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  دهيچك
RuSrمحاسبات ابتدا به ساكن خواص ساختاري، الكتروني و مغناطيسي تركيب ابررساناي فرومغناطيسي              GdCu O2 2  ـ    FP-LAPWاز روش   با استفاده   8  تـابعي   ة در چـارچوب نظري

نتايج بهينه سازي پارامترهاي درونـي نـشان داد   .  اعمال شدa:b:c گيگا پاسكال با تغيير حجم سلول واحد با ثابت نگه داشتن نسبت    ۶فشار هيدرواستاتيكي تا    . چگالي محاسبه شد  
ي بررسي بارهاي جزئ. شود  تركيب مي در ساختار تجربي اين RuO6هاي   غير همفاز هشت وجهيهاي  وجود دارد كه منجر به چرخشRu-Oاي در صفحات  كه يك تنش صفحه

به K/GPa ۶/۱ شده و با در نظر گرفتن مدل انتقال بار، آهنگ افزايش دماي گذار ابررساناي در  اثر اعمال فشار Cu-Oنشان داد كه اعمال فشار  منجر به تزريق حفره در صفحات 
نتـايج محاسـبات نـشان داد كـه بـا           .  محاسبه شد  Ruهاي     با در نظر گرفتن دو فاز فرومغناطيسي و آنتي فرومغناطيسي اتم           Ruهاي     بين اتم  Jثابت جفت شدگي تبادلي     . دست آمد 

  .يابد  افزايش ميRuهاي   بين اتمJكنش تبادلي   كاهش يافته و قدرت برهمRuهاي  اعمال فشار ممان مغناطيسي اتم
  

  ابررسانايي، مغناطيس، روتنوكوپرات، ساختار الكتروني :ليديكهاي  واژه
  

  
  مقدمه .١

Ru)اي    تركيب لايـه   )RuSr GdCu O− 2 2 بـه عنـوان يـك       81212

) SC( برهم كنش ابررسانايي     ةسيستم منحصر به فرد براي مطالع     

. ، از اهميت بسيار زيادي برخوردار اسـت       )FM(و فرومغناطيس   

است كـه يـك در       CuO2و   RuO2هاي    كيب شامل لايه  اين تر 

  ممـان فرومغناطيـسي صـفحات      . انـد   ميان روي هم قـرار گرفتـه      

Ru-O       با ابررسانايي كه از صفحات Cu-O    گيـرد در      نـشات مـي

در ايـن تركيـب     . ]۳ - ۱[گستره دمايي وسيعي همزيـستي دارد       

ــ ــرد مغناطيــسي در دمــاي يــك نظــم بلن MTد ب K = رخ  133

در غيــاب ميــدان مغناطيــسي خــارجي، پــارامتر نظــم . دهــد مــي

مغناطيسي هم شامل مؤلفه فرومغناطيس و هم آنتي فرومغناطيس   

هـاي    گيري  اندازه. تر است  بوده اما مؤلفه آنتي فرومغناطيس غالب     

Ruدهد كه     ترابرد و ظرفيت گرمايي نشان مي      مانند يك   1212−

كند و گـذار ابررسـانايي        ابررساناي كوپراتي كم آلاييده رفتار مي     

SCTدر دماي     K= همزيستي ابررسانايي و   . ]۴[دهد    رخ مي  45

كند كه  نظم فرومغناطيسي در اين تركيب اين سوال را ايجاب مي       

ديگر سازگاري دارند، و آيـا      چگونه دو حالت متضاد در كنار يك      

كنـشي بـاهم همزيـستي        اين دو حالت مـاده بـدون هـيچ بـرهم          

  كنند يا نه؟ مي

Ruهاي شـيميايي كـه روي         جانشاني    انجـام گرفتـه     1212−

 TM و مغناطيسي    TSCنشان داده است كه دماي گذار ابررسانايي        

 تقابـل   ةان دهنـد  گيرد كه نش    به طور مخالف تحت تأثير قرار مي      



 ۱۴۶  فلاحي و محمد اخوان سعيد  ۲، شمارة دهمجلد 
  

  

امـا چـون   . ]۶ و ۵[باشـد   شديد بين ابررسانايي و مغناطيس مـي      

هاي شيميايي معمولا چندين پارامتر را همزمـان تحـت            جانشاني

شـوند،    دهند و منجر به تغيير ريزساختار تركيب مي         تأثير قرار مي  

 انـــدركنش ابررســـانايي و ةبهتـــرين رهيافـــت بـــراي مطالعـــ

أثير فـشار هيدرواسـتاتيكي روي فـاز        تواند از ت    فرومغناطيس مي 

 فـشار   ياه ـ  آزمـايش . ابررسانايي و فرومغناطيس حاصـل شـود      

Ruهيدرواستاتيكي در تركيب      و  TSCدهد كـه      نشان مي  1212−

TMكنند اما اين افزايش در   به طور خطي با فشار افزايش پيدا مي

 متفـاوتي رخ    دماهاي گذار ابررسانايي و مغناطيـسي، بـا آهنـگ         

اي    به طـور قابـل ملاحظـه       TMاين آهنگ افزايش براي     . دهد  مي

MdT بوده به طـوري كـه        TSCبيشتر از    / dp /  K / GPa≈ 6 و  7

SCdT / dp  K / GPa≈ آهنگ نسبتا كـم افـزايش   . ]۷[باشد    مي 1

دماي گـذار ابررسـانايي نـسبت بـه دمـاي گـذار مغناطيـسي را                

ين فازهاي ابررسانايي و فرومغنـاطيس نـسبت   توان به تقابل ب     مي

داد، زيرا آهنگ افزايش دماي گذار ابررسانايي بـراي ابررسـاناي           

، نـسبتا بيـشتر از      K۴۵كوپراتي كم آلاييده معادل با دماي گـذار         

  .باشد اين تركيب مي

ــباتي،       ــر محاس ــه نظ ــتاز نقط ