
      
  

  

 

  ۱۳۸۸ بهار، ۱، شمارة ۹ ران، جلديك ايزيمجلة پژوهش ف
  ۱۳۸۷نامة اولين كنفرانس ملي پيشرفتهاي ابررسانايي، خرداد  مقاله

 
 
  

x تركيبات الکترونها در يي و تبادل دوتايسيگذار فاز فرومغناط xRu Cr CaO−1 3   
 
  
   محمد اخوان  وحنيف هادي پور

 تهران، يخيابان آزاد، في شريه صنعت فيزيك دانشگاةدانشکد ،(MRL)س ي مغناطيقاتيشگاه تحقيآزما
  
  
  

  دهيچك
xبي ترکي براLAPW با استفاده از روش ين مقاله ساختار باند الکترون   يدر ا  xRu Cr CaO−1 ب، ي ـن ترکي ـ در اCrش يبا افـزا .  و با ساختن ابر سلول مناسب محاسبه شده است3

شـوند   يتر م دهيگزيب، الکترونها جاي در ترک Cr يش ناخالص يبا افزا .  بدست آمده است   LSDA هر کدام از اتمها از محاسبات        يسيممان مغناط . شود ياد م ي ز ين حالات الکترو  يچگال
دهد که بـا ورود    يمحاسبات نشان م  .  شد  محاسبه U-constraintالکترون به روش     - مربوط به اندرکنش الکترون    يپارامترها. ابدي  يش م ي افزا Ru ي الکترونها يسيو ممان مغناط  

Crييجاد ابررساناي الکترونها و اي شدن الکترونها به جفت شدگيمواز. شود يدتر مي به ساختار، اندرکش الکترونها شد p-waveندك ي کمک م.  
  

x يديلك يها واژه xRu Cr CaO−1   ، آلايش كروم، تبادل دوتايي، گذار فرومغناطيسي3
  

  
   مقدمه .١

، ]١[ييده شـدن ابررسـانا   يل د يدها به دل  يه روتنا ي حالت پا  ةمطالع
ــار غ ــايرفت ــيرم ــادي و غ]٣ و ٢[ يع فرم ــواص  يرع ــودن خ  ب

 برخوردار شده يت خاصي از اهم ]۴ و ۲[هي حالت پا يسيمغناط
 يين مواد در ساختار روتنوکوپراتها که ابررسانا      ي ا ياز طرف . است

از . ]٦ و ٥[، حـضور دارنـد  شود ميده يس همزمان د يو فرومغناط 
.  اشاره کـرد   ٣RuCaO و   ٣RuSrOتوان به    يبات م ين ترک يجمله ا 
گـر  ي دعنصرک ي از  ي کم ينيگزيبات فلرند و جا   ين ترک يهر دو ا  

دها از جملـه  ي ـ روتنا.ق شـود يفلـز بـه عـا     باعث گـذار تواند مي
 ينهاين حالـت اسـپ    ي ـ کـه در ا    باشـند   مي p-wave يابررساناها

 ٣RuSrO،  يسي از لحاظ مغناط   . است يفت شدگ  عامل ج  يمواز
 ممـان   ي و دارا  =K۱۶۰ TC ي کـور  يس با دمـا   يک فرومغناط ي

 Sr ي بجا Caش  ي با افزا  TC. ]٤[باشد  مي ٤/١ μB/Ru يسيمغناط
 بـه صـفر   =x ٨/٠ و در يابـد  مـي کـاهش   ٣RuSrOب ي ـدر ترک

 ي عناصـر فلـز    ينيگزيش نشان داده است که جا     يآزما. رسد يم

xد مانن Ru يجاه  ب xRu Mn SrO−1 3 ]٧[  ،x xRu Rh CaO−1 3 
]٨[  ،x xRu Pb CaO−1 ر يثأ ت ـتوانـد  ميها ينيگزيگر جايو د  ]٩[ 3

از . بـات داشـته باشـد     ين ترک ي ـ ا يسي ـ گـذار مغناط   ي رو يديشد
ق همـراه   ي بـه عـا    ينها با گذار از حالـت فلـز       يگزين جا ي ا يطرف
 ةبات بـه عهـد  ين ترک ي ا يي و ابررسانا  يسيخواص مغناط . شود  مي

ــم d٤ يالکترونهــا ــ مربــوط بــه ميشــکافتگ.  اســتRu ات دان ي
اد اسـت و    ي ـز d٤ يتالهـا ياد اورب ي ز يخاطر گستردگ ه  ستال ب يکر

