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  دهيچك

 با انجام محاسـبات بـر اسـاس         ۵PuRhGa و   ۵PuCoGa نيون سنگ ي فرم يبات ابررسانا ي در ترک  ي، ساختار باند و شکل سطح فرم      ي حالات انرژ  ي شامل چگال  يخواص الکترون 
 حـالات  يچگـال . مـورد مطالعـه قـرار گرفتـه اسـت     ) LDA+U( هابـارد  يا کنش تک سـامانه  ح برهمي به علاوه درنظر گرفتن تصحي موضعيب چگالي در تقر يچگال ي تابع ةينظر

کـه   يگردند در حـال  يل ميک تشير سطح فرمي در ز۵PuCoGaب ي در ترک  f يژگي با و  يباندها.  است يل فوتون ي گس ييف نما يش ط ي با آزما  يدست آمده در توافق کل    ه   ب يالکترون
  يشتر بانـدها ي ـ باعـث جـدا شـدن ب   ي الکترونيح همبستگ يگر، اعمال تصح  يسه با محاسبات د   يدر مقا . شوند ي منتقل م  ي سطح فرم  ين باندها به بالا   ي از ا  ي تعداد ۵PuRhGaدر  
۲/۷ j= ۲/۵ وj=اند  قرارگرفتهيرساند و مورد بر دهيز استخراج گرديبات نين ترکي ايسطوح فرم. هم شده است  از.  
  

  فرميون سنگين، ساختار الكتروني، نظريه تابعي چگالي :يديلك يها واژه
  
  
   مقدمه .١

ن يون سـنگ  ي موسوم به فرم   يباتي در ترک  يي ابررسانا ١٩٧٩از سال   
ثر ؤشتر بودن جـرم م ـ    يبات ب ين ترک يمشخصه ا . شناخته شده بود  
 تـا   ٥٠ ةز مرتب ـ ا(سه با جرم الکترون آراد است       يالکترونها در مقا  

ستمها حـدود   ي ـن س ي ـ در ا  يي گذار ابررسـانا   يدما).  برابر ١٠٠٠
ن ي ـت اي، لـذا جـذاب    باشد  مين  ين تا چند کلو   يک کلو ي از   يکسر
ت ي ـ از اهم  سيـستمها ن  ي ـآنچـه در ا   . ستين نظر ن  يبات از ا  يترک

ا پادفرو  ي فرو   يسي مغناط ينظمهابرخوردار است وجود همزمان     
 ي اصل يها  را از نشانه   ين همزمان يا. ت اس ييدر کنار فاز ابررسانا   

بـات  ين ترک يدر ا . دانند ي نامتعارف م  يي ابررسانا يسي مغناط ءمنشا
ــا از حالــت نظــم مغناط يــس ــا کــاهش دم ــستم ب ــاز يسي  وارد ف

س باشد  يستم فرومغناط ياگر حالت هنجار س   . شود  مي ييابررسانا
ر گـستره فـاز     ي ـ در ز  يي فـاز ابررسـانا    ة، تمام گستر  )٢UGeمثل  (
رد و  ي ـگ يدمـا قـرار م ـ     -يدگيي ـس در نمودار فـاز آلا     يرومغناطف

 ـ  يدگيي ـن فازها به طور همزمان بـا آلا       ي ا يهردو .  رونـد  ين م ـ ي از ب
مثــل (س باشــد يستم پادفرومغنــاطيــ حالــت هنجــار س يوقتــ

CePd Si2  ـ  يي زودتر از ابررسـانا    يسي، نظم مغناط  )2 . رود ين م ـي از ب
   . استيينه فاز ابررساناي بهيدگييناظر با آلا مربوطه متينقطه بحران
د چند يني عناصر اکتيبات که معمولاً حاوين ترکي اةمطالع

 در يي منجر به کشف ابررسانا٢٠٠٢ هستند، در سال يتيظرف
 گذار ي با دما۵PuCoGaم ي بر عنصر پلوتونيمبتنب يترک
K۵/۱۸Tc=ز  بالاتر اي بزرگةک مرتبي گذار ين دمايا. ]۱[د ي گرد

ن يجالب توجه ا. ن استيون سنگيبات فرمي ترکي گذار نوعيدما
دهنده وجود   نشانيسي مغناطيرفتاري پذيهايريگ است که اندازه

ن يز در ايوا -ي و رفتار کوريسي مغناطي ممانهايرفتار موضع
گر در سال ين ديون سنگي فرميکشف ابررسانا. ستسيستمها
و  ۵PuRhGaابه ب مشيدر ترک =K۷/۸Tc گذار ي با دما۲۰۰۳

  وني فرميوم با ابررساناهاي پلوتونيبات حاوين ترکيمشابهت ا
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  .۵PuCoGaسلول واحد  .۱شكل

  
 باعث توجه ۵CeMIn (M=Co, Rh, Ir) ة خانوادd-waveن يسنگ

 ي برمبنـا  ي نظـر  يهايبررس ـ. ده است يبات گرد ين ترک يشتر به ا  يب
) f۵ش  ي ـبـا آرا   (Puکنـد کـه      يشنهاد م ـ ي ـ پ j-j يمدل زوج شدگ  

 يدمـا . ]۲[ باشـد    Ce عنـصر    f۱ش  ي ـ آرا يا تواند مشابه حفره   يم
ب بـه  ي ـن ترکي ـ باعث توجـه بـه ا   ۵PuCoGaب  ي ترک يگذار بالا 

 ي دمـا يين و ابررسانايون سنگ ي فرم يين ابررسانا ي ب ةعنوان واسط 
سه ي ـرسد مقا يده است و به نظر م   ي گرد يبات کوپرات يبالا در ترک  

 سيـستمها ن ي ا ي و فونون  يترون، الک ي ساختار يهايژگي و ةو مطالع 
 . نامتعــارف باشــديي در جهــت درک ســازوکار ابررســانايگــام

  .دهد يرا نشان م ۵PuCoGaب يساختار سلول واحد ترک ۱شکل
ه از به ب  ي مختلف ن  يسيستمها ي خواص الکترون  ةسي مقا يبرا

 ين روش ـ يچن ـ. افت مناسب ابتدا بـه سـاکن اسـت        ي ره يريکارگ
جملـه    از ي همبـسته قـو    يستمهاسي ـ يطور مناسب برا  ه  هنوز ب 

هرچنـد  . ن نـشده اسـت    ين مقاله، تدو  يستم مورد مطالعه در ا    يس
 اصــولاً در مــورد ي چگــالي تــابعةيــ نظرياســتفاده از فرمولبنــد

توانـد منجـر بـه     ي و م  باشد  ميح ن ي صح ي قو ة همبست يسيستمها
 ـ    يجوابها کـنش تـک      اضـافه کـردن بـرهم      ي نادرست شـود، ول
ک ي ـناميو مخصوصاً د  ) LDA+U(ک  يت به صورت استا   يا سامانه

)LDA+DMFT (ن ي ـبـا ا  .  جوابها را بهبود دهد    يتواند تا حدود   يم
 ي چگـال يه تابعيج محاسبات ابتدا به ساکن نظر     يتوان از نتا   يوجود م 

 ي، مقـدار نـسب    يا  تـک سـامانه    يکنشها  پرش، برهم  يمثل انتگرالها (
 يب ـين تقر بـه عنـوا   ...)  و   ي مختلـف اتم ـ   يتهاين در سا  يتراکم حامل 

 بـه   يقـو ة  ه در محاسبات همبـست    ي اول ين پارامترها يمناسب در تخم  

در . گر اسـتفاده نمـود    ي د يکهاي مدل با تکن   يها يلتونيروش حل هام  
بـات مـذکور، بـه    ي ترکة مطالع ـي براي چگالي تابعةين مقاله از نظر يا

  .ده استي، استفاده گردي خواص الکترونيمنظور درک کل
  
   کل يرژات محاسبات انيجزئ. ۲

ــابع ــه روشي چگــاليمحاســبات ت ــسته LAPW ب ــا کمــک ب  و ب
ر يناپذ تعداد نقاط کاهش  . ]۳[ انجام شده است     k۲Wien يمحاسبات

  آنها گرفته شـده اسـت برابـر   ي معکوس که انتگرالها بر روةشبک

 يح برهمکنش همبـستگ يتصح. نقطه درنظر گرفته شده است ۵۰۰
 اعمال شده است    Pu اتم   f ي هابارد تنها به الکترونها    يا ک سامانه ي

