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Ðîáîòó ïðèñâÿ÷åíî òåîðåòè÷íîìó äîñëiäæåííþ ïðóæíèõ òà àêóñòè÷íèõ âëà-
ñòèâîñòåé êðèñòàëà AgAlTe2 ç ïåðøèõ ïðèíöèïiâ. Ó ðàìêàõ òåîði¨ ôóíêöiî-
íàëà ãóñòèíè, âèêîðèñòîâóþ÷è BFGS ìåòîä, ïðîâåäåíî îïòèìiçàöiþ êðè-
ñòàëi÷íî¨ ñòðóêòóðè, âèêîðèñòîâóþ÷è LDA òà GGA ôóíêöiîíàëè äëÿ îïè-
ñó îáìiííî-êîðåëÿöiéíî¨ âçà¹ìîäi¨. Ðîçðàõîâàíî åëåìåíòè ìàòðèöi ïðóæíèõ
êîíñòàíò, ìîäóëü Þíãà E, îá'¹ìíèé ìîäóëü ïðóæíîñòi B, ìîäóëü çñóâó G òà
êîåôiöi¹íò Ïóàññîíà v. Ïîáóäîâàíî ïðîñòîðîâèé ðîçïîäië äåÿêèõ ïðóæíèõ
ìîäóëiâ òà ïðîâåäåíî ¨õ àíàëiç. Ðîçðàõîâàíî øâèäêîñòi ïîøèðåííÿ ïëîñêèõ
àêóñòè÷íèõ õâèëü â ïëîùèíàõ (100) i (001) òà îöiíåíî ¨õ àíiçîòðîïiþ.

Êëþ÷îâi ñëîâà: êðèñòàë, õàëüêîïiðèòè, ïðóæíi âëàñòèâîñòi, àíiçîòðîïiÿ,
àêóñòè÷íi õâèëi.

Âñòóï

Íàïiâïðîâiäíèêîâi ìàòåðiàëè ÷åðåç ðiçíîìàíiòòÿ ôiçè÷íèõ âëàñòèâîñòåé øèðîêî
âèêîðèñòîâóþòü äëÿ ïîáóäîâè íà ¨õíié îñíîâi ïðèñòðî¨â, ùî ïîëåãøóþòü òà ïîëi-
ïøóþòü æèòòÿ ëþäåé. �õ âèêîðèñòîâóþòü ó âñiõ ñôåðàõ ëþäñüêî¨ äiÿëüíîñòi. Ïîðÿä
ç ðîçðîáêîþ íîâèõ ïðèñòðî¨â ç ïîêðàùåíèìè õàðàêòåðèñòèêàìè, ïîðiâíÿíî ç âiäî-
ìèìè àíàëîãàìè, ïåðåä iíæåíåðàìè òà íàóêîâöÿìè ïîñòà¹ çàâäàííÿ ç ðîçøèðåííÿ
êîëà ôóíêöiîíàëüíèõ ìàòåðiàëiâ i ïîøóêó íîâèõ.

Ïîòðiéíi íàïiâïðîâiäíèêîâi êðèñòàëè ïîñiäàþòü âàæëèâå ìiñöå ñåðåä ðiçíèõ ãðóï
ìàòåðiàëiâ, îñêiëüêè âîíè ìàþòü áàãàòî õàðàêòåðèñòèê, ùî ¹ êðàùèìè çà áiíàðíi
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àíàëîãè. Ñåðåä ïîòðiéíèõ ìàòåðiàëiâ çíà÷íà óâàãà ïðèäiëÿ¹òüñÿ êðèñòàëàì ãðóïè I�
III�VI2 (I = Cu, Ag; III = Al, Ga, In; VI = S, Se, Te) ÷åðåç ¨õí¹ ïîòåíöiéíå ïðàêòè÷íå
âèêîðèñòàííÿ, çîêðåìà ó âiäíîâëþâàëüíié åíåðãåòèöi. Äîñëiäæåííÿ ïiäòâåðäèëè, ùî
êðèñòàëè öi¹¨ ãðóïè ¹ ïåðñïåêòèâíèìè ìàòåðiàëàìè äëÿ ñîíÿ÷íî¨ åíåðãåòèêè [1, 2]
ç ìîæëèâiñòþ äîñÿãàííÿ åôåêòèâíîñòi ïåðåòâîðåííÿ ñîíÿ÷íî¨ åíåðãi¨ ïîíàä 24%.
Âîíè òàêîæ ìîæóòü áóòè çàñòîñîâàíèìè ÿê òåðìîåëåêòðè÷íi ìàòåðiàëè [3, 4], òà
êîìåðöiéíî âèêîðèñòîâóþòüñÿ ó íåëiíiéíié îïòèöi äëÿ ãåíåðàöi¨ äðóãî¨ ãàðìîíiêè
äëÿ iíôðà÷åðâîíî¨ îáëàñòi ñïåêòðà i ÿê îïòè÷íi ïàðàìåòðè÷íi îñöèëÿòîðè [5�7].

Îäíèì iç öiêàâèõ òà ïåðñïåêòèâíèõ ìàòåðiàëiâ ãðóïè I�III�VI2 çi ñòðóêòóðîþ
õàëüêîïiðèòó ¹ ñïîëóêà AgAlTe2. Êiëüêiñòü ïðàöü ïðèñâÿ÷åíèõ ñèíòåçó òà äîñëiä-
æåííþ âëàñòèâîñòåé öi¹¨ ñïîëóêè íåâåëèêà. Ðàíiøå îïòè÷íi âëàñòèâîñòi êðèñòàëà
AgAlTe2 çà êiìíàòíî¨ òåìïåðàòóðè äîñëiäæóâàëè ó [8]. Çi ñïåêòðiâ îïòè÷íîãî ïðîïóñ-
êàííÿ ïîêàçàíî, ùî øèðèíà çàáîðîíåíî¨ çîíè êðèñòàëà ñòàíîâèòü 2,3 åÂ. Òåîðåòè÷íi
äîñëiäæåííÿ çîííî-åíåðãåòè÷íî¨ ñòðóêòóðè êðèñòàëà [9] âèÿâèëè, ùî ôîðìóâàííÿ
ãåòåðîïåðåõîäó AgAlTe2 òà LiInTe2 ç äîäàâàííÿ äîìiøêè Sn äà¹ çìîãó ñòâîðèòè
ôîòîåëåêòðè÷íi êîìiðêè ç òåîðåòè÷íî îöiíåíîþ åôåêòèâíiñòþ, ÿêà ñòàíîâèòü 43%
[10].

