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1. Introduction

A l u m i n i u m  i s  a  t r i v u l e n t  / > - b l o c k  m e t a l  h a v i n g  a  m u c h  l a r g e r  v a l u e  f o r  s c r e e n i n g  o f  

c o n d u c t i o n  e l e c t r o n s  a n d  i t s  d y n a m i c a l  b e h a v i o u r  h a s  b e e n  s t u d i e d  e a r l i e r  b y  m a n y  w o r k e r s  

M l *  T h e  l a t t i c e  d y n a m i c s  o f  a l u m i n i u m  h a v e  a l s o  b e e n  s t u d i e d  b y  S o m a  et al \2\ u s i n g  t h e  

l o c a l  H e i n e - A b a r e n k o v  m o d e l  p o t e n t i a l  w i t h  v o l u m e  d e p e n d e n t  p a r a m e t e r s .  T h e  s t u d y  d u e  

t o  G u p t a  13 ]  c o m b i n e s  t h e  s h o r t  r a n g e  a n d  l o n g  r a n g e  f o r c e s .  T h e  m o d e l  potential d u e  t o  

A s c h r o l t  [ 4 J e m p l o y e d  b y  D a s  et al [ 5 ]  i g n o r e s  t h e  a d e q u a t e  i n c l u s i o n  o f  t h r e e - b o d y  f o r c e s .  

W a n g  a n d  O v e r h a u s e r  | 6 | h a v e  a l s o  c o m p u t e d  p h o n o n  f r e q u e n c i e s  o f  a l u m i n i u m  u s i n g  t h e i r  

d y n a m i c a l  p s e u d o p o t e n t i a l  t h e o r y ,  w h i c h  i n v o l v e s  u n n e c e s s a r y  m u l t i p l i c a t i o n  o f  

i n t e r a c t i o n s .  A  n i n e - p a r a m e t e r  m o d e l  h a s  b e e n  p r o p o s e d  b y  S i n g h  | 7 |  t o  s t u d y  t h e  l a t t i c e  

d y n a m i c s  o f  a l u m i n i u m .  R e c e n t l y ,  T h a k u r  a n d  S i n g h  [ 8 ]  h a v e  e m p l o y e d  a
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p h e n o m e n o l o g i c a l  m o d e l  i n c o r p o r a t i n g  t h e  t h r e e - b o d y  u n p a i r e d  i n t e r a c t i o n s  t o  s t u d y  t h e  

p h o n o n  d i s p e r s i o n  i n  a l u m i n i u m .

A  f u r t h e r  r e v i e w  o f  l i t e r a t u r e  r e v e a l s  t h a t  t h e  i n t e r a c t i n g  p o t e n t i a l s  c a n  b e  

r e p r e s e n t e d  e i t h e r  a s  i n v e r s e  o r  e x p o n e n t i a l  f u n c t i o n  o f  s e p a r a t i o n  o r  t h e  c o m b i n a t i o n  o f  

b o t h  t h e  f u n c t i o n s .  A  l a r g e  n u m b e r  o f  m i c r o s c o p i c  s t u d i e s  [ 9 ]  m a k e  u s e  o f  t h e  m o d e l  

p o t e n t i a l  e x h i b i t i n g  i n v e r s e  s e p a r a t i o n  d e p e n d e n c e .  M o d e l  p o t e n t i a l s  g i v e n  b y  s o m e  a u t h o r s  

[ 1 0 ]  c o m b i n e  t h e  i n v e r s e  s e p a r a t i o n  d e p e n d e n c e  w i t h  e x p o n e n t i a l  d e p e n d e n c e .  T h e  

