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 ـ   ) FP-LAPW(محاسبات به روش پتانسيل كامل امواج تخت تقويت شدة خطي           .  تخمين زده شده است    CV/T در حالت پايه مقدار      N(Ef)همچنين بر اساس      ةدر چهـارچوب نظري
  .انجام شده است) GGA(ته  با استفاده از تقريب شيب تعميم يافDFTتابعي چگالي 
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  مقدمه .١
آرسـنايد  -  در اكـسيژن   K۲۶پس از كشف ابررسانايي در دماي       

x xLaFeAsO F−1 ــاناهاي جد ــستجوي ابررس ــن  ، ج ــد در اي ي

ــرار  ــورد توجــه ق ــسيار م ــتكــلاس ب ــا . گرف ابررســاناهايي ب

ــف،   ــاختارهاي مختل ــاي  Tcس ــا دم  در ]K۵۶ - ۵۵ ]۱ -۳ را ت

كـه    آلائيده با آهن،   LnFeAsO(يده  يآهن آلا - اكسيژن- آرسنايد

 ۲۰۰۹اخيراً زو در سال     . اند بالا برده ) شود  ناميده مي  ۱۱۱۱ فاز

Sr ابررساناي تركيب  VO FeAs2  را كشف كـرد و      K۳۷=Tcبا   3

هـال اسـتنباط كـرد كـه      گيري ضريبي از اندازهطور استثنايبه

ها هستند و پيشنهاد كرد كه دماي قـوي         حامل بار شبه الكترون   

وابسته به اين ضريب ممكن اسـت بـه خـاطر مشخـصه چنـد               

Srدر  . ]۶[باندي آن باشد     VO FeAs2  نظـم   اي از ، هيچ نـشانه   3

مغناطيسي حتي در دماهاي قـوي وابـسته بـه قابليـت جـذب،              

در بيشتر ابررساناي نوع آهن رقابت واضحي بين        . وجود ندارد 

اي از نتــايج ابررســانايي و مغنــاطيس وجــود دارد و مجموعــه

مشاهده شده در ايـن مـورد باعـث نظريـات فراوانـي دربـارة               

رد در مـو  . ]۷- ۴[شـود مشخصات اصـلي ايـن ابررسـاناها مـي        

Sr ابررساناي نوع آهن   VO FeAs2  خواص مغناطيسي چنداني    3

  .]۹- ۸[گزارش نشده است

   Sr VO FeAs2 يك مشخصه ممتاز در رسيدگي ابررسـاناي        3

- بين لايهV فلزي يون ةدولاي و  بازة آهن به علت يك پوستةپاي

ت ابررسـاناي  تفاو .است A °۷/۱۵=c ة، با ثابت شبكFeAsهاي 

Sr VO FeAs2 هـاي  نسبت به ديگر كلاس   ) K۳۷(  در دماي بالا   3

وجود ابررسانايي ايـن مـاده بـدون نيـاز بـه       ،Fe ةابررسانا با پاي

از آنجـا كـه ايـن ابررسـانا جديـداً           . ]۹[باشدآلائيدن يا فشار مي   

كشف شده است بررسي تجربي و تئوري آن اخيراً مورد توجـه            

ــرار  ــه اســتق ــايج  .گرفت ــه نت ــن مقال ــارة خــواص يدر اي  درب

  . اين تركيب ارائه شده استالكترونيكي

www.SID.ir



Arc
hi

ve
 o

f S
ID

 ۱۲۶   باعدي، محمد حسيني و آتنا بروغني، جواد  جاميماريا ،مسعود مجيديان  ۲، شمارة دهمجلد 
  

  

Sr ابررساناي  جايگاه اتمي .۱جدول VO FeAs2 3.  

RMT(a.u) ۹-۸[جايگاه اتمي[  
جايگاه 

  بلوري
  اتم

۹۳/۱ )۳۰۸۲/۰ ، ۲۵۰۰/۰، ۲۵۰۰/۰(  c۲ V 
۴۲/۲ )۰۰۰۰/۰ ، ۷۵۰۰/۰، ۲۵۰۰/۰(  a۲  Fe  

۲۶/۲ )۱۹۰۳/۰ ، ۷۵۰۰/۰، ۷۵۰۰/۰(  c۲  Sr  

۲۶/۲ )۴۱۴۵/۰ ، ۷۵۰۰/۰، ۷۵۰۰/۰(  c۲  Sr  

۱۴/۲ )۰۹۰۹/۰ ، ۲۵۰۰/۰، ۲۵۰۰/۰(  c۲  As  

۷۱/۱ )۲۹۲۲/۰ ، ۷۵۰۰/۰، ۲۵۰۰/۰(  f۴  O  

۷۱/۱ )۴۳۱۸/۰ ، ۲۵۰۰/۰، ۲۵۰۰/۰(  c۲  O  

  

  روش محاسبات . ۲
 ي چگــالي تــابعةارچوب نظريــ در چــمحاســبات ايــن مقالــه

(DFT)، تقريب گراديان تعميم يافته      تحت )GGA(  ،   بـا روش

 (FP-LAPW) پتانسيل كامل امواج تخت تقويت شـده خطـي        

علـت كـشف اخيـر ايـن          بـه  .]۱۱- ۱۰[صورت گرفتـه اسـت    

 كنون بررسي تجربـي خـواص الكترونيكـي آن بـه           ابررسانا تا 

 تئـوري نيـز      محاسـبات  صورت كامل انجام نشده اسـت و در       

ــا تقريــب  ــب) LDA(وضــعي م چگــالي ففــط ب ه شــده محاس

انتخـاب شـدة ايـن      تقريب  با توجه به اين نكات و       . ]۸[است

 بـراي مقايـسه بـا نتـايج ديگـران           تقريـب تـرين   مقاله مناسب 

 ـ ي جداي ي انرژ .باشد مي  ي ظرفيـت و مغـز     يهـا ين الكتـرون  ب

Rydتعداد نقـاط    . در نظر گرفته شده است     - ٠/٦k    در اولـين 

 و معيار همگرايـي     ۵ برابر   Rkmax نقطه،   ۱۰۰۰ بريلوئن   ةمنطق

Sr. بر اساس نيرو در نظر گرفتـه شـده اسـت           VO FeAs2  در  3

شــود و داراي ســاختار   متبلــور مــيP4/nmm گــروه فــضايي

 =Å۶۷۳۲/۱۵ c و   =Å۹۲۹۶/۳ a=bتتراگونال با ثوابت شبكه     

هـاي اتمـي    تين و جايگاه   - هاي مافين شعاع كره . ]۹- ۸ [است

  . خلاصه شده است۱ جدولاين تركيب در 

  

  بحث و نتايج. ۳
يكي از پارامترهاي مهم در بررسي خواص ابررسـانايي، چگـالي       

 چگـالي   ۱ شـكل . ها در نزديكي و در سطح فرمـي اسـت         حالت

  هاي هاي كل هر يك از اتم     هاي كل تركيب و سهم چگالي     حالت
  

  
Energy(eV) 

Srها و ساختار نواري تركيب  چگالي حالت.۱شكل VO FeAs2 3.  

  

