجاد سرعة الطور بحل معادلة كرستوفل في اتجاه معين 

حل معادلة كرستوفل على سرعة الطور وللأنماط الثلاثة الطولية والمستعرضة الأولى والثانية، ونحصل أيضا 

أما الاتجاهات العامة فيمكن إيجادها حسابيا من حل . على الحل بالصيغة التحليلية في الاتجاهات الخاصة فقط

    .(Every, 1981; Kim, 1993; Wolfe, 1998; Lau and McCurdy, 1998) معادلة كرستوفل
                      (1)
          

    كمية ممتدة وتساويحيث ان  
                        (2)                       
     

 هما الوحدة الاتجاهية لمتجه الموجة في الاتجاه  و دة المرونة من المرتبة الرابعة و   ممتحيث ان  

    على التوالي ويمكن الربط بين الوحدة الاتجاهية ومتجه الموجة و  

                       (3) 

            
، ،   ، ،، ، ،  المعين القائم يمكن تمييز تسعة ثوابت مستقلة للمرونة هيفي نظام 

،  (Philip and Viswanathan, 1978 ; Auld, 1973). 

 :أنحيث 

              (4) 

 

  . والتي تساويعلى بلورات المعين القائم يتم تحديد عناصر ممتدة كرستوفل ) 1(يمكن تطبيق المعادلة 
              (5a) 
       (5b) 
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              (5c) 
                         (5d) 
                       (5e) 
                       (5f) 

  يعطي سرعة الطور وللأنماط الثلاثة، أما يمكن الحصول على معادلة مثلثيه لـ ) 1(معادلة للبفتح المحدد 

للحصول على صيغة سرعة ) 1(لمعادلة الحصول على سرعة المجموعة فأننا نستخدم الاشتقاق الضمني لمفكوك ا

   . (Northrop and Wolfe, 1980 ; Wolfe, 1998)المجموعة

             
                    (6) 

   : لسرعة المجموعة هي  المركبة

                                   (7) 

) 1( لابد من حل معادلة كرستوفل لإيجاد سرعة الطور  من حل معادلة رقم للحصول على الصور الفونونية

وإجراء هذه الحسابات بهذه الطريقة تتطلب جهد رياضي ) 7(و ) 6(ومن ثم سرعة المجموعة من المعادلتين 

 .كبير

   خوارزمية حساب الصور الفونونية 

إيجاد أعداد كبيرة من النقاط في فضاء متجه الخوارزمية الحسابية التقليدية لإيجاد الصور الفونونية هي   

ومن ثم إيجاد  و سرعة المجموعة المقابلة   ثم إيجاد سرعة الطور  الموجة بطريقة مونتي كارلو

تم رعة المجموعة في اتجاه معين يمكن اختياره ويتم ذلك لكافة النقاط التي ــــبات ســاقط مركــمس

ات ـــرعة المجموعة تتطلب إجراء الحسابـجاد مركبات ســتكوينها بطريقة مونتي كارلو، إن إي

جاد خوارزمية ـــي هذا البحث إيــــحاولنا ف. لــــــة كرستوفــــية من معادلـــالتفصيل

  ة الطور وسطح التوهين دونـساب سرعتحاية من ـــــحسابية مختصرة للحصول على الصور الفونون

 وذلك بتقديم طريقة تعتمد اد سرعة المجموعة ـة للإيجـــات التفصيلية المطولــــإجراء الحساب

 ,Calleja) ساب سرعة الطور ومن ثم إيجاد سطح التوهين والذي يساوي مقلوب سرعة الطور تحاعلى 

2003; Zamkova et al., 2003)  : 
                               (8) 
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تحديد  يمكن .العمود على هذا السطح يعطي اتجاه سرعة المجموعة في تلك النقطة اتجاه 

إيجاد نقطتين قريبتين من النقطة الأساس وإيجاد العمود على سطح التوهين في تلك النقطة ويمثل هذا العمود من 

  . العمود اتجاه سرعة المجموعة

 تعتمد خصائص البلورة على الاتجاه ، ففي اتجاه معين إذما يميز البلورات خصائص اللاتناظر إن أهم 

 مع اتجاه سرعة المجموعة ويحدث تطابق الاتجاه اًلمتجه الموجة لا يكون بالضرورة اتجاه سرعة الطور متطابق