B o r n - M a y e r  f u n c t i o n ,  w i d e l y  u s e d  f l  1 J t o  r e p r e s e n t  t h e  r e p u l s i v e  i n t e r a c t i o n s ,  i s  e s s e n t i a l l y  

a n  e x p o n e n t i a l  f u n c t i o n .  W a n g  a n d  O v e r h a u s e r  [ 6 ]  h a v e  s h o w n  t h a t  t h e  c o r e  a n d  s h e l l  

c h a r g e  c l u s t e r  a s s u m e  t h e  e x p o n e n t i a l  f o r m s .  T h e  c h a r g e  d e n s i t y  p e r t a i n i n g  t o  r f - s h e l l  

e x h i b i t s  [ 1 2 ]  t h e  e x p o n e n t i a l  f o r m .  T h e  c o u p l i n g s  a m o n g  ^ - s h e l l s  a n d  t h o s e  a m o n g  s- 
a n d  J - s h e l l  a r e  e x p r e s s e d  [ 1 3 ]  a s  i n v e r s e  f u n c t i o n  o f  s o m e  p o w e r  o f  s e p a r a t i o n .  T h e  

d i e l e c t r i c  f u n c t i o n s  [ 1 4 ]  w h i c h  e i t h e r  a u g m e n t  o r  s u b d u e  t h e  m i c r o s c o p i c  i n t e r a c t i o n s  a l s o  

i m p l i c a t e  t h e  d i r e c t  o r  i n v e r s e  a n d  e x p o n e n t i a l  s e p a r a t i o n  d e p e n d e n c e .  T h e s e  f o r m s  o f  

i n t e r a c t i o n s  c l a i m  l i m i t e d  a n d  s e l e c t i v e  s u c c e s s  i n  e x p l a i n i n g  t h e  s t a t i c  a n d  d y n a m i c  

p r o p e r t i e s  o f  s o l i d s .

T h e  e x p o n e n t i a l  f o r m  o f  p o t e n t i a l  g i v e n  b y  M o r s e  h a s  w i d e l y  b e e n  u s e d  1 1 5 ]  

t o  s t u d y  t h e  v a r i o u s  p r o p e r t i e s  o f  s o l i d s .  S o m e  o t h e r  [ 1 6 ]  m a c r o s c o p i c  s t u d i e s  h a v e  s t a t e d  

t h e  i n t e r a c t i o n s  a s  t h e  c o m b i n a t i o n  o f  i n v e r s e  a n d  e x p o n e n t i a l  s e p a r a t i o n  d e p e n d e n t  

f u n c t i o n s .

P r e s e n t  c o m m u n i c a t i o n  d e r i v e s  a n  e m p i r i c a l  p o t e n t i a l ,  w h i c h  is  a n  e x t e n s i o n  o f  t h e  

g e n e r a l i s e d  e x p o n e n t i a l  p o t e n t i a l ,  k n o w n  a s  e x t e n d e d  g e n e r a l i s e d  e x p o n e n t i a l  p o t e n t i a l  

( E G E P )  a n d  e x p l a i n s  a l m o s t  a l l  t h e  c h a r a c t e r i s t i c  f e a t u r e s  o f  t h e  i n t e r a t o m i c  i n t e r a c t i o n s  

s u c h  a s

( i )  T h e  e l e c t r o n i c  e x c h a n g e  a n d  c o r r e l a t i o n  e f f e c t s ,  w h i c h  i n t r o d u c e  t h e  s u b s t a n t i a l  

c h a n g e  [ 1 7 ]  i n t o  t h e  w i d t h  a n d  d e p t h  o f  t h e  p o t e n t i a l ,  h a v e  b e e n  a c c o u n t e d  f o r  i n  a n  

a l t e r n a t i v e  f o r m  t h r o u g h  a  p a r a m e t e r  m a n d  t h e r e f o r e ,  p r o p e r l y  s u b s t i t u t e  f o r  

d i e l e c t r i c  s c r e e n i n g  f u n c t i o n s .

( i i )  T h e  r o l e  o f  t h e  t h r e e - b o d y  f o r c e s ,  s u c h  a s  v o l u m e  f o r c e s ,  h a s  e f f e c t i v e l y  b e e n  

e x p r e s s e d  i n  a h  i n d i r e c t  m a n n e r  t h r o u g h  a  p a r a m e t e r  n ,  b e c a u s e  t h i s  param eter 

a f f e c t s  [ 1 8 ]  t h e  p o s i t i o n  a s  w e l l  a s  t h e  d e p t h  o f  t h e  p o t e n t i a l  m i n i m a  ( F i g u r e  1) .