ــا ــم٤ کــه هــر شــود مــين امــر ســبب ي Ru الکتــرون ات  در 4+
ش نـشان داده  يآزمـا .  بمانـد ي خالegو رند ي قرار بگ  gt2يحالتها

 در  Cr يگـر عناصـر، جانـشان     ي د ينيگزياست که بـرخلاف جـا     
xبيترک xRu Cr CaO−1 ش ي سـبب افـزا    =x ٠-٣٦/٠ ة و در باز   3
TC از صــفر بــه Kبيــ و در ترک١٢٣x xRu Cr CaO−1  در بــازه 3
٠-٢/٠x= از Kبه ١٦٥  Kن ي ـر ان دي همچن ـ]١٠[ .شـود  مي٢٩٠

. شـود   مـي ق به فلز همراه ن    يب با گذار عا   ي ترک =٣٦/٠x تا   ينيگزيجا
 مربوط بـه    ين پارامترها ي و همچن  ين مقاله ساختار باند الکترون    يدر ا 
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xبــات ي ترکيالکتــرون بــرا -انــدرکنش الکتــرون xRu Cr CaO−1 3 
 از  ياد ناش ـ ي ـ ز يدهـد کـه انـدرکش تبـادل        يمحاسبه شده و نشان م    

 .شود مي يس قوين فرومغناطي سبب اينيگزيجا

  
   روش محاسبات. ۲

 و با استفاده از     LAPW با استفاده از روش      يساختار باند الکترون  
 (LSDA) يني اسپ ي موضع يب چگال ي و با تقر   WIEN2Kنرم افزار   

xبـات   ي ترک يبرا xRu Cr CaO−1 بـا سـاختن ابرسـلول مناسـب         3
 ـO، و Ru  ،Ca ين بـرا  ين ت ـ يفاشعاع کره م ـ  . محاسبه شده است   ه  ب

 ٥٠٠ ي انتخـاب شـده و محاسـبات بـرا         ٧/٠ Å،  ٨/٠،  ٢/١ب  يترت
 مربـوط   يپارامترهـا .  انجام شده است   meV١/٠ و با دقت     kنقطه  

کـه توسـط     ١قيد پتانسيلي الکترون به روش    -به اندرکنش الکترون  
 .مطرح شد محاسبه شده است ]١١[  گونارسون و موفيانيس

  
  ج و بحثينتا. ۳

 ـ  يچگال xبـات ي ترک ي بـرا  ي حالات الکترون xRu Cr CaO−1  در  3
 ياگـر چگـال   .  نشان داده شده اسـت     ١شکل در   =x ٠-٣٥/٠ بازه

م کـه   يرس ـ يجه م ين نت يم، به ا  يطور مجزا مطالعه کن   ه  حالات را ب  
 ي مربوط به اتمها   ي سطح فرم  ي رو ي حالات الکترون  ةسهم عمد 

Crو  Ruک ي نزديها  و قلهeVو٦  eVب مربـوط بـه   ي به ترت-٣
Caو  O ش يبا افزا. استCrاد ي حالات زيب، چگالين ترکي در ا
ز اثـر  ي ـ نيي خواص ابررسـانا ير تعداد الکترونها روييتغ. شود  مي

  اتـم  d٤مربـوط بـه      gt2 ي، الکترونهـا  RuCaO3در.  گذارد يم
Ru  از خـود    يب رفتار فلـز   يده دارند و ترک   يگزيرجايرفتار غ  4+
Crبا اضافه شدن    . دهد ينشان م   يتالهـا ي الکترون بـا اورب    ۲ با   4+

d۳  اما با توجه بـه بـالا   شود مي الکترونها افزوده    يدگيگزي، بر جا 
 ۲ ني ـل حـضور ا   ي به دل  ي سطح فرم  ي الکترونها رو  يبودن چگال 

  .ماند ي ميستم همچنان باقي سيرون، رفتار فلزالکت
 بـر خـواص   Cr اتم ينيگزير جا ي درک بهتر در مورد تاث     يبرا
ــمغناط ــ روتنايسي ــبات تقري ــدها، محاس ــالي ــعيب چگ  ي موض

x ي برا (LSDA)ينياسپ xRu Cr CaO−1 هـر  . انجام شده اسـت  3

___________________________________________ 
 U-constraint.۱  

تر است از ، به d۳ده  يگزي جا يتالهاي با اورب  Crچند با اضافه شدن     
محاسـبات در فـاز     . مي اسـتفاده کن ـ   ي با انـدرکنش قـو     يبهايتقر

ــرژ ــاطيس، ان ــايفرومغن ــراينتريي پ ــاطي را ب ــواد فرومغن س ي م
 ـ   يانتقـال در چگـال    . کنـد  ي م ينيب شيپ ل ي بـدل  ي حـالات الکترون

 نشان ٢شکلن در يي بالا و پا ينهاي مربوط به اسپ   ي تبادل يشکافتگ
 Ca و   O يمربـوط بـه اتمهـا      ي تبـادل  يشکافتگ. داده شده است  

 بـزرگ  ي شـکافتگ يک انـرژ ي ـ ي سطح فرم يز است اما رو   يناچ
  .   است Rr+4 وRu+4 ي که مربوط به الکترونهاشود ميده يد

 ـ LSDA هر کدام از اتمهـا از محاسـبات          يسيممان مغناط  ه  ب
دها بـا   ي در روتنا  Ruاتم   يج را برا  ي نتا ٣شکل  . دست آمده است  

. دهد ي نشان مCr متفاوت   يها ينيگزي جا ي برا Sr و   Ca يها هيپا
دست آمده است   ه   ب μB٢/١ که حدود    Ru يسيمقدار ممان مغناط  

ن ممان  ي کوچکتر بودن ا   ياز طرف . ]٤[ با تجربه دارد   يتطابق خوب 
 انتظـار   =۱S حالـت    ي که برا  μB۲سه با مقدار    ي در مقا  يسيمغناط

 در  Ru اتـم d ۴يها اد الکتروني زيگستردگ نشان دهندهرود،  يم
ب، الکترونهـا   ي ـ در ترک  Cr يش ناخالـص  يبا افـزا  . ن مواد است  يا

ش ي افزا Ru ي الکترونها يسيشوند و ممان مغناط    يتر م  دهيگزيجا
Cr يد اتمهـا  ي ـ امکـان تول   Crشتر  ي ـبـا حـضور ب    . يابد  مي  در  3+
Crجاد  يد و ا  يآ يوجود م ه  ب ب يترک Crو 3+  باعـث   توانـد   مي 4+

 يتريس قـو  ي الکترونها شـود و فرومغنـاط      ي تبادل يبالا رفتن انرژ  
 ييت ابررساناي باعث تقوتواند مينها ي شدن اسپ  ي مواز .د کند يتول

 يور که در شکل داخل     ط همان. ن شود يي پا ين مواد در دما   يدر ا 
کنـد   ي نم ـير اساسيي تغCr يسيان داده شده است ممان مغناط   نش

 بـا   يي اتمهـا  يهـا يژگيمانـد کـه از و      ي م ـ ي بـاق  μB٢و در حدود    
gtحالت

↑
3
  . است2

 گـذار بـه     يسها، زمـان  ي ـ فرومغناط يبر طبق مدل استونر بـرا     
 بـرآورده   =۱UeffD(EF)دهد کـه شـرط       ي رخ م  يسيحالت مغناط 

 و ي سـطح فرم ـ ي حـالات رو  ياد شـدن چگـال    ين ز يبنابرا. شود
ر ي ـ کـه غ  ييثر وارد بـر الکترونهـا     ؤ م ـ ي کـولن  يبزرگ بودن انرژ  

ستم يس س ي شدن فاز فرومغناط   ي باعث قو  تواند  مياند،   دهيگزيجا
 ي حـالات رو   ي چگـال  Crش  يم که با افـزا    يقبلا اشاره کرد  . شود

    مربـوط بـه انـدرکنش      يپارامترهـا . يابـد   ميش  ي افزا يسطح فرم 
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x های مختلف درxچگالی حالات کل برای  .۱شكل   xRu Cr CaO−1 3.   
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برای ) شکل داخلی (Crسی ي و ممان مغناطRuسی يممان مغناط .۳شكل
x در Crر متفاوت يمقاد xRu Cr CaO−1 3.  
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  چگالی حالات کل و برآورد انرژی شکافتگی تبادلی .۲شكل
x برای xRu Cr CaO−1 3.  
  

