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Иодид серебра — неорганическое соединение с формулой AgI. Это жёлтое вещество, чувствительное к действию света, используется в фотографии, находит применение в качестве антисептика в медицине, а также в качестве дождеобразующего реагента. Йодид серебра относится к суперионным проводникам с ионной проводимостью выше 147 οС. Соединение обладает ОЦК структурой в суперионном состоянии, характеризующимся структурным разупорядочением кристаллической решетки [1].
Целью данной работы является расчет зонной структуры, фононных спектров,  упругих модулей кристалла с помощью программы Quantum espresso.
Формирование ГЦК или ОЦК структур определяется природой взаимодействующих атомов и особенностями их электронного строения. Зачатки суперионного состояния имеются уже в несуперионной фазе – ближний порядок и вид фононного спектра мало отличаются в суперионном и несуперионном состоянии. Фононный спектр характеризуется большой плотностью фононных мод в области малых частот. Из анализа кривых дисперсии фононов в несуперионной  фазе (рис. 2) установлено, что низкоэнергетические моды, которые считаются в ряде работ бездисперсионными имеют, возможно акустическую природу. Наблюдаются отрицательные частоты, что свидетельствует о наличии ангармонических колебаний даже в несуперионном состоянии. Для сравнения приведен фононный спектр бромида серебра (рис. 4), не являющегося суперионным проводником. В фононном спектре отрицательных частот нет.
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Рис. 1. Зонная структура несуперионной фазы AgI.
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Рис. 2. Фононный спектр несуперионной фазы AgI.
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Рис. 3. Зонная структура AgBr.
[image: image4.png]Frequency (meV)

N RO o

24
22
20
18
16
14
12
10

o

Phonon Dispersion

Frequency (meV)

o

IS

[
Iy

S

Density of Phonon States

0 001 002 003 004 005 006 0,07

Density of Phonon States (1/meV)




Рис. 4. Фононный спектр AgBr. 
Статья выполнена при поддержке гранта Республики Башкортостан молодым ученым №16ГР от 7.02.2020, в рамках проекта «Механизм ионного переноса суперионных проводников».
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