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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



 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

  

 مراجع 
1. T Park, E Park, H Lee, T Klimczuk, E D Bauer, F 

Ronning and J D Thompson, Condens. Matter 20 
(2008) 322204.  

2. J Q Yan, A Kreyssig, S Nandi, N Ni, S L Bud'ko, A 
Kracher, R J McQueeney, R W McCallum, T A  

Lograsso, A I Goldman, and P C Canfield, Phys. Rev. 
B 78 (2008) 024516. 

3. M S Torikachvili, S L Budko, N Ni and P C  
Canfield, Phys. Rev. B 78 (2008) 104527. 

4. A S Sefat, R Jin, M A Mcguire, B C Sales, D J Singh 



Sr ابررساناي جديد ةبررسي برخي خصوصيات الكترونيكي حالت پاي  ۱۲۹ VO FeAs2   ۲، شمارة دهمجلد   3

  

  

and D Mandrus, Phys. Rev. Lett. 101, (2008) 117004. 
5. D R Parker, M J Pitcher, P J Baker, I Franke, T 

Lancaster, S T Blundell and S J Clark, Chem. Comm. 
2189 (2009). 

6. G F Chen, W Z Hu, J L Luo and N L Wang, Phys. 
Rev. Lett. 102 (2009) 227004. 

7. H Kotegawa, S Masaki, Y Awai, H Tou, Y 
Mizuguchi and Y Takano, J. Phys. Soc. Jpn. 77 
(2008) 113703. 

8. K W Lee, W  E Pickett, arXiv:0908.2698v2 (2009). 
9. X Zhu, F Han, G Mu, P Cheng, B Shen, B Zeng and 

H H Wen, arXiv:0904.1732v5(2009). 
10. P Blaha, D Singh, P I Sorrantin and K Schwarz, 

Phys. Rev B 46 (1992) 1321-1325. 
11. P Blaha, D Singh and K Schwarz, Wien2k.Vienna 

University of Technology Austria (2002). 
www.wien2k.at. 

  



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /All
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Warning
  /CompatibilityLevel 1.4
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJDFFile false
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails true
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageDownsampleThreshold 6.66667
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName (http://www.color.org)
  /PDFXTrapped /Unknown

  /Description <<
    /FRA <>
    /JPN <FEFF3053306e8a2d5b9a306f30019ad889e350cf5ea6753b50cf3092542b308000200050004400460020658766f830924f5c62103059308b3068304d306b4f7f75283057307e30593002537052376642306e753b8cea3092670059279650306b4fdd306430533068304c3067304d307e305930023053306e8a2d5b9a30674f5c62103057305f00200050004400460020658766f8306f0020004100630072006f0062006100740020304a30883073002000520065006100640065007200200035002e003000204ee5964d30678868793a3067304d307e30593002>
    /DEU <>
    /PTB <>
    /DAN <>
    /NLD <>
    /ESP <>
    /SUO <>
    /ITA <>
    /NOR <>
    /SVE <>
    /KOR <FEFFd5a5c0c1b41c0020c778c1c40020d488c9c8c7440020c5bbae300020c704d5740020ace0d574c0c1b3c4c7580020c774bbf8c9c0b97c0020c0acc6a9d558c5ec00200050004400460020bb38c11cb97c0020b9ccb4e4b824ba740020c7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c2edc2dcc624002e0020c7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c5ec0020b9ccb4e000200050004400460020bb38c11cb2940020004100630072006f0062006100740020bc0f002000520065006100640065007200200035002e00300020c774c0c1c5d0c11c0020c5f40020c2180020c788c2b5b2c8b2e4002e>
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe7f6e521b5efa76840020005000440046002065876863ff0c5c065305542b66f49ad8768456fe50cf52068fa87387ff0c4ee563d09ad8625353708d2891cf30028be5002000500044004600206587686353ef4ee54f7f752800200020004100630072006f00620061007400204e0e002000520065006100640065007200200035002e00300020548c66f49ad87248672c62535f003002>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d5b9a5efa7acb76840020005000440046002065874ef65305542b8f039ad876845f7150cf89e367905ea6ff0c4fbf65bc63d066075217537054c18cea3002005000440046002065874ef653ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000520065006100640065007200200035002e0030002053ca66f465b07248672c4f86958b555f3002>
    /ENU <>
  >>
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [4000 4000]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