در .  محاسبه شده اسـت قيد پتانسيليالکترون به روش    -الکترون
ک ابر سلول ساخته شد و اتـم مـورد   ي هر شبکه   ين روش برا  يا

ــوا  ــه عن ــه ب ــصمطالع  ــين ناخال ــر گرفت ــدـ در نظ ــپس . ه ش س

. ديردـارج گ ـ از حالت والانس خ    )d۳  ،d۴ ( والانس يرونهاـالکت
 متفـاوت و بـا      ي حالـت بـا الکترونهـا      ۲ ي برا ياسبه انرژ ـبا مح 

  ري زطةاستفاده از راب
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ر ين مقـاد  ي ـا. ثر مربوط به الکترونها محاسبه شد     ؤ م ي کولن يانرژ
  .اند  آورده شده۱جدول در 

 بـه سـاختار،     Crدهـد کـه بـا ورود         يمحاسبات نـشان م ـ   
 Ruالکتـرون اتـم      ۴. شـود   مـي دتر  ياندرکش الکترونهـا شـد    

gبــصورت gt t
↑ ↓

3 1
2 ــه دل2 ــ ب ــدان کريــل مي ــويستالي ــرار ي ق  ق

 الکترون باعث کم    ي که همپوشان  شود  مين سبب   يا. رنديگ يم
 ي تبادلينطور انرژيهم. ن شود موثر الکتروي کولنيشدن انرژ

 کـاهش   =۱S ل قرار گرفتن در حالت    ينها به دل  يمربوط به اسپ  
 ـ    Crبا حضور   . يابد  مي gt ي با حالـت الکترون

↑
2
 ي، همپوشـان  2

 بالاتر الکترونها باعـث    يدگيگزي و جا  يابد  ميالکترون کاهش   
ک ي ـدن   جدا ش  ياز طرف . شود  مي يشتريثر ب ؤ م ي کولن يانرژ

   يادلـ تب ياهش انرژ ـ در ک  ي که نقش مهم   Ruالکترون از اتم    
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  بات متفاوتيثر و انرژی تبادلی برای ترکؤ انرژی کولنی م.۱جدول
CrCaO3  RuCaO3    

۹/۱  ۴/۰  Ueff(eV)  
۹/۱  ۰/۱  J(eV)  

  
gtايــن اتــم دارد، ســبب حـــالت الکتـــروني 

↑
3
. شــود  مـــي2

ش يزاـک طرف و افياز  بنـابراين بالا رفتن چگـالي الکـتروني 
گر يالکترون از طرف د    -الکترونثر  ؤکش م   و برهم  ي تبادل يانرژ

  .شود مياد شدن پارامتر استونر يسبب ز
  
  گيري  نتيجه. ٤

Crبــا اضــافه شــدن  ، بــر d۳ يلهــاتاي الکتــرون بــا اورب۲بــا  4+
نکـه  ي امـا بـا توجـه بـه ا       شـود   مـي  الکترونها افزوده    يدگيگزيجا

 ي، رفتـار فلـز    شـود   مـي اد  ي ز ي سطح فرم  ي الکترونها رو  يچگال
 μB٢/١ حدود Ru يسيممان مغناط .ماند ي ميستم همچنان باقيس
 حالـت  ي کـه بـرا  ٢ μBاس با مقداريدست آمده است که در قه ب

۱S=ياد الکترونهـا ي زيگستردگ هرود، نشان دهند ي انتظار مd ۴ 

Cr يد اتمهاي امکان تولCrشتر يبا حضور ب.  است Ruاتم  در 3+
Crجاد  يد و ا  يآ يوجود م ه  ب ب يترک Cr و 3+  باعـث   توانـد   مي 4+

 يتريس قـو  ي الکترونها شـود و فرومغنـاط      ي تبادل يبالا رفتن انرژ  
 يالکترون در مـواد بـا همبـستگ        -کنش الکترون   برهم .د کند يتول

محاسـبات مـا نـشان      .  اسـت  ي و تبادل  ي کولن ي از انرژ  يبالا تابع 
کند  يدا م ي پ يي بالا ي کولن ي انرژ Crستم با حضور    يدهد که س   يم

 انتظـار   ياز طرف ـ . شـود   ميک  ي نزد يکنش قو   برهم يو به مرزها  
 ي و مـواز ي سطح فرمي حالات رو  ياد شدن چگال  يرود که ز   يم

  . شودييت ابررساناي باعث تقوتواند مينها يشدن اسپ
  

   سپاسگزاري
 ي مظـاهر  ي و مجتب ـ  يد فلاح ـ ي توانا، سع  يعل ان همكاري آقاي  زا

 ين پـژوهش توسـط قطـب علم ـ   ي ـا .ميكن ـ صميمانه تـشكر مـي  
ــس ــچي پيستمهاي ــال ي ــاده چگ   (http://www.cscm.ir)ده و م

  .ت شده استيحما
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