Äëÿ âèãîòîâëåííÿ ãîòîâèõ âèðîáiâ òà îöiíêè ¨õíiõ òåõíi÷íèõ õàðàêòåðèñòèê âà-
æëèâèì ¹ âèâ÷åííÿ ìåõàíi÷íèõ âëàñòèâîñòåé ñïîëóêè. Ñàìå òîìó öÿ ïðàöÿ ïðèñâÿ-
÷åíà òåîðåòè÷íîìó âèâ÷åííþ ïðóæíèõ âëàñòèâîñòåé êðèñòàëà AgAlTe2 òà àêóñòè÷-
íèõ õâèëü, à òàêîæ äîñëiäæåííþ ¨õíüî¨ àíiçîòðîïi¨.

Ñòàòòÿ ìà¹ òàêó ñòðóêòóðó. Ó äðóãîìó ðîçäiëi ïîäàíî êîðîòêi âiäîìîñòi ïðî
ìåòîäèêó ïðîâåäåíèõ ðîçðàõóíêiâ i âèêîðèñòàíi ïàðàìåòðè. Òðåòié ðîçäië ìiñòèòü
îñíîâíi îòðèìàíi ðåçóëüòàòè. Ïðîâåäåíî ¨õí¹ îáãîâîðåííÿ òà ïîðiâíÿííÿ ç iíøèìè
ðåçóëüòàòàìè. Íàïðèêiíöi ñòàòòi ¹ âèñíîâêè, ïîäÿêè òà ñïèñîê öèòîâàíî¨ ëiòåðàòóðè.

1. Ìåòîäèêà ðîçðàõóíêiâ

Ïåðøîïðèíöèïíi äîñëiäæåííÿ êðèñòàëà AgAlTe2 ïðîâîäèëè ç âèêîðèñòàííÿì
ïðîãðàìè CASTEP (Cambridge Serial Total Energy Package) [11,12]. Ïðîãðàìà áàçó¹-
òüñÿ íà òåîði¨ ôóíêöiîíàëà ãóñòèíè (density functional theory - DFT). Â îñíîâi ìåòîäó
¹ ñàìîóçãîäæåíå ðîçâ'ÿçóâàííÿ ðiâíÿííÿ Êîíà-Øåìà [13]. Âàëåíòíi åëåêòðîíè îïè-
ñóâàëè ïëîñêèìè õâèëÿìè. Âçà¹ìîäiþ éîííîãî îñòîâà ç âàëåíòíèìè åëåêòðîíàìè
îïèñóâàëè óëüòðàì'ÿêèì ïñåâäîïîòåíöiàëîì Âàíäåðáiëüòà [14]. Åëåêòðîííà êîíôi-
ãóðàöiÿ âàëåíòíèõ åëåêòðîíiâ: Ag 4d10 5s1; Al 3s2 3p1; Te 5s2 5p4. Åíåðãiþ âiäñiêàííÿ
ïëîñêèõ õâèëü âèáèðàëè òàêîþ, ùî äîðiâíþ¹ Ecut−off = 500 eÂ. Ïàðàìåòð çáiæíî-
ñòi öèêëó ñàìîóçãîäæåííÿ âèáèðàëè òàê, ùîá çìiíà åíåðãi¨ ìiæ äâîìà ïîñëiäîâíèìè
iòåðàöiÿìè áóëà ìåíøå çà 10�5 eÂ.

Îïèñ îáìiííî-êîðåëÿöiéíî¨ åíåðãi¨ âèêîíóâàëè, âèêîðèñòîâóþ÷è íàáëèæåííÿ ëî-
êàëüíî¨ ãóñòèíè (LDA) ç ïàðàìåòðèçàöi¹þ Öàïåðëi-Àëäåðà-Ïåðäþ-Çóíãåðà (CA-
PZ) [15], à òàêîæ óçàãàëüíåíîãî ãðàäi¹íòíîãî íàáëèæåííÿ GGA ç ïàðàìåòðèçàöi¹þ
Ïåðäþ-Áóðêå-Åðíçåðãîôà (PBE) [16]. Iíòåãðóâàííÿ ïðîâîäèëè ïî k-ñiòöi 5 × 5 × 6
âèáðàíié çà ìåòîäîì Ìîíõîðñòà-Ïàêà [17] ïî ïåðøié çîíi Áðiëëþåíà.

Ïåðåä ðîçðàõóíêàìè ôiçè÷íèõ âëàñòèâîñòåé ìàòåðiàëó ïðîâîäèëè ãåîìåòðè÷íó
îïòèìiçàöiþ êîìiðêè êðèñòàëà (êîîðäèíàò àòîìiâ òà ïàðàìåòðiâ  ðàòêè). Äëÿ öüî-
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ãî âèêîðèñòîâóâàëè àëãîðèòì Áðîéäåíà-Ôëåò÷åðà-Ãîëäôàðáà-Øåííî [18]. Â ïðî-
öåñi îïòèìiçàöi¨ âèêîðèñòîâóâàëè òàêi êðèòåði¨ çáiæíîñòi: çáiæíiñòü ïîâíî¨ åíåð-
ãi¨ 2 × 10−5 eÂ / àòîì, ìàêñèìàëüíà ñèëà 3 × 10−2 eÂ �A−1, ìàêñèìàëüíèé òèñê
5× 10−2 ÃÏà, ìàêñèìàëüíå çìiùåííÿ éîíiâ 10−3 �A.