كما أن البلورات . مجموعةفي اتجاهات خاصة أما بصورة عامة فان اتجاه سرعة الطور لا يتطابق مع سرعة ال

تمتلك خصائص تناظرية يمكن الاستفادة منها في تقليص زمن الحسابات، ففي البلورات المكعبة تمتلك أعلى 

تناظر من بين الأنظمة البلورية الأخرى ويمكن تحديد منطقة في الفضاء وهي منطقة برليون المختزلة وبإجراء 

والاستفادة من الخصائص . لوري يمكن الحصول على الفضاء الكاملالعمليات التناظرية المناسبة لكل نظام ب

في نظام المعين القائم يمكن تحديد . التناظرية مهم جدا في أي خوارزمية حسابية لأنها تقلص وقت تنفيذ الحسابات

  .  الفضاء الكليمنطقة برليون المختزلة والتي تساوي 

  الخوارزمية الجديدة 

خوارزمية جديدة لحساب الصور الفونونية في بلورات المعين القائم، تعتمد الخوارزمية على تم تقديم   

  الفضاء  في منطقة برليون المختزلة  والتي تساوي تكوين أعداد كبيرة من النقاط في فضاء متجه الموجة 

 حيث لكل نقطة من   و يبة منها  نكون مع هذه المجموعة مجموعتين من النقاط القر. الكلي

ن لها للاستفادة منها في تحديد سرعة المجموعة المقابلة لكل نقطة من ان مجاورتا هنالك نقطتالمجموعة 

  .  من إجراء التحويلات المناسبة على   وحيث يتم حساب . 

 ولنبين كيفية الحصول على  ولتكن ولتوضيح هذه النقطة نختار احد النقاط من المجموعة 

 من نقطة اً تمثل متجهوالتي   عشوائيا حيث لها مركبات، نكون  و 

 وهما أيضا متجهان من نقطة  لإيجاد نقطتين مجاورتين لهذا المتجه الأصل إلى النقطة 

 باستخدام التحويل  إلى الاتجاه وذلك من خلال تحويل الإمالة للمتجه ، )1(، الشكل   و الأصل 

 التالي 
             (9) 

  وكما يلي  قيم زوايا وهي تعطى بدلالة مركبات  و اذ أن

      ,            (10) 

 . على التوالي و  هما مصفوفتا التدوير حول المحور  و و 
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     ;       (11) 

 
  و  والتي تتبع بالتدوير حول  من مصفوفة الإمالة  و للحصول على المتجهات 

 :يأت ليكون التحويل النهائي كما ي  على التوالي وتتبع بالتحويل بزاوية 

                    (12) 

                  (13) 

النقاط في نقطة من  نجد سرعة الطور وسطح التوهين لكل   و و  بعد الحصول على المجموعات

  اه سرعة المجموعة بطريقة هندسية من تحديد المتجهات المجاميع الثلاثة ثم يحدد اتج

                     (14) 
                      (15) 
                       (16) 
 

   هما متجهان  و  على التوالي،   وو   هي متجهات سطح التوهين عند النقاط  و و هنا 

يمكن الحصول على مجموعة الاتجاهات لسرعة . يقعان على سطح التوهين من النقطة المعرفة بالمتجه 

 تحديد اتجاه الإسقاط والحصول على الصور الفونونية بذلك  ومن ثم يتم  المجموعة ولكافة نقاط المجموعة

 .الاتجاه

   اظــريـةنالعمليات الت

جزء في البلورة والتي يمكن من خلالهـا تكـوين البلـورة بـاجراء              وحدة الخلية اصغر    في البلورات تعد    

بـدون تـداخل اوتـرك      العمليات التناظرية باستخدام متجه الانتقال المناسب والذي يمكن من خلال ملئ الفراغ             

  .فراغات لتشكيل البلورة الكاملة

 التي تمثل  a, b, cوالبلورات كما هو معروف لها سبعة انظمة بلورية تختلف الواحدة عن الاخرى بالثوابت

يتميز كل نظام بوحدة الخلية . هي الزوايا بين المتجهات الاساسية وα, β, γ الزوايا  متجهات الانتقال الاساسية وب

 متعامـدة   الثلاثة    بان اضلاعه      والذي يتميز  في بلورات المعين القائم     . ات الانتقال وخصائصه التناظرية   ومتجه

وتشكل متجهات الانتقـال فـي    ،α = β = γ = 90° و |a| ≠ |b| ≠ |c|   قائمة  الثلاثة  وزواياه  الطول ومختلقة 

فـضاء متجـه    (  الفضاء المقلـوب       ة هي عبارة عن   ومنطقة برليون المختزل   اً قائم اًالفضاء المقلوب ايضا معين   

  ).2(وكما موضح في الشكل ) الموجة
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 متجانس في لمن متطلبات اجراء المحاكاة للصور الفونونية في البلورات تكوين عدد كبير من النقاط بشك

نجد اتجاه سرعة المجموعة ، في هذه المنطقة  حسبت هذه النقاط في منطقة برليون المختزلة،فضاء متجه الموجة

يتم ) 1(ثم باجراء العمليات التناظرية المبينة بالجدول والتي سوف تحسب من سطح التوهين في تلك المنطقة 

  .اتجاهات سرعة المجموعة في الفضاء الكليالحصول على 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 

 

 

 

 

(b) (a) 

 التي يتم  و المتجهات  (b) ،  الاتجاه إلى  للمتجه الإمالةتحويل   (a) 1:الشكل 

  .الحصول عليها من التحويل المركب على المتجه 

 

 

Reduced Brillouin Zone 

 

 

 

  . منطقة برليون الكاملة والمختزلة لبلورة المعين القائم:2الشكل 
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  .العمليات التناظرية في بلورات المعين القائم: 1الجدول 
X Y Z 
-X Y Z 
X -Y Z 
X Y -Z 
-X -Y Z 
-X Y -Z 
X -Y -Z 
-X -Y -Z 

  

   تطبيق الخوارزمية التقليدية والحديثة على بلورات المعين القائم

 مختلف تمامـا عـن      <100>تتميز بلورات المعين القائم بان خصائصها التناظرية مختلفة حيث ان الاتجاه            

 بلورات ذات تناظر واطئ على خلاف البلورات المكعبة التـي           دها تع  لذا فان  ، <001> والاتجاه   <010>الاتجاه  

لذا من المناسب ايجاد خصائص هذه الاتجاهـات     <001> والاتجاه <010> مناظرا للاتجاه <100> الاتجاه ديع

  . لبلوات المعين القائم

. (TA1,TA2)وتية   دراسة تشكيلة تمركز الفونونات للبلورة المختارة ة للانمـاط الـص           تفي هذا البحث تم   

 لاجـراء   Matlabلمقارنة نتائج تطبيق الخوارزمية الجديدة مع نتائج الخوارزمية التقليدية تم بناء برنامج  بلغـة                

. أظهرت النتائج تطابقـا كبيـرا     ،   بعد إدخال البيانات الضرورية واللازمة     ،الحسابات وبالطريقتين ولنفس البلورة   

 الفضاء والتي تمثل متجهات الموجـة فـي منطقـة برليـون               لنقاط في   يقوم البرنامج بتجميع عدد كبير من ا      

ساب سرعة المجموعة لهذه المنطقة وبعد اجراء العمليات التناظرية التي ذكرت في الفقرة             تحاالمختزلة ومن ثم تم     

ونيـة للفـضاء    السابقة للحصول على اتجاهات سرعة المجموعة في كل الفضاء يتم الحصول على الصور الفون             

لتكوين الصورة  .  للحصول على صورة للبلورة تم اسقاط متجهات سرعة المجموعة الناتجة باتجاه معين           . الكامل

وقد تـم اعـداد     ،   ثم ترسم بيانات هذه المصفوفة وتعرض على الشاشة        256x256يتم خزن النتائج في مصفوفة      

  .البرنامج الخاص الذي يقوم برسم الصورة وعرضها

  النتائج

 ،TA2,TA1  للنمطين المستعرضين Barium Sulphate لبلورة  الفونونيةصورال  (4) و (3)ينلشك المثلي

   كـــل نقطـــة مـــضيئة ،بعـــد تـــشكيل الـــصور ورســـمها وعرضـــها علـــى الـــشاشة 

في تشكيلة التمركز تشير الى شدة عالية في حين ان المنطقة المعتمة تمثل منطقة عـدم التمركـز              ) بيضاء اللون (

  .  تللفونونا
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 جديدةالحسبت ورسمت صور التمركز الفونوني للبلورة باستخدام الخوارزمية التقليدية والخوارزمية 