نقاط و امتـدادهاي بـا تقـارن بـالا در           . دهدتركيب را نشان مي   

بيشترين سهم در تراز فرمي و نزديـك        . شوند ديده مي  ۳  شكل

انـرژي  .  اسـت  V و   Feهـاي    اتـم  d۳هاي  آن مربوط به اربيتال   

. چـين نـشان داده شـده اسـت    صورت خط به۱فرمي در شكل    

   انـــرژي در انـــرژي فرمـــي هـــا در واحـــدتعـــداد حالـــت

State/eV ۴۵/۱۷ درصـد مربـوط بـه    ۴۲از ايـن مقـدار   . است 

 درصد مربوط ۴و  Fe هاي  درصد مربوط به اتمV  ،۲۷هاي اتم

اين درحالي است كه لي و پيكـت        . باشدهاي اكسيژن مي  به اتم 

، )LDA(وسـيلة تقريـب چگـالي موضـعي         در كاري تئوري به   

 را  State/eV ۲/۱۱ادلي، مفـدار    تب- براي محاسبة جملة همبسته   

 همچنين درصد مشاركت اتـم  .انددست آورده به N(EF  (براي

V     درصـد تخمـين     ۶۰هـاي كـل حـدود        را در چگالي حالـت 

در هر صـورت نكتـة قابـل توجـه ايـن اسـت كـه                . ]۸[اند زده

ها در تراز فرمي ثرترين سهم را در چگالي حالتؤ، م Vهاي اتم

  .كيب دارندو در ابررسانايي اين تر

  تـوان  هـا نيـز مـي     از مقايسة ساختار نواري با چگالي حالـت          
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  .V اتم d۳نوارهاي انرژي اوربيتال . ۲شكل 

  

 eV ۱ تا-eV۱مشاهده كرد كه تعداد نوارها در فاصلة بين انرژي 

نكتة قابل توجه در مورد ساختار نـواري وجـود          . لا است انسبتاً ب 

Γنوارهاي تخت در راستاي      − Ζ   تواند دليلي بـراي     است كه مي

 dxzهاي  اوربيتال. ابررسانايي در دماي بالا براي اين تركيب باشد       

 و اربيتـال    eV۱ به پهناي حـدود      ev۳/۰ در نزديكي    V اتم   dyzو  

dxy      اين اتم در حدود EF  اند كه در تطابق بـا نتـايج         متمركز شده

وط بـه ايـن اوربيتالهـا بـا         نوارهاي انرژي مرب  .   است ]۸[ديگران

. انـد  تميـز داده شـده     ۲ شـكل هـاي   هايي بـر روي منحنـي     دايره

هاي جزئي مشاهده شد كـه  همچنين در محاسبات چگالي حالت 

در . انـد صورت كامـل از يكـديگر جـدا شـده          به dxyهاي  اربيتال

 توسط لي و پيكت سهم اوربيتـال        Feمطالعة نوارهاي انرژي اتم     

x yd −2 . ]۸[شــود مــشاهده مــيeV۱ بــا عــرضEFدر اطــراف  2

 بـه   Xرة   از ذ  eV۴/۰زنـي در حـدود       همچنين يك گاف تونـل    

نيـز بـا توجـه بـه شـكل مـشاهده         M و Xبين دو درة  نقطة ما

گيرد،   از آنجايي كه محاسبات براي حالت پايه انجام مي        . شود مي

ثابـت و  توانيم بر اسـاس رابطـة ظرفيـت گرمـايي در حجـم             مي

  :را تخمين زد γ ها در انرژي فرمي مقدارداشتن تعداد حالت

)۱(  .( )= =
2

2

3
V F BC N E K T Tπ γ  

 mJ/mol.K۵۶/۵۰) ۲( در حـدود  γ مقدار محاسـبه شـده بـراي   

توان سـهم ظرفيـت گرمـايي را در دمـاي           با اين مقدار مي   . است

 در ايــن K۳۷=Tcايــن مقـدار بـراي   .  محاسـبه كـرد  Tcبحرانـي  

  .  تخمــين زده شــده اســتmJ/mol.K ۱۸۸۰)(تركيــب حــدود 
  

  
 .V  اتمd۳ي اوربيتال هاي جزئ چگالي حالت .۳شكل 

  

بنابراين، اين مقدار تخميني به همـراه مقـادير ظرفيـت گرمـايي             

ــي   ــبكه م ــوني و ش ــرات   فون ــسبت تغيي ــي ن ــد در بررس   توان

 m*/m تجربي مفيد باشدصورت  به.  