. ]۴[ در نظـر گرفتـه شـده اسـت           =eV ۰/۳ U   آن برابر  يو بزرگ 
  . اند  همگرا شدهRy./cell.۰۰۰۱/۰ ها تا مقدار يهمه انرژ

  
  ج و بحثينتا. ۳

.  آورده شده اسـت    يب مورد بررس  يساختار باند دو ترک    ۲شکلدر  
شان ي ـ برروييهـا  رهي ـهستند بـا دا  Puf مشخصه  ي که دارا  ييباندها

ن ي ـ نقـش مهمتـر ا  ةدهند ر نشاني قطر دوا  يبزرگ. اند مشخص شده 
داسـت  يطـور کـه از شـکل پ        همـان . حالتها در باند مورد نظراست    

.  مشارکت دارند  يک سطح فرم  ي نزد يشتر در باندها  يب f۵ يحالتها
نظر نگرفتـه     را در  يا  که برهمکنش تک سامانه    يمشابه با محاسبات  

 در بـرهم    Co ي عناصر گونـاگون بـه جـا       ينينشي، اثر جا  ]۵[است  
 يبانــدها .  اسـت  يـک سـطح فرم ـ   ي نزد ين بـاندها يزدن شکل ا  

 يهـا  ناظر بـا تکانـه    ـ به دو گروه مت    M نقطه   يکيدر نزد  f۵مسطح  
 ين شکافــتگ يا. ]۶[شوند  ي منشعب م = ۲/۵j و  = ۲/۷j يا هيزاو

 ة نـسبت بــه محاسـب      يا با در نـظرگرفتـن برهمکنش تـک سامانه     
ب ي ـ ترک ين انـشعاب بـرا    ين ا يهمچن. شتر شده است  ي ب ]۶[رجع  م

ر سـطح   ي ـ بـه ز   ينيي که باند پـا    يا  بزرگتر است به گونه    Co يحاو
ن باند  ي ا Rh يب حاو يکه در ترک   ي منتقل شده است در حال     يفرم

بـاً  ي را تقر  ييبانـد بـالا   .  قـرار گرفتـه اسـت      ي سطح فرم ـ  يدر بالا 
  . دانست f۵تمي  حالتهاي ال شده ازيتوان تنها تشک يم

  درPuاتـم   f۵ ي الکترونهـا ي حالات انرژ ي چگال ۳شکل  در  
ل شـده در    ي تـشک  يبانـد انـرژ   . ب آورده شده اسـت    يهر دو ترک  

  کي ـ منجـر بـه      Rh يب حاو ي در ترک  ي سطح فرم  ي بالا يکينزد



  ۱، شمارة نهمجلد    5PuMGa(M = Co, Rh) ساختار الکترونی ترکيبات فرميون سنگين  ۱۱۱

  

  

    

  
  ر خطوطي در مس۵PuRhGa (b) و ۵PuCoGa (a)ب يساختار باند الکترونی ترک .۲شكل

  .ارپرتقارن ساخت
  

  

  
  

و  ۵PuCoGaبـات   ي در ترک  Pufچگالی حالات انرژی حالتهـای       .۳شكل
۵PuRhGa.  

  
  

 
 

 فضای در ۵PuRhGa (b)  و۵PuCoGa (a) باتيسطوح فرمی ترک .۴شكل
 بالای سـمت چـپ هـر شـکل     ة باندهای متناظر در گوش ةشمار(وارون  

  ).آمده است
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 ي انرژ يبالا درست در    ي حالات انرژ  ي در نمودار چگال   ينگيتک
   حـدود يانـرژ   در = ۲/۷jل بانـد  يتـشک . ده اسـت ي ـ گرديفرم ـ
 eV۷/۱ ن ي ـا.  در شکل قابـل مـشاهده اسـت        ي سطح فرم  يبالا
ــ در ميانـــرژ ـــاسبات يان انـــرژيـ ـــاظر در محـ  و LDA متنـ