 TA1 و TA2 صور البلورة للنمطين bو a)3 (يعرض الشكل .وعرضت هذه الصور بالتعاقب للمقارنة بينهما

صور نفس d و c )3(يعرض الشكل  في حين ، باستخدام الخوارزمية التقليدية على التوالي  <010>الاتجاه  من 

من  TA1 و TA2صور البلورة للنمطين يبين  b وa)4 (الشكل اما  ،جديدةالبلورة لكن باستخدام الخوارزمية ال

 نفس البلورة صورd و c )4(الشكل  بين في حين ي، باستخدام الخوارزمية التقليدية على التوالي  <100>الاتجاه 

 بين اًكبير اًمن مقارنة كل صورة مع نظيرتها يمكن ملاحظة ان هنالك تطابق .يدةجداللكن باستخدام الخوارزمية 

للتاكد من  .نتيجة الخوارزمية التقليدية المستخدمة في بحوث سابقة والخوارزمية الجديدة المستحدثة في هذا البحث

فونوني على شكل خطوط ال  تم رسم صورة التمركزجديدةتطابق نتائج الخوارزمية التقليدية مع الخوارزمية ال

 TA2 وللنمط المستعرض <101> صورة كنتورية للبلورة المختارة بالاتجاه b وa)5 (الشكل بيني. كنتورية

 ويمكن أيضا ملاحظة مدى التطابق بين نتائج ، على التواليجديدةالباستخدام الخوارزمية التقليدية والخوارزمية 

   .الخوارزميتين

  الاستنتاجات

 التي تم الحصول عليها في هذا البحث امكانية تطبيق الخوارزمية الجديدة المقترحة على اظهرت النتائج

ساب الصور الفونونية باستخدام تحا بينت النتائج تطابق هذه الطريقة المقترحة مع إذ. بلورات المعين القائم

بين الطريقتين للنمطين  حيث بينت الصور الفونونية تطابقا جيدا ،مد على الطريقة التقليديةتخوارزمية تع

     .<100> و<010> وللاتجاهين TA2 ،TA1المستعرضين 

ساب سرعة المجموعة لبلورات المعين     تحاالطريقة الحسابية المقترحة يمكنها ان تختزل الكثير من الحسابات في           

موعـة ومـن    ساب التقليدي لسرعة المج   تحالقائم وتوفر الوقت في حساب الصور الفونونية من خلال اختزال الا          

 عـد وعليـه يمكـن     . الوقت الكلي  خلال الاستفادة من العمليات التناظرية والتي بدورها تقلل من الحساب الى            

الخوارزمية الحديثة صحيحة ويمكن اعتمادها في ايجاد صور التمركز الفونوني لانظمة بلورية اخرى غير نظام               

 .المعين القائم
 
  

  

  

  

  



  .........خوارزمية جديدة لحساب الصور الفونونية
 

168

  
 
 
  

  
 
  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 جديدةن التقليدية وال للخوارزميتي(Barium Sulphate)الصور الفونونية لبلورة  :3 الشكل 

   :TA1,TA2وللنمطين المستعرضين 

(a):  وللنمط <010>الخوارزمية التقليدية في الاتجاه TA2، (b):   الخوارزمية التقليدية في

  TA1 وللنمط <010>الاتجاه 

(c): وللنمط <010> في الاتجاه جديدةالخوارزمية ال TA2، (d):  في الاتجاه جديدةالخوارزمية ال 

 TA1وللنمط  <010>

a b 

c d 



   و منال علي خليل حسينممتاز محمد صالح
 

169

  

  

  

  

  

  

  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  

  
 
 
 
 
  

  

  

  

  

  

 جديدة للخوارزميتين التقليدية وال(Barium Sulphate)الصور الفونونية لبلورة  :4 الشكل 

   :TA1,TA2وللنمطين المستعرضين 

(a) :  وللنمط <100>الخوارزمية التقليدية في الاتجاه TA2 ، (b):   الخوارزمية التقليدية في

  TA1 وللنمط <100>الاتجاه 

 (c):  وللنمط <100> في الاتجاه جديدةالخوارزمية ال TA2  ، (d):  في جديدةالخوارزمية ال 

 TA1 وللنمط <100>الاتجاه 

a 

c 

b 

d 
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 وللنمط <010> في الاتجاه (Barium Sulphate) الكنتورية لبلورة منحنياتال : 5 الشكل 
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