( i i i )  I t  a c c o u n t s  e f f e c t i v e l y  f o r  t h e  c h a r a c t e r i s t i c  f e a t u r e  o f  s t e e p  r i s e  o f  C o u l o m b i c  

r e p u l s i o n  a t  s m a l l  s e p a r a t i o n s .

( i v )  T h e  p o t e n t i a l  i s  s e l f - c o n v e r g e n t  a n d  t h e r e f o r e  r e q u i r e s  n o  e x p o n e n t i a l  d a m p i n g  

f a c t o r .

T h e  p o t e n t i a l  h a s  e a r l i e r  e x p l a i n e d  [ 1 9 ]  s u c c e s s f u l l y  t h e  e l a s t i c  a n d  d y n a m i c a l  

b e h a v i o u r  o f  fee  m e t a l s .  T h e  p r e s e n t  p a p e r  a i m s  t o  i n v e s t i g a t e  t h e  e l a s t i c  a n d  d y n a m i c a l  

b e h a v i o u r  o f fee  a l u m i n i u m .



2. Theory

2 . 1. Extended generalised exponential potential :

T h e  a t t r a c t i v e  a s  w e l l  a s  t h e  r e p u l s i v e  c o m p o n e n t s  o f  t h e  g e n e r a l i s e d  e x p o n e n t i a l  p o t e n t i a l  

h a v e  b e e n  e x t e n d e d  f o r  r e p r e s e n t i n g  t h e i r  t r u e  a n d  r e a l i s t i c  n a t u r e .  E x t e n d e d  g e n e r a l i s e d  

f o r m  o f  e x p o n e n t i a l  p o t e n t i a l  ( E G E P )  s o  d e v e l o p e d ,  a s s u m e s  t h e  f o r m

=  £ > / ( « - ! )  -  n, ( ar ( / ( 1 )
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r < A )

Hgure 1 . Variation of the potential function of Al with r for n = 0 5 ( i ' i and 2 0 (•+)

T h e  a v e r a g e  i n t e r a c t i o n  ( c o h e s i v e  e n e r g y )  e n e r g y  p e r  a t o m  w i t h i n  t h e  f r a m e w o r k  o f  
E G E P  is

)  =  D /2(m -  I )  £  )»  -  m(ar,)"e ' ^ ' - ‘J \  (2)
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w h e r e  D is  t h e  d i s s o c i a t i o n  e n e r g y ,  a  t h e  h a r d n e s s  p a r a m e t e r  a n d  r0 t h e  e q u i l i b r i u m  

s e p a r a t io n  p a r a m e t e r  a n d  rf is  t h e  d is t a n c e  o f  t h e ; - t h  a t o m  f r o m  t h e  o r i g i n  g i v e n  b y

r, =  O )

E q .  ( 2 )  c a n  b e  p u t  i n  t h e  f o r m  t o  r e p r e s e n t  t h e  c o h e s iv e  e n e r g y  a t  e q u i l i b r i u m  s e m i - l a t t i c e  

c o n s t a n t  (an) a s  u n d e r

O(a0) =  D/2(m -  1) P m ( a a 0 ) - n e ~ma“nl'l L ~" - m f i ( ( x a a ) n £  e ~aa"‘ >L) 

i,iJ ,  /|W ,

( 4 )

w h e r e  /?  =  e x p ( a r ? ) .  ( 5 )

T h e  t h r e e  d e f i n i n g  p a r a m e t e r s  ( a .  r„ a n d  D) o f  t h e  p o t e n t i a l  r e q u i r e  f o r  t h e i r  e v a l u a t io n ,  t h e  

p r e c i s e ly  d e t e r m in e d  i n p u t  d a ta  o f  e q u i l i b r i u m  s e m i - la t t i c e  c o n s t a n t  (aft)  a n d  b u l k  m o d u lu s  