2. Ðåçóëüòàòè òà îáãîâîðåííÿ

2.1. Ñòðóêòóðà êðèñòàëà AgAlTe2

Êðèñòàëè AgAlTe2 êðèñòàëiçóþòüñÿ â ñòðóêòóði òèïó õàëüêîïiðèòó (ïðîòîòèï
CuFeS2) ç òåòðàãîíàëüíîþ ñèìåòði¹þ (ïðîñòîðîâà ãðóïà ñèìåòði¨ I − 42d � � 122).
Çà ñâî¹þ ñòðóêòóðîþ êðèñòàë AgAlTe2 áëèçüêèé äî áiíàðíèõ àíàëîãiâ ãðóïè AIIBVI.
Åëåìåíòàðíà êîìiðêà êðèñòàëà ñêëàäà¹òüñÿ ç äâîõ êîìiðîê òèïó öèíêîâî¨ îáìàíêè,
ïîñòàâëåíèõ îäíà íà îäíó âçäîâæ íàïðÿìó c. Êðèñòàëàì ãðóïè I�III�VI2 ïðèòàìàííà
äåôîðìàöiÿ ñòðóêòóðè, ïðè÷èíîþ ÷îãî ¹ ðiçíå îòî÷åííÿ àíiîíà VI, ùî ïðèçâîäèòü äî
éîãî çìiùåííÿ ñòîñîâíî iäåàëüíîãî ïîëîæåííÿ ó ïëîùèíi ab. Êðèñòàëi÷íó ñòðóêòóðó
AgAlTe2 äîñëiäæóâàëè ó ïðàöi [19]. Åêñïåðèìåíòàëüíi ïàðàìåòðè  ðàòêè ïîäàíî ó
òàáë. 1, à êîîðäèíàòè àòîìiâ çiáðàíî ó òàáë. 2. Êîìiðêà êðèñòàëà ñïðî¹êòîâàíà íà
ïëîùèíè bc, ab òà ac çîáðàæåíà íà ðèñ. 1. Òóò ñèíi êóëüêè ïîçíà÷àþòü àòîìè ñðiáëà,
çåëåíi � àëþìiíiþ, à æîâòi êóëüêè âiäïîâiäàþòü àòîìàì òåëóðó. Ç ðèñ. 1 âèäíî, ùî
êîæåí àòîì òåëóðó çâ'ÿçàíèé ç äâîìà àòîìàìè àëþìiíiþ òà äâîìà àòîìàìè ñðiáëà,
ïðè÷îìó äîâæèíè çâ'ÿçêiâ ðiçíi.

Ïåðåä ðîçðàõóíêîì ïðóæíèõ âëàñòèâîñòåé äîñëiäæóâàíîãî êðèñòàëà ïðîâåäåíî
ãåîìåòðè÷íó îïòèìiçàöiþ éîãî êîìiðêè. Ó öüîìó âèïàäêó îïòèìiçîâóâàëèñü ïàðà-
ìåòðè  ðàòêè i êîîðäèíàòè àòîìiâ. Îïòèìiçîâàíi ïàðàìåòðè  ðàòêè òà êîîðäèíàòè
àòîìiâ îòðèìàíî, âèêîðèñòîâóþ÷è LDA òà GGA ìåòîäè.

Ðèñ. 1: Ñòðóêòóðà êðèñòàëà AgAlTe2: à) ïðî¹êöiÿ íà ïëîùèíó bc; á ) ïðî¹êöiÿ íà ïëîùèíó
ab; â) ïðî¹êöiÿ íà ïëîùèíó ac. Ag � ñèíi êóëüêè; Al � çåëåíi êóëüêè, Te � æîâòi êóëüêè

Fig. 1: Structure of the AgAlTe2 crystal: a) projection onto the bc plane; b) projection onto the
ab plane; c) projection onto the ac plane. Ag � blue balls; Al � green balls, Te � yellow balls
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Òàáë. 1: Åêñïåðèìåíòàëüíi [19] òà ðîçðàõîâàíi ïàðàìåòðè  ðàòêè êðèñòàëà AgAlTe2
Table 1: Experimental [19] and calculated lattice parameters of the AgAlTe2 crystal

Ìåòîä a = b, �A c, �A V , �A3

LDA 6,2122 12,0185 463,83
GGA 6,4212 12,3004 507,18

Exp. [19] 6,2960 11,8300 468,93

Òàáë. 2: Åêñïåðèìåíòàëüíi [19] òà ðîçðàõîâàíi âiäíîñíi àòîìíi êîîðäèíàòè äëÿ êðèñòàëà
AgAlTe2
Table 2: Experimental [19] and calculated relative atomic coordinates for the AgAlTe2 crystal

Åêñï. LDA GGA
Aòîì x/a y/b z/c x/a y/b z/c x/a y/b z/c
Ag 0 0 0 0 0 0 0 0 0
Al 0 0 0,5 0 0 0,5 0 0 0,5
Te 0,260 0,25 0,125 0,264 0,25 0,125 0,267 0,25 0,125

Ç òàáë. âèäíî, ùî îïòèìiçàöiÿ ç âèêîðèñòàííÿì GGA ôóíêöiîíàëà ïðèâîäèòü
äî íåçíà÷íîãî çàâèùåííÿ ïàðàìåòðiâ  ðàòêè ïîðiâíÿíî ç åêñïåðèìåíòàëüíèìè çíà-
÷åííÿìè. Çàâèùåííÿ ñòàíîâèòü 1,9 % äëÿ ïàðàìåòðà a òà 3,9 % äëÿ ïàðàìåòðà c.
Ïîäiáíå çàâèùåííÿ ïàðàìåòðiâ  ðàòêè ¹ òèïîâèì i ñïîñòåðiãàëîñü ðàíiøå äëÿ iíøèõ
íàïiâïðîâiäíèêîâèõ i äiåëåêòðè÷íèõ êðèñòàëiâ [20�22]. Çàñòîñóâàííÿ ôóíêöiîíàëà
LDA äà¹ äåùî iíøi ðåçóëüòàòè. Çàçâè÷àé ôóíêöiîíàë LDA ïðèâîäèòü äî åôåêòó
íàäçâ'ÿçóâàííÿ, ùî âèÿâëÿ¹òüñÿ â çàíèæåííi äîâæèíè õiìi÷íîãî çâ'ÿçêó. Äëÿ ïà-
ðàìåòðà  ðàòêè a ñïîñòåðiãà¹òüñÿ çàíèæåííÿ éîãî çíà÷åííÿ íà 1,3 %. Îäíàê äëÿ
ïàðàìåòðà c îòðèìàíå çíà÷åííÿ íà 1,5 % áiëüøå çà åêñïåðèìåíòàëüíå. Ïîäiáíà ïîâå-
äiíêà ðàíiøå ïðîñòåæóâàëàñü â iíøèõ êðèñòàëàõ ãðóïè I�III�VI2, äå I = Ag [20]. Òàêå
çàâèùåííÿ ìîæå áóòè ïîâ'ÿçàíå ç âiäìiííiñòþ ñèë õiìi÷íèõ çâ'ÿçêiâ àíiîí-êàòiîí äëÿ
ðiçíèõ òèïiâ êàòiîíiâ, ùî ïðèçâîäèòü äî ñóòò¹âîãî äåôîðìóâàííÿ êóòà ìiæ çâ'ÿçêàìè
i âèäîâæåííÿ êðèñòàëà ó íàïðÿìi c.