LDA+U+SO  حالات بدسـت آمـده      يچگال. ]۷[رد  يگ ي قـرار م 
 يينمـا  في ـش ط يسه بـا آزمـا    ي ـدر مقا  ۵PuCoGaب  ي ـ ترک يبرا
خته از  ي آمـ ـ ي مـدل تــرازها    ي و روش محاسـبات    يل فوتون يگس

  .]۸ و ۴[ برخوردار است يتوافق خوبـ
ن يون ســنگيــ فرميسيــستمهاگــر در مــورد ي مهــم دةلئمــس
ن دو  ي ـ ا يشـکل سـطوح فرم ـ    .  آنها است  ي سطح فرم  يتوپولوژ

 محاسبه شده   يسطوح فرم . اند  شده  آورده ۴شکل  ز در   يب ن يترک
دست آمده در محاسـبات  ه  بيسطوح فرمن کار متفاوت از   يدر ا 

. ]٦ و   ٤[ هابارد است    يتيکنش تک سا   بدون در نظر گرفتن برهم    
 ي هستند و به سـادگ     يشتري مشخصات ب  ي دارا ين سطوح فرم  يا

 ۵CeMInبـات  ي شده ترکه محاسبيتوان آنها را با سطوح فرم     ينم
  . سه نمودي مقاي موضعيب چگاليدر تقر

 ـ    همان ل مـشاهده اسـت، حجـم سـطح     گونه که از شکلها قاب
 Co يب حـاو ي ـسه بـا ترک ي ـ در مقاRhب شـامل    ي ـ در ترک  يفرم

شکل سطوح  . کوچکتر است و تا منطقه سوم گسترده شده است        
گـر  يب مشابه هـم هـستند و د       ي در هر دو ترک    ۶۷ ي باندها يفرم

ب ي ـ در هـر دو ترک     يا نکته قابـل توجه وجـود سـطوح اسـتوانه       
ــه وجــود اييانا رخ دادن حالــت ابررســيگــاه. اســت ــ را ب ن ي

ب ي ـن ترت ي ـ، بـه ا   ]۶[دادند   ي شکل مرتبط م   يصفحات استوانه ا  
ن شـکل صـفحات ممکـن اسـت در          ي ـ از ا  يشتريوجود تعداد ب  

در  ۵PuCoGaب  ي ـ بـالاتر ترک   يي گـذار ابررسـانا    يتوافق با دما  

گـر وجـود    ي جالـب توجـه د     ةنکت ـ. باشـد  ۵PuRhGa سه با يمقا
 در( منطقـه اول     يها وشه شکل دراز در گ    يا  خمره يسطوح فرم 

ن ي ـاسـت کـه از ا      ۵PuMGaب  ي ـدر ترک ) ي واقع ير فضا يتصو
 ي دمـا ي کـوپرات ي ابررساناهاي با سطح فرمياديث شباهت ز يح

ن موضـوع   يا). دي و مراجع داخل آن نگاه کن      ۶به مرجع (بالا دارد   
 گـذار  ي بودن دمـا   ينينابي ب ي در بررس  ي قابل توجه  ةتواند نکت  يم

  . بالا باشدي دماي کوپراتيبا ابررساناها ۵PuCoGa ييابررسانا
  
  گيري نتيجه. ٤

  ۵PuMGaبات  ي تــرک  يـن بـار بــرا   ي اول LSDA+Uمـحاسـبات  
(M = Co, Rh)ج متفاوت با محاسـبات  ينتا. رفته استي انجام پذ

LDA       بـا   يشـکل سـطوح فرم ـ    .  و در توافق بهتر با تجربه است 
 ي معمـول   نسبت بـه محاسـبات     يديرات شد يي دچار تغ  Uاعمال  

ست بـا  ي ـبا يج م ـين نتـا ي مشابهت، ايجهت بررس کند و يدا ميپ
. سه گـردد  ي ـ مقا ۵CeMInبـات   ي مربوط بـه ترک    LSDA+Uج  ينتا
ب يرا نسبت به ترک    ۵PuCoGaب  ي گذار بالاتر ترک   يتوان دما  يم
۵PuRhGa  آن، وجــود تعــداد يبـه حجــم بزرگتــر سـطح فرم ــ 

 يح فرمــشتر و مــشابهت آنهــا بــه ســطويــ بيا ســطوح اســتوانه
  . نسبت دادي کوپراتي بالاي دمايابررساناها
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