( B )  o f  t h e  m e t a l  o n l y .  F o r  e v a l u a t i n g  t h e  t h r e e  p a r a m e t e r s  a ,  r0 a n d  D  o f  t h e  p o t e n t i a l  

f u n c t i o n ,  t h e  c o n d i t i o n

[l2d0(r) ldr2] =  0 (6)

f o r  t h e  e q u i l i b r i u m  o f  t h e  c r y s t a l  i n  t h e  a b s e n c e  o f  e x t e r n a l  f o r c e s  is  e m p l o y e d  w h i c h  

g i v e s

w h e r e

0 m-1 m(aao)n ( U - V)

(era,)-" (X + Y ) ’

U = a  £  l{ L T l e x p (-o a  ,L > 
',V,

’

V = ( n / a o ) ^  l 2 U'f 2 exp (-ow (iL/ ) . 

Wt

X = w o ^  /■ exp( - m a a oLl )

(7)

Y = X  lf LT * 2) e * p •
' M

T h e  b u l k  m o d u lu s  c a n  b e  e x p r e s s e d  a s

B =  ( r 2 / 9 V )  [d1<P!dr'1)r r (8)
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T h e  p a r a m e t e r  D  c a n  b e  e v a l u a t e d  t h r o u g h  t h e  e x p r e s s i o n  f o r  t h e  b u l k  m o d u l u s  f o l l o w i n g  

t h e  c o n d i t i o n  g i v e n  b y  e q  ( 6 )  f o r  s t r e s s - f r e e  l a t t i c e .  T h e  f o l l o w i n g  e x p r e s s i o n  f o r  D i s  

o b t a i n e d

£ > =  1 8  V t f ( r o - 1  ) / ( / > - £ ? ) , ( 9 )

w h e r e P  = Pm(aatir n ( maao ) 2 £  Z , - ( " - 2 )  cxp(-maai/Li ) 
Wx

+ 2n(maa0) £  V "  U  e x p ( - m a a ^ )

+  « ( «  +  ! )  Lr” exp(-maa0Lt )

' M

e  = mp(aa0)n (aa, f  2  L</ " + 2 )  e ^ - 0 ^ , , ^ )

W .

+  2n(aait) ]jjT Z i /n + , )  exp(-aa0L/ ) + n (n - l)  ^  L 'J  e x p ( - a a (, L ; )

/|/2/,

2 . 2 .  7 7 ie  second-order and third order elastic constants :

T h e  f o l l o w i n g  e x p r e s s i o n s  f o r  t h e  s e c o n d - o r d e r  e l a s t i c  c o n s t a n t s  ( S O E C )  a n d  t h e  t h i r d -  

o r d e r  c l a s t i c  c o n s t a n t s  ( T O E C )  w i t h  p r e s e n t  i n t e r a t o m i c  i n t e r a c t i o n s  a r e  u s e d

C „  =  (n 'a * /2 V )  £  l* d 20 ( r ) l ( d r 2)2, ( 1 0 )

W i

C U |  =  (n 'a * /V )  £  l« d * 0 (r ) / (d r 2) \  ( 1 1 )

Wi

w h e r e  n  i s  t h e  n u m b e r  o f  a t o m s  p e r  u n i t  c e l l  ( 4  f o r  f e e  a n d  2  f o r  bee)  a n d  V  r e p r e s e n t s  t h e  

a t o m i c  v o l u m e .

T h e  e q .  ( 1 0 )  t r a n s f o r m s  t o  r e p r e s e n t  C \2 w h e n  / j4 i n  t h e  s a id  e q u a t i o n  i s  r e p l a c e d  b y  

/,2 / | . S i m i l a r l y ,  e q .  ( 1 1 )  t r a n s f o r m s  t o  r e p r e s e n t  C\n  ( = C | 6 6 )  a n d  Cm  ( =  C 456 =  ^ 144)  w h e n  

/j6 i n  t h e  s a i d  e q u a t i o n  i s  r e p l a c e d  b y  1*1% a n d  lfl%1% r e s p e c t i v e l y .