2.2. Ïðóæíi âëàñòèâîñòi êðèñòàëà AgAlTe2 òà ¨õ àíiçîòðîïiÿ

Ñåðåä ðiçíèõ âëàñòèâîñòåé ìàòåðiàëiâ âàæëèâî ìàòè iíôîðìàöiþ ïðî éîãî ìåõà-
íi÷íi õàðàêòåðèñòèêè. Öå äîïîìîæå ç'ÿñóâàòè ìîæëèâiñòü éîãî çàñòîñóâàííÿ, îñî-
áëèâîñòi îáðîáêè òà ïåðåäáà÷àòè åêñïëóàòàöiéíi õàðàêòåðèñòèêè. Ïðóæíi âëàñòèâî-
ñòi êðèñòàëà ìîæíà îòðèìàòè ç ïåðøîïðèíöèïíèõ ðîçðàõóíêiâ. Êðèñòàëè òåòðàãî-
íàëüíî¨ ñèìåòði¨ ìàþòü øiñòü íåçàëåæíèõ êîåôiöi¹íòiâ ìàòðèöi ïðóæíèõ êîíñòàíò
C11, C33, C44, C66, C12, C13. Òåíçîð ïðóæíèõ êîíñòàíò ìîæíà ðîçðàõóâàòè ç ðîçêëàäó
ó ðÿä Òåéëîðà ïîâíî¨ åíåðãi¨ E(V, δ) äëÿ äîñëiäæóâàíîãî ìàòåðiàëó ñòîñîâíî ìàëî¨
äåôîðìàöi¨ δ êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè îá'¹ìîì V [23]:
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Òàáë. 3: Ïðóæíi êîíñòàíòè Cij (ó ÃÏà) òà êîíñòàíòè ïðóæíî¨ ïîäàòëèâîñòi Sij (ó ÃÏà−1)
êðèñòàëà AgAlTe2 ðîçðàõîâàíi ç âèêîðèñòàííÿì LDA/GGA ôóíêöiîíàëiâ

Table 3: The elastic constants Cij (in GPa) and the elastic compliance constants Sij (in GPa−1)
of the AgAlTe2 crystal were calculated using LDA/GGA functionals

ij 11 33 44 66 12 13
Cij (LDA) 77,1 75,4 17,6 25,7 56,1 56,2
Cij (GGA) 59,1 54,1 12,7 28,2 34,3 33,6
Sij (LDA) 0,0339 0,0357 0,0568 0,0389 �0,0136 �0,0151
Sij (GGA) 0,0298 0,0335 0,0784 0,0354 �0,0104 �0,0120

E(V, δ) = E(V0, δ) + V0(
∑
i

τiξiδi +
1

2

∑
ij

Cijδiξiδjξj) +O(δ3). (1)

Òóò E(V0, 0) � åíåðãiÿ íåäåôîðìîâàíî¨ ñèñòåìè; V0 � ðiâíîâàæíèé îá'¹ì; τ0 �
åëåìåíò òåíçîðà òèñêó òà ξi � ôàêòîð iíäåêñó Ôîéõòà. Ðîçðàõîâàíi äëÿ êðèñòàëà
AgAlTe2 ïðóæíi êîíñòàíòè Cij çiáðàíî ó òàáë. 3. Òóò ðåçóëüòàòè ïîäàíî äëÿ ðîçðà-
õóíêiâ, ÿêi ïðîâîäèëè ç âèêîðèñòàííÿì îáìiííî-êîðåëÿöiéíèõ ôóíêöiîíàëiâ LDA i
GGA.

Ç òàáë. âèäíî, ùî íàéáiëüøèì êîåôiöi¹íòîì ¹ C11, òîäi ÿê íàéìåíøèì � C44. Äëÿ
îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ ìîæíà ïîáà÷èòè, ùî ïðóæíi êîíñòàíòè ðîçðàõîâàíi ç âèêî-
ðèñòàííÿì LDA ôóíêöiîíàëà áiëüøi çà îòðèìàíi GGA ìåòîäîì. Ðàíiøå ç'ÿñóâàëè,
ùî äëÿ áàãàòüîõ ìàòåðiàëiâ LDA ôóíêöiîíàë äà¹ çàâèùåíi ðåçóëüòàòè, òîäi ÿê GGA
õàðàêòåðèçó¹òüñÿ äîáðèì óçãîäæåííÿì ç åêñïåðèìåíòîì [24�26].

Âèêîðèñòîâóþ÷è ïðóæíi êîíñòàíòè, ìîæíà ïåðåâiðèòè ñòàáiëüíiñòü ìàòåðiàëó.
Ïåðåâiðêà ìåõàíi÷íî¨ ñòàáiëüíîñòi âiäáóâà¹òüñÿ çà äîïîìîãîþ êðèòåðiþ Áîðíà. Äëÿ
êðèñòàëiâ òåòðàãîíàëüíî¨ ñèìåòði¨ ïðóæíi êîíñòàíòè ìàþòü çàäîâîëüíÿòè òàêi íå-
ðiâíîñòi [27]:

Cii > 0,

(C11 − C12) > 0, (2)

(C11 + C33 − 2C13) > 0,

[2(C11 + C12) + C33) + 4C13] > 0,

äå i çìiíþ¹òüñÿ âiä 1 äî 6. ßê ìîæíà ïîáà÷èòè ç òàáë. 3, îòðèìàíi ïðóæíi êîíñòàí-
òè çàäîâîëüíÿþòü êðèòåðié (2), ùî ñâiä÷èòü ïðî ìåõàíi÷íó ñòàáiëüíiñòü äîñëiäæó-
âàíî¨ ñïîëóêè. Ìàòðèöÿ ïðóæíèõ êîíñòàíò ïîâ'ÿçàíà ç ìàòðèöåþ ïðóæíî¨ ïîäàòëè-
âîñòi ÿê Cij = S−1

ij . Çíà÷åííÿ êîåôiöi¹íòiâ ïðóæíî¨ ïîäàòëèâîñòi êðèñòàëà AgAlTe2
òàêîæ âiäîáðàæåíî ó òàáë. 3.