با اسـتفاده از چگـالي ابـر الكترونـي در صـفحات بلـوري               

. هـا در تركيـب را بررسـي نمـود         توانيم نوع پيوند بين اتـم     مي

ها را بـه ترتيـب       چگالي ابر الكتروني اتم    ۶ و   ۵ و   ۴هاي  شكل

ــفحات  ــي ) ۱۱¯۰(و ) ۰۰۳(، )۰۴۰(در ص ــشان م ــدن از . دهن

) ۰۴۰( در صـفحه     V و   Oي  هـا كشيدگي ابر الكتروني بين اتم    

 بـه صـورت     V-Oتوان استنباط كـرد كـه نـوع پيونـد بـين             مي

  .كوالاني است

كد اين موضوع   ؤنيز م ) ۰۰۳ (ةچگالي ابر الكتروني در صفح       

 بـه صـورت جزئـي ابـر         C در جهـت محـور       Srاتـم   . باشـد مي

همچنـين  .  را بـه سـوي خـود جـذب كـرده اسـت             Oالكتروني  

هـا سـاختار ابـر     اتـم Sr-Srتوان مشاهده كـرد كـه در پيونـد           مي

-Srاند بنابراين نوع پيوند بين      الكتروني يوني خود را حفظ كرده     

Sr     يوني قوي و Sr-O  هـاي   از سوي ديگـر اتـم     .  يوني استFe 

 را بـه سـوي      Asاند به طور مشخص ابر الكترونـي اتـم          توانسته

 ـدهنـده مشخـصه كوالا    خود جذب كنند كه نشان       ي پيونـد در    سن

Fe-Asاست . 

 ـ   ) ۱۱¯۰(چگالي ابر الكتروني در صفحه          ي سبر پيونـد كوالان

كنـد   تاكيـد مـي  Sr-O و  Sr-Sr و پيوند يـوني قـوي   V-Oقوي 

 Sr-Asكند كـه نـوع پيونـد در         همچنين اين صفحه مشخص مي    

  .يوني قوي است
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  .)۰۰۳ (ةي ابر الكتروني در صفحچگال . ۵شكل  .)۰۴۰ (ةچگالي ابر الكتروني در صفح . ۴شكل

  

  
  .)۱۱¯۰ (ةابر الكتروني در صفح . ۶شكل

  

 ة طول پيوند در برخي پيوندها همراه بـا مقايـس          ۲ جدولدر    

طول پيوندهاي محاسبه شـده     . تئوري ديگران خلاصه شده است    

 .در كار حاضر در توافق بسيار خوبي با نتايج ديگران است
 
  گيري  نتيجه. ۴

هاي كل مشخص شد كه بيشترين سـهم        الي حالت بر اساس چگ  

هاي واناديوم و   ها در انرژي فرمي مربوط به اتم      در چگالي حالت  

. باشـد هـاي وانـاديوم بيـشتر از آهـن مـي          آهن است و سهم اتم    

دهـد كـه نوارهـاي      بررسي نوارهاي انرژي اين تركيب نشان مي      

Γانرژي در راستاي     − Ζ تخـت اسـت و ايـن        تقريباًصورت    به   
  

Sr طول پيوند در .۲جدول  VO FeAs2 3.  

طول پيوند 

 ]۹[محاسبه شده 

طول پيوند در كار 

  حاضر
  پيوند  جهت

Å ۹۴/۱  Å ۹۳۸۷/۱  c  V-O 

Å ۹۸/۱  Å ۹۸۰۵/۱  ab  V-O  

Å ۷۸/۲  Å ۷۷۸۶/۲  ab  Fe-Fe  

  

بـا  . باشـد تواند دليلي بر دماي ابررسانايي بالاي اين تركيـب           مي

 γها در انرژي فرمـي مقـدار        دست آوردن مقدار چگالي حالت     به

بررسـي چگـالي ابـر الكترونـي در         . در حالت پايه محاسبه شـد     

دهد كه نوع پيوندها نشان مي) ۱۱¯۰(و ) ۰۰۳(،  )۰۴۰(صفحات  

ي اسـت در صـورتي كـه    س به صورت كوالانFe-As و   V-Oبين  

 ـ Sr-As و   Sr-O و   Sr-Srنوع پيوند بين     مقـدار  . باشـد وني مـي   ي

طول پيوندهاي محاسبه شده با نتايج ديگران توافق بسيار خوبي          

 امكـان  ۲۰۰۹علت كـشف ايـن ابررسـانا در سـال       ولي به . دارد

  مقايسة تمامي نتايج با كارهاي ديگـران در حـال حاضـر ميـسر              

  . باشدنمي
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