I n  o r d e r  t o  c a l c u l a t e  S O E C  C44, w e  m a k e  u s e  o f  t h e  f o l l o w i n g  r e l a t i o n  e x i s t i n g  

b e t w e e n  C 44 a n d  t h e  f i r s t  d e r i v a t i v e  ( c t j )  w h i c h  d e s c r i b e  t h e  u n p a i r e d  i o n i c  i n t e r a c t i o n  a n d  

t h e  s e c o n d  d e r i v a t i v e  ( / J | )  o f  t h e  p r e s e n t  p o t e n t i a l  viz.,
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w h e r e  a h  p l a r e  t h e  f o r c e  c o n s t a n t s  f o r  t h e  f i r s t  n e i g h b o u r  a n d  a i s  t h e  l a t t i c e  p a r a m e t e r  f o r  

t h e  m e t a l  u s e d  a s  a n  i n p u t  d a t a .

T h e  C a u c h y ' s  d i s c r e p a n c y  i n  S O E C  i s  a t t r i b u t e d  p a r t l y  d u e  t o  t h e  f i r s t  d e r i v a t i v e s  o f  

t h e  c e n t r a l  p a i r - w i s e  p o t e n t i a l  a n d  p a r t l y  d u e  t o  t h e  e l e c t r o n  b u l k  m o d u l u s  ( Ke) viz.,

u {C\i — C 44)  — a Ke — 8 ( O f j  +  (xf), ( 1 3 )

w h e r e  a: i s  t h e  f o r c e  c o n s t a n t  f o r  t h e  s e c o n d  n e i g h b o u r  a n d  t h e  v a l u e  o f  b u l k  m o d u l u s  o f  

t h e  e l e c t r o n  g a s  f o r  A 1  [ 8 J h a s  b e e n  t a k e n  t o  b e  0 . 0 5 2  x  1 0 n  N / m 2 . T h e  e q .  ( 1 3 )  c l e a r l y  

b r i n g s  o u t  t h e  i m p o r t a n c e  o f  (X\  a n d  02  ( w h i c h  u n d e r  t h e  s t r e s s - f r e e  c o n s t r a i n t s  a r e  e q u a l  t o  

z e r o )  i n  d e f i n i n g  C 44, a s  t h e  e l e c t r o n  b u l k  m o d u l u s  Ke i s  v e r y  s m a l l .

2 . 3. The pressure deri 1 citi ves of SOEC:

B i r c h  h a s  d e r i v e d  a  s e t  o f  e f f e c t i v e  e l a s t i c  c o n s t a n t s  w h i c h  d e t e r m i n e s  t h e  r e s p o n s e  o f  a n  

i n i t i a l l y  s t r e s s e d  c r y s t a l  t o  a n  a d d i t i o n a l  i n f i n i t e s i m a l  s t r a i n s .  F r o m  t h e s e  v a l u e s ,  t h e  

p r e s s u r e  d e r i v a t i v e s  o f  t h e  s e c o n d - o r d e r  e l a s t i c  c o n s t a n t s  h a v e  b e e n  c a l c u l a t e d .

2.4. Lattice dynamical behaviour :

T h e  e l e m e n t s  o f  t h e  d y n a m i c a l  m a t r i x  h a v i n g  e x p l i c i t  b e a r i n g  o n  e q .  ( 2 )  m a y  b e  w r i t t e n  a s  

D%(q)  =  2 ( o r ,  + j 8 | )  [ 2 - C a (Cp + C y ) ]  +  4 a , ( l - C /J C r )  +  4 p 2S*

+  4  a 2(S2p + S 2Y), * ( 1 4 )

= 2 ( / J |  — 0 5 )

w h e r e  Sa =  s i n ( a g a  /  2 )  a n d  C(Z = c o s ( u < y a / 2 ) ,  ( 1 6 )

a ,  =  [ \ / r ( d < P / d r ) \ N . a ,  =  [1  /  r ( 9 0  /  d r ) ] NN, ( 1 7 )

A =  [ d 2 0 ! d r * \ N% P 2 =  [ d 20  / d r 2 ]NN, ( 1 8 )

qu i s  t h e  a - c o m p o n e n t  o f  p h o n o n  w a v e  v e c t o r  q ,  a i s  t h e  l a t t i c e  p a r a m e t e r  a n d  (X \ ,  P\ a r e  t h e  

f o r c e  c o n s t a n t s  f o r  t h e  f i r s t  n e i g h b o u r  ( N )  a n d  C6 * f t  a r e  t h o s e  f o r  t h e  s e c o n d  n e a r e s i  

n e i g h b o u r  ( A W ) ,  r e s p e c t i v e l y .