Äî ïðóæíèõ ïàðàìåòðiâ òàêîæ íàëåæàòü ìîäóëü Þíãà E, îá'¹ìíèé ìîäóëü ñòè-
ñêó B i ìîäóëü çñóâó G. Âèêîðèñòîâóþòü òðè ñõåìè âèçíà÷åííÿ öèõ ìîäóëiâ, à ñàìå:
Ôîéõòà, Ðåóñà òà Õiëà. Äëÿ òåòðàãîíàëüíîãî êðèñòàëà ¨õ ðîçðàõîâóþòü ç òàêèõ âè-
ðàçiâ:
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Òàáë. 4: Ðîçðàõîâàíi îá'¹ìíèé ìîäóëü ïðóæíîñòi B (â ÃÏà), ìîäóëü çñóâó G (â ÃÏà), ìîäóëü
Þíãà E (â ÃÏà), âiäíîøåííÿ BH/GH òà ñïiââiäíîøåííÿ Ïóàññîíà v äëÿ êðèñòàëà AgAlTe2
Table 4: Calculated the bulk modulus of elasticity B (in GPa), shear modulus G (in GPa),
Young's modulus E (in GPa), ratio BH/GH and Poisson's ratio v for the AgAlTe2 crystal

BV BR BH GV GR GH BH/GH E v
LDA 62,96 62,95 62,95 16,26 14,33 15,29 4,12 42,43 0,3877
GGA 41,71 41,61 41,66 15,46 13,78 14,62 2,85 39,27 0,3429

BV =
2

9
(C11 + C12 + 2C13 +

C33

2
), (3)

BR =
C2

M
, (4)

äå C2 = (C11 + C12)C33 − 2C2
13, i M = C11 + C12 + 2C33 − 4C13,

GV =
M + 3C11 − 3C12 + 12C44 + 6C66

30
, (5)

GR =
15

( 18BV

C2 + 6
(C11−C12)

+ 6
C44

+ 3
C66

)
, (6)

BH =
BV +BR

2
, (7)

GH =
GV +GR

2
. (8)

Òàêîæ äëÿ ïîëiêðèñòàëi÷íîãî ìàòåðiàëó ìîäóëü Þíãà E òà ñïiââiäíîøåííÿ Ïó-
àññîíà v îòðèìóþòü ç ðiâíÿíü:

E =
9BHGH

(3BH +GH)
, (9)

v =
3BH − E

6BH
. (10)

Òóò iíäåêñè V , R i H ïîçíà÷àþòü ñõåìè Ôîéõòà, Ðåóñà òà Õiëà, âiäïîâiäíî. Ðîç-
ðàõîâàíi çíà÷åííÿ ïðóæíèõ ìîäóëiâ çiáðàíî ó òàáë. 4.

Çíà÷åííÿ ðîçðàõîâàíèõ ïàðàìåòðiâ ïåðåáóâàþòü ó ìåæàõ âiä 13,78 ÃÏà äî
62,96 ÃÏà òà ¹ ìåíøèìè çà 100 ÃÏà, ùî ñâiä÷èòü ïðî âiäíîñíó ì'ÿêiñòü äîñëiäæó-
âàíîãî êðèñòàëà. Õàðàêòåðèçàöiþ òèïó ìàòåðiàëó ÷àñòî ïðîâîäÿòü çà âiäíîøåííÿì
Ï'þ. Ìàòåðiàë íàçèâàþòü ïëàñòè÷íèì, ÿêùî BH/GH > 1,75, i êðèõêèì ó âèïàäêó,
êîëè BH/GH < 1,75. Ç òàáë. âèäíî, ùî äëÿ êðèñòàëà AgAlTe2 âiäíîøåííÿ BH/GH

ñòàíîâèòü 4,12 òà 2,85 äëÿ LDA i GGA ôóíêöiîíàëiâ. Îòæå, öåé ìàòåðiàë ïëàñòè÷-
íèé.



Äîñëiäæåííÿ ïðóæíèõ i àêóñòè÷íèõ õàðàêòåðèñòèê...

ISSN 1024-588X. Âiñíèê Ëüâiâñüêîãî óíiâåðñèòåòó. Ñåðiÿ ôiçè÷íà. 2023. Âèï. 60 9

Àíiçîòðîïiÿ ïðóæíèõ âëàñòèâîñòåé êðèñòàëiâ ìîæå áóòè îöiíåíà ç âèêîðèñòàí-
íÿì óíiâåðñàëüíîãî iíäåêñó àíiçîòðîïi¨ AU . Ïàðàìåòð AU ðîçðàõîâóþòü ç ðiâíÿííÿ:

AU = 5
GV

GR
+

BV

BR
− 6. (11)

Ç àíàëiçó ôîðìóëè âèäíî, ùî äëÿ ìàòåðiàëó ç içîòðîïíèìè ïðóæíèìè âëàñòèâî-
ñòÿìè çíà÷åííÿ óíiâåðñàëüíîãî iíäåêñó àíiçîòðîïi¨ ìà¹ äîðiâíþâàòè íóëþ. Ùî áiëü-
øå AU âiäõèëÿ¹òüñÿ âiä íóëÿ, òî áiëüøèé ñòóïiíü àíiçîòðîïi¨. Ðîçðàõîâàíå çíà÷åííÿ
óíiâåðñàëüíîãî iíäåêñó àíiçîòðîïi¨ äîðiâíþ¹ 0,67 i 0,61 äëÿ LDA òà GGA ôóíêöiîíà-
ëiâ, âiäïîâiäíî. Âàðòî çàçíà÷èòè, ùî öåé iíäåêñ ìiñòèòü âíåñêè âiä îá'¹ìíîãî ìîäóëÿ
ïðóæíîñòi òà âiä ìîäóëÿ çñóâó.

Äëÿ íàî÷íîñòi òà äåòàëüíiøîãî àíàëiçó àíiçîòðîïi¨ ïðóæíèõ âëàñòèâîñòåé êðèñ-
òàëiâ âèêîðèñòîâóþòü ìåòîä ïîáóäîâè ïðîñòîðîâîãî ðîçïîäiëó âiäïîâiäíèõ ïðóæíèõ
ïàðàìåòðiâ. Íà ðèñ. 2 çîáðàæåíî ïîáóäîâàíi 3D ïîâåðõíi ðîçïîäiëó äëÿ ìîäóëÿ Þí-
ãà E, îá'¹ìíîãî ìîäóëÿ ïðóæíîñòi B òà ìîäóëÿ çñóâó G. Â içîòðîïíîìó âèïàäêó
ðîçïîäië ìîäóëiâ ïðóæíîñòi ìà¹ ôîðìó ñôåðè. Âiäõèëåííÿ âiä ñôåðè÷íî¨ ôîðìè
ñâiä÷èòü ïðî ìiðó ïðîñòîðîâî¨ àíiçîòðîïi¨. Òàêîæ íà íèæíié ïàíåëi íàâåäåíî ïëà-
íàðíi ïðî¹êöi¨ íà ïëîùèíè (100) òà (001) (òà (010) äëÿ ìîäóëÿ çñóâó). ßê âèäíî
ç ðèñ. 2, à, ïðîñòîðîâèé ðîçïîäië ìîäóëÿ Þíãà ìà¹ çíà÷íå âiäõèëåííÿ âiä ñôåðè-
÷íî¨ ôîðìè, ùî îçíà÷à¹ ñóòò¹âó àíiçîòðîïiþ öüîãî ïðóæíîãî ïàðàìåòðà. Çàãàëüíèé
âèãëÿä ïîâåðõíi íàãàäó¹ êóá çi çãëàäæåíèìè âåðøèíàìè òà âäàâëåíèìè öåíòðàìè
ãðàíåé. Ðèñ. 2, á âiäîáðàæà¹ ïðîñòîðîâèé ðîçïîäië îá'¹ìíîãî ìîäóëÿ ñòèñêó B. Ìî-
æíà çàóâàæèòè, ùî îá'¹ìíèé ìîäóëü ñòèñêó ìà¹ ðîçïîäië ìàéæå ñôåðè÷íî¨ ôîðìè,
ùî ñâiä÷èòü ïðî ïðàêòè÷íî içîòðîïíó õàðàêòåðèñòèêó öüîãî ïàðàìåòðà. Ðèñ. 2, â
âiäïîâiäà¹ ðîçïîäiëó ìîäóëÿ çñóâó G. ßê âèäíî ç ðèñ., ìîäóëü çñóâó, ïîäiáíî äî
ìîäóëÿ Þíãà, õàðàêòåðèçó¹òüñÿ ñóòò¹âîþ àíiçîòðîïi¹þ. Òîïîëîãiÿ ïîâåðõíi ìà¹ õà-
ðàêòåðèñòèêè îáåðíåíi äî õàðàêòåðèñòèê ïîâåðõíi ðîçïîäiëó ìîäóëÿ Þíãà, à ñàìå:
â öåíòðàõ ãðàíåé ñïîñòåðiãà¹òüñÿ ìàêñèìóì, òîäi ÿê ïî äiàãîíàëÿõ óìîâíîãî êóáà �
ìiíiìóì.

Äëÿ äåòàëüíiøîãî àíàëiçó ïîáóäîâàíèõ ïîâåðõîíü íà íèæíié ïàíåëi ðèñ. 2, ã,  ,
ä ïîäàíî ïðî¹êöi¨ âiäïîâiäíèõ ïðîñòîðîâèõ ðîçïîäiëiâ íà ðiçíi ïëîùèíè. Ðèñ. 2, ã
âiäïîâiäà¹ ïëàíàðíèì ïðî¹êöiÿì íà ïëîùèíè (100) òà (001) ìîäóëÿ Þíãà. Âèäíî, ùî
ïðî¹êöi¨ ìàþòü ìåòåëèêîïîäiáíó ôîðìó, ïîäiáíó äî òi¹¨, ùî ñïîñòåðiãàëàñü ó êðèñòà-
ëàõ AgGaTe2, Ag2SiS3 [20, 28] òà iíøèõ íàïiâïðîâiäíèêîâèõ ìàòåðiàëàõ. Ó ïëîùèíi
(100) çíà÷åííÿ ìîäóëÿ Þíãà äåùî ìåíøå íiæ â (001). Ç ïðî¹êöié òàêîæ ïîìiòíî,
ùî â äiàãîíàëüíèõ íàïðÿìàõ ìîäóëü ìà¹ íàéáiëüøå çíà÷åííÿ. Äëÿ îá'¹ìíîãî ìî-
äóëÿ ñòèñêàííÿ ÷iòêî ïðîñòåæó¹òüñÿ içîòðîïiÿ ïðîñòîðîâîãî ðîçïîäiëó â ïëîùèíi
(001). Ïðî¹êöiÿ íà ïëîùèíó (100) ïîêàçó¹ íåçíà÷íå ñòèñêàííÿ êîëà â íàïðÿìi z. Öi
ðåçóëüòàòè ïiäòâåðäæóþòü, ùî îá'¹ìíèé ìîäóëü ïðóæíîñòi âîëîäi¹ íèçüêîþ àíiçî-
òðîïi¹þ ïîðiâíÿíî ç iíøèìè ïðóæíèìè ìîäóëÿìè äëÿ êðèñòàëà. Ïîäiáíå îòðèìàíî i
äëÿ iíøèõ êðèñòàëiâ [20,29]. Ðèñ. 2,   âiäîáðàæà¹ ïëàíàðíi ïðî¹êöi¨ ìîäóëÿ çñóâó G
êðèñòàëà AgAlTe2. Äëÿ ìîäóëÿ çñóâó ïðî¹êöi¨ áóäóâàëè íà ïëîùèíàõ (100), (010) òà
(001). Çàãàëüíèé âèãëÿä ïðî¹êöi¨ äëÿ òðüîõ ïëîùèí ìà¹ ôîðìó ïîäiáíó äî êâiòêè.
Ç ðèñ. âèäíî, ùî äëÿ ïðî¹êöi¨ íà ïëîùèíó (001) ïðèòàìàííå íàéìåíøå çíà÷åííÿ
ìîäóëÿ çñóâó.
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Ðèñ. 2: Ïðîñòîðîâèé ðîçïîäië ïðóæíèõ ìîäóëiâ êðèñòàëà AgAlTe2: à) ìîäóëÿ Þíãà; á )
îá'¹ìíîãî ìîäóëÿ ïðóæíîñòi; â) ìîäóëÿ çñóâó

Fig. 2: Spatial distribution of elastic moduli of the AgAlTe2 crystal: a) Young's modulus; b)
bulk modulus of elasticity; c) shear modulus

2.3. Àêóñòè÷íi âëàñòèâîñòi êðèñòàëà AgAlTe2

Ìåõàíi÷íi âëàñòèâîñòi ìàòåðiàëiâ ïîâ'ÿçàíi ç iíøèìè ¨õíiìè õàðàêòåðèñòèêàìè.
Çîêðåìà, âèêîðèñòîâóþ÷è ïðóæíi êîíñòàíòè Cij , ìîæíà îöiíèòè àêóñòè÷íi âëàñòè-
âîñòi êðèñòàëiâ. Ìè ïðîâåëè ðîçðàõóíîê i àíàëiç øâèäêîñòi ïîøèðåííÿ àêóñòè÷íèõ
õâèëü ó êðèñòàëi AgAlTe2. Äëÿ öüîãî âèêîðèñòîâóþòü ðiâíÿííÿ Ãðiíà-Êðiñòîôôåëÿ,
ÿêå ïîâ'ÿçó¹ ïðóæíi êîíñòàíòè ç ãóñòèíîþ êðèñòàëà òà øâèäêiñòþ çâóêó â ìàòåðiàëi.
Äëÿ êðèñòàëiâ, ÷åðåç ¨õíþ àíiçîòðîïiþ, ïðóæíi òà àêóñòè÷íi âëàñòèâîñòi çàëåæàòü
âiä íàïðÿìó â êðèñòàëi. Äëÿ çiñòàâëåííÿ ïàðàìåòðiâ ïëîñêî¨ ìîíîõðîìàòè÷íî¨ õâèëi,
ùî áiæèòü ó íàïðÿìi, çàäàíîìó ¹äèíèì âåêòîðîì õâèëüîâî¨ íîðìàëi n(n1, n2, n3) iç
ãóñòèíîþ êðèñòàëà òà éîãî òåíçîðîì ïðóæíîñòi, âèêîðèñòîâó¹òüñÿ òàêèé âèðàç:

