
 



Coincidence Site Lattice boundary 
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“Coincidence”라는 이름에서 알 수 있듯이, Coincidence Site Lattice는 동일한 두 개의 lattice들이 

회전을 통해 겹쳐지면서 생기는 새로운 형태의 격자이다. 이로 인해 겹쳐지는 포인트들만을 이용

해 Coincidence Site Lattice의 primitive cell을 만들 수 있다. 이 primitive cell의 안에 들어 있는 원

자의 개수가 n개라면 Σn 격자로 이름지어 Coincidence Site Lattice를 구분하며, primitive cell의 안

에 들어 있는 원자의 개수는 격자의 회전이 θ deg와 (90-θ) deg일 때가 동일하다. 

 

(a) Coincidence Site Lattice의 형성(Σ5), (b) θ deg와 (90-θ) deg 회전의 동등함 

이러한 현상이 발생한다면, 격자가 회전하여 Coincidence Site Lattice를 가질 때에 가장 에너지

가 낮을 것이고, 특별히 Σn이 작을 때에 더욱 낮을 것이라고 추측할 수 있다. 아래의 Al의 (a) 

<100> 축과 (b) <110> 축을 회전시켰을 때의 boundary energy 계산 결과에서 알 수 있듯이, 대

체적으로 Coincidence Site Lattice가 발생하는 각도에서 boundary energy가 감소하는 것을 확인했

다. 특별히 <110> 축의 경우에는 Σ3와 실제로 Coincidence Site Lattice를 가지는 일부 경우에서 

boundary energy가 크게 감소하는 것을 확인했으며, 이는 그 회전 각도에서 특별히 정렬이 잘 맞

아서 변형이 거의 발생하지 않아 전체 에너지가 굉장히 작은 경우이다. 

 

Al의 축 회전에 따른 Boundary energy 계산값, 회전한 축 : (a) <100> (b) <110> 