T h e  p h o n o n  f r e q u e n c i e s  (v) a r e  o b t a i n e d  b y  s o l v i n g  t h e  u s u a l  s e c u l a r  e q u a t i o n  i.e.

Dap(q) -  4 n 2v 2M l  =  0 , ( 1 9 )

w h e r e  /  i s  t h e  u n i t  m a t r i x  o f  3 x 3  o r d e r  a n d  M i s  t h e  m a s s  o f  t h e  a t o m .

2 . 5 .  Parameter evaluation :

E q .  ( 7 )  i s  t r e a t e d  r e p e a t e d l y  f o r  a  c h o s e n  v a l u e  o f  n a n d  m t o  y i e l d  s u c h  a  v a l u e  o f  

d i m e n s i o n l e s s  q u a n t i t y  ( ota(,) w h i c h  r e p r o d u c e s  s u c h  v a l u e s  o f  p  a n d  D  [ f r o m  e q .  ( 9 ) ]  w h i c h  

o n  s u b s e q u e n t  s u b s t i t u t i o n  i n  e q .  ( 4 )  y i e l d s  e x a c t l y  m e a s u r e d  v a l u e  o f  c o h e s i v e  e n e r g y .  T h i s
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p i  t ) I > c r  v a l u e  o f  a a „  i s  e m p l o y e d  t o  e v a l u a t e  a  f r o m  t h e  m e a s u r e d  v a l u e  o f  e q u i l i b r i u m

s e m i - l a t t i c e  c o n s t a n t  (a0). T h e  v a l u e  o f  ra i s  e v a l u a t e d  u s i n g  e q .  ( 5 ) .

Table 1. Input data and computed parameters for fee aluminium.

Input data Computed parameters for 
n -  0.5, m -  15 and aa(, = 2 388

Lattice constant D =  1 .SI396$ x I0- 21 J
a = 4 05 A «= 1.179259 x I0l0n r '
Bulk modulus P =599.9326
fl = 0.722 x I011 N/m2 r„ = 5.424437 x 10"10 m

3. Computations and results

A  p r o g r a m  w a s  d e v e l o p e d  f o l l o w i n g  t h e  t h e o r y  g i v e n  i n  t h e  p r e c e d i n g  s e c t i o n  a n d  t h e  s a m e  

w a s  f e d  t o  t h e  c o m p u t e r  t o  o b t a i n  t h e  r e s u l t s  g i v e n  i n  T a b le s  2  t o  6 .

Table 2. Computed second-order elastic constants (m 10* * N/m2)

Metal n m C || C |2 C44 Temperature °K Reference

> o 1.5 0.889 0 638 0 362 C44 from eq. (12)
0.211 C^fromeq. (13)

Expt 1.143 0.619 0.316 0 22
1.068 0.607 0.282 3(X) 22

Table 3. Computed third-order elastic constants (in 1011 N/m2)

Metal rt m C m 12 023 Reference

A1 0.5 1 5 -5 724 -3.546 0 530

Expt -10.700 -3.150 0 360 23

Table 4. Computed pressure derivatives of second-ordci clastic constants

Metal n m dCu /dp (H j 2 /  <)p dCu /dp dB'/dp dC /Sp Ref

Al 0 5 1 5 4 51 3 73 1 73 3 99 0 39

Expt. 7 02 3 94 2 20 4.97 — 24

Table 5. Computed values of cohesive energy ot A1 in eV/atom.