ρv2ui = Cijklnjnluk, (12)

Òóò v � ôàçîâà øâèäêiñòü õâèëi; ρ � ãóñòèíà ñåðåäîâèùà; Cijkl � òåíçîð ïðóæíî¨
æîðñòêîñòi êðèñòàëà; ui � çìiùåííÿ. Ïðîâiâøè çãîðòêó òåíçîðà ïðóæíî¨ æîðñòêîñòi,
îòðèìóþòü òåíçîð Ãðiíà-Êðiñòîôôåëÿ, ùî ïîçíà÷à¹òüñÿ ÿê

Ãik = Cijklnjnl. (13)

Äîáóòîê ρv2 ó ðiâíÿííi (12) ¹ âëàñíèì çíà÷åííÿì òåíçîðà Ãðiíà-Êðiñòîôôåëÿ,
òîäi ÿê éîãî âëàñíèì âåêòîðîì ¹ u. Ðîçâ'ÿçîê ñèñòåìè (12) ìîæíà îòðèìàòè, ÿêùî
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¨¨ âèçíà÷íèê äîðiâíþ¹ íóëþ

det|[Ãik − ρv2δik]uk| = 0. (14)

Òóò δik � äåëüòà Êðîíåêåðà (ïðè i = k, δik = 1, à êîëè i ̸= k, δik = 0). Ðîçâ'ÿçóþ÷è
ñåêóëÿðíå ðiâíÿííÿ (14), îòðèìóþòü òðè ðîçâ'ÿçêè, ÿêi äàþòü çìîãó çíàéòè çíà÷åííÿ
øâèäêîñòi çâóêó, ùî âiäïîâiäàþòü ïîâçäîâæíié (LA) i äâîì ïîïåðå÷íèì (TA1, TA2)
àêóñòè÷íèì õâèëÿì. Ìè ðîçðàõóâàëè ðîçïîäië øâèäêîñòi àêóñòè÷íèõ õâèëü ó äâîõ
ïëîùèíàõ. Íà ðèñ. 3 çîáðàæåíî øâèäêiñòü ïîøèðåííÿ çâóêó â êðèñòàëi AgAlTe2 ó
ïëîùèíàõ (100) òà (001). Ðîçðàõóíêè ïðîâîäèëè, âèêîðèñòîâóþ÷è âëàñíó ïðîãðàìó,
íàïèñàíó ìîâîþ ïðîãðàìóâàííÿ Python.

Ðèñ. 3: Ðîçïîäië øâèäêîñòi ïîøèðåííÿ àêóñòè÷íèõ õâèëü ó êðèñòàëi AgAlTe2 â ïëîùèíàõ
(100) òà (001)

Fig. 3: Distribution of the propagation velocity of acoustic waves in the AgAlTe2 crystal in the
(100) and (001) planes

Ó ïëîùèíi (001) íàéáiëüøà øâèäêiñòü ïîøèðåííÿ àêóñòè÷íèõ õâèëü, ùî âiäïî-
âiäà¹ LA õâèëÿì, ñïîñòåðiãà¹òüñÿ â äiàãîíàëüíèõ íàïðÿìàõ. Ìàêñèìàëüíå çíà÷åííÿ
øâèäêîñòi ñòàíîâèòü Vmax = 3682,59 ì/ñ. Ó ïëîùèíi (100) íàéáiëüøà øâèäêiñòü
àêóñòè÷íèõ õâèëü íà 411 ì/ñ ìåíøà çà øâèäêiñòü ó ïëîùèíi (001). Ïðîñòîðîâèé
ðîçïîäië øâèäêîñòi ïîøèðåííÿ çâóêó â êðèñòàëi AgAlTe2 ìà¹ íåçíà÷íó àíiçîòðî-
ïiþ. Ïîïåðå÷íà àêóñòè÷íà õâèëÿ ÒÀ1 ïîøèðþ¹òüñÿ â êðèñòàëi ç ìàéæå îäíàêîâîþ
øâèäêiñòþ â óñiõ íàïðÿìàõ. Ìàêñèìàëüíi òà ìiíiìàëüíi çíà÷åííÿ øâèäêîñòi çâóêó â
ïëîùèíi àòîìíîãî øàðó (001) i â ïåðïåíäèêóëÿðíié ïëîùèíi (100) çiáðàíi â òàáë. 5.

Äëÿ êiëüêiñíî¨ îöiíêè ìiðè àíiçîòðîïi¨ øâèäêîñòi ïîøèðåííÿ àêóñòè÷íèõ õâèëü
â êðèñòàëi AgAlTe2 ìè ðîçðàõóâàëè âiäñîòêîâèé iíäåêñ àíiçîòðîïi¨ A

A =
Vmax − Vmin

1
2 (Vmax + Vmin)

× 100%. (15)

Äëÿ LA õâèëü àíiçîòðîïiÿ øâèäêîñòi ïîøèðåííÿ çâóêó ñòàíîâèòü A = 4,4 %
(11,8 %), äëÿ TA1 � A = 39,4 % (39,4 %), à äëÿ TA2 ïîêàçíèê àíiçîòðîïi¨ A = 5,1 %
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Òàáë. 5: Ìàêñèìàëüíi Vmax òà ìiíiìàëüíi Vmin øâèäêîñòi çâóêó â êðèñòàëi AgAlTe2 ìåòîäîì
GGA ç âèêîðèñòàííÿì ðiâíÿíü Ãðiíà-Êðiñòîôôåëÿ

Table 5: Maximum Vmax and minimum Vmin sound velocities in the AgAlTe2 crystal by the
GGA method using the Green-Christo�el equations

ïëîùèíà (100) ïëîùèíà (001)
Vmin, ì· ñ−1 Vmax, ì· ñ−1 Vmin, ì· ñ−1 Vmax, ì· ñ−1

LA 3129,76 3271,19 3271,19 3682,59
TA1 1516,01 2259,63 1516,40 2259,63
TA2 1440,81 1516,01 1498,36 1516,40

(1,2 %) äëÿ ïëîùèíè (100) ((001)), âiäïîâiäíî. Ðåçóëüòàòè ðîçðàõóíêiâ ïîêàçíèêà
àíiçîòðîïi¨ àêóñòè÷íèõ õâèëü äëÿ êðèñòàëà AgAlTe2 ïiäòâåðäæóþòü, ùî àíiçîòðîïiÿ
õâèëi ÒÀ1 íàéáiëüøà, à àíiçîòðîïiÿ õâèëi ÒÀ2 � íàéìåíøà.

Âèñíîâêè

Ó ðàìêàõ òåîði¨ ôóíêöiîíàëà ãóñòèíè ïðîâåäåíî ïåðøîïðèíöèïíi ðîçðàõóíêè
ïðóæíèõ òà àêóñòè÷íèõ õàðàêòåðèñòèê êðèñòàëà AgAlTe2 â êðèñòàëi÷íié ñòðóêòóði
òèïó õàëüêîïiðèòó. Îïòèìiçîâàíà ç âèêîðèñòàííÿì LDA òà GGA ìåòîäiâ êðèñòàëi÷-
íà ñòðóêòóðà áëèçüêà äî åêñïåðèìåíòàëüíî¨. Îòðèìàíi ïàðàìåòðè êðèñòàëi÷íî¨  ðà-
òêè âèÿâèëèñü äåùî çàâèùåíèìè ïîðiâíÿíî ç åêñïåðèìåíòàëüíèìè çíà÷åííÿìè äëÿ
ðîçðàõóíêiâ ç âèêîðèñòàííÿì GGA ôóíêöiîíàëà íà 1,9 % (äëÿ ïàðàìåòðà a) òà 3,9 %
(äëÿ ïàðàìåòðà c). Ó ðàçi âèêîðèñòàííÿ LDA ôóíêöiîíàëà äëÿ ïàðàìåòðà  ðàòêè a
ñïîñòåðiãà¹òüñÿ çàíèæåííÿ éîãî çíà÷åííÿ íà 1,3 %, à äëÿ ïàðàìåòðà c îòðèìàíå
çíà÷åííÿ ¹ íà 1,5 % áiëüøèì çà åêñïåðèìåíòàëüíå. Ðîçðàõîâàíî ìàòðèöþ ïðóæíèõ
êîíñòàíò, ùî äëÿ êðèñòàëà AgAlTe2 ñêëàäà¹òüñÿ ç øåñòè íåçàëåæíèõ êîåôiöi¹íòiâ
C11, C33, C44, C66, C12, C13. Ñåðåä íèõ íàéáiëüøèì ïðóæíèì êîåôiöi¹íòîì ¹ C11, à
íàéìåíøèì � C44. Ç ðîçðàõóíêiâ óíiâåðñàëüíîãî ìîäóëÿ àíiçîòðîïi¨ ç'ÿñîâàíî, ùî
êðèñòàë âîëîäi¹ çíà÷íîþ àíiçîòðîïi¹þ ïðóæíèõ âëàñòèâîñòåé. Ïîáóäîâà òðèâèìið-
íèõ ïðîñòîðîâèõ ðîçïîäiëiâ ïðóæíèõ ìîäóëiâ âèÿâèëà, ùî îá'¹ìíèé ìîäóëü ñòèñêó
B ìàéæå içîòðîïíèé, òîäi ÿê ìîäóëü çñóâó G âîëîäi¹ íàéáiëüøîþ àíiçîòðîïi¹þ. Ç
ìàòðèöi ïðóæíèõ êîíñòàíò, âèêîðèñòîâóþ÷è ðiâíÿííÿ Ãðiíà-Êðiñòîôåëÿ, ðîçðàõîâà-
íî øâèäêiñòü ïîøèðåííÿ àêóñòè÷íèõ õâèëü ó äîñëiäæóâàíîìó êðèñòàëi. Ç'ÿñîâàíî,
ùî íàéáiëüøà øâèäêiñòü àêóñòè÷íèõ õâèëü ñòàíîâèòü Vmax = 3682,59 ì/ñ ó ïëî-
ùèíi (001) òà âiäïîâiäà¹ ïîâçäîâæíié àêóñòè÷íié õâèëi LA. Íàéáiëüøà àíiçîòðîïiÿ
øâèäêîñòi ïîøèðåííÿ àêóñòè÷íèõ õâèëü ñïîñòåðiãà¹òüñÿ äëÿ TA1 õâèëü, äëÿ ÿêèõ
ïîêàçíèê àíiçîòðîïi¨ A = 39,4 % äëÿ (100) òà 39,4 % äëÿ (001) ïëîùèí.
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The work is devoted to the theoretical study of the elastic and acoustic properti-
es of the AgAlTe2 crystal from the �rst principles. The studies were carried
out using the CASTEP program, which is based on density functional theory
(DFT). Within the framework of the chosen approach, using the BFGS method,
the optimization of the crystal structure was carried out using the local density
approximation (LDA) and the generalized gradient approximation (GGA) to
describe the exchange-correlation interaction of electrons. During the optimi-
zation, both the parameters of the crystal lattice and the coordinates of the
atoms were changed. The optimized crystal structure turned out to be close to
the experimental one presented in the literature. It was found that the optimi-
zed parameters of the crystal lattice di�er slightly from the experimental ones.
Using the GGA functional leads to an overestimation of 1.9% and 3.9% for
parameters a and c, respectively. For the LDA functional the lattice parameter
a is underestimated by 1.3%, while the value of parameter c is 1.5% higher than
the experimental one. Using the standard method, the elements of the matrix of
elastic constants, Young's modulus E, bulk modulus B, shear modulus G, and
Poisson's ratio v were calculated and analyzed for the investigated crystal in
tetragonal symmetry. It is shown that the Pugh's ratio for the studied material
is BH/GH > 1.75, from which it follows that this material has inherent plastici-
ty. Using the universal anisotropy index AU , the degree of anisotropy of elastic
properties is shown. It was found that for both used methods the universal ani-
sotropy index is di�erent from zero, which indicates the anisotropy of the elastic
properties of the AgAlTe2 crystal. A detailed analysis of anisotropy is carried
out using the construction of 3D surfaces and their planar projections for various
parameters. Spatial distributions of Young's modulus E, bulk modulus B, and
shear modulus G are plotted. B is shown to be nearly isotropic, while E and
G exhibit signi�cant anisotropy of the opposite character. Using the calculated
matrix of elastic constants Cij and solving the Green-Christo�el equation, the
speed of acoustic plane waves propagation in the crystal was calculated. Planar
projections of the velocity V in the (100) and (001) planes were constructed and
their anisotropy was discussed.

Key words: crystal, chalcopyrite, elastic properties, anisotropy, acoustic
waves.