Metal n m Position of 
minima (A)

Repulsive part 
of cohesive 

energy

Attractive part 
of cohesive 

energy

Magnitude
of cohesive 

energy

Al 0 5 l 5 2 864 6 283 9.673 3.390

6 0 2.864 1 192 4.582 3.390

1 .0 1.5 2.864 4 389 7.778 3 389

6.0 2 864 0.924 4.314 3.390
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Table 6. Computed force constants for fee aluminium (in N/m).

a 2 0. h

-2.184421 0.286176 21.208030 0.124052

T h e  n e e d e d  i n p u t  d a t a  a n d  t h e  c o r r e s p o n d i n g  c o m p u t e d  p a r a m e t e r s  f o r  the fee  

a l u m i n i u m  a r e  g i v e n  i n  T a b l e  1 f o r  t h e  m o s t  s u i t a b l e  c o m b i n a t i o n  o f  n a n d  m. T a b l e  2  

d i s p l a y s  t h e  S O E C  w h e r e a s  T a b l e  3  d i s p l a y s  T O E C  f o r  f ee  a l u m i n i u m .  T h e  p r e s s u r e  

d e r i v a t i v e s  o f  S O E C  a r e  r e c o r d e d  i n  T a b l e  4 .  T h e  c o m p u t e d  v a l u e s  o f  c o h e s i v e  e n e r g y  f o r  

t h e  s a i d  m e t a l  a r e  r e c o r d e d  i n  T a b l e  5 .  T a b l e  6  l i s t s  t h e  e v a l u a t e d  d e r i v a t i v e s  a u a2 , (i\ a n d  

J% f o r  t h e  m e t a l .  F i g u r e  2  s h o w s  t h e  d i s p e r s i o n  r e l a t i o n s  f o r  t h e  f ee  a l u m i n i u m  a l o n g  w i t h  

t h e  p r e d i c t i o n s  o f  W a n g  a n d  O v e r h a u s e r  [ 6 ] ,  S i n g h  [ 7 ]  a n d  e x p e r i m e n t a l  f i n d i n g s  o f  

S t e d m a n  ex al [ 2 0 ] .

4. Conclusions
T h e  e x t e n d e d  f o r m  o f  t h e  g e n e r a l i s e d  e x p o n e n t i a l  p o t e n t i a l  e x p l a i n s  q u a n t i t a t i v e l y  t h e  

S O E C ,  T O E C  a n d  p r e s s u r e  d e r i v a t i v e s  o f  t h e  S O E C  i n  f e e  a l u m i n i u m .  B e s i d e s  p r e d i c t i n g  

s a t i s f a c t o r i l y  t h e  e l a s t i c  b e h a v i o u r  o f  f e e  a l u m i n i u m ,  t h e  e x t e n d e d  g e n e r a l i s e d  e x p o n e n t i a l  

p o t e n t i a l  ( E G E P )  h a s  p r o d u c e d  r e m a r k a b l y  g o o d  r e s u l t s  p a r t i c u l a r l y  i n  c a s e  o f  c o h e s i v e  

e n e r g y ,  w h i c h  c o n f i r m s  t h e  e m p i r i c a l  n a t u r e  o f  t h e  p o t e n t i a l .

Figure 2. Phonon dispersion in fee aluminium, -  ■ present study, -
Wang and Overhauser [6) —x—x M Singh [7], • ,  O .  A ,  A experimental 
findings of Stedman et al [20].



T h e  c o m p u t e d  p h o n o n  f r e q u e n c i e s  o f  a l u m i n i u m  ( F i g u r e  2 )  a g r e e  s a t i s f a c t o r i l y  w i t h  

t h e  m e a s u r e d  d a t a  o f  S t e d m a n  et al [ 2 0 ] .  T h e  p r e s e n t  m o d e l  h a s  s u c c e s s f u l l y  p r e d i c t e d  t h e  

c o h e s i v e  e n e r g y  a n d  t h e r e f o r e ,  e x p l a i n s  a l l  t h e  q u a l i t a t i v e  f e a t u r e s  o f  p h o n o n  d i s p e r s i o n  

r e l a t i o n s  o f  t h e  s a i d  m e t a l .  O u r  p r e d i c t i o n s  a r e  f r e e  f r o m  r e l a t i v e  s t a n d a r d  e r r o r  a n d  t h i s  f a c t  

e n h a n c e s  t h e  r e l i a b i l i t y  [ 2 1 ]  o f  o u r  m o d e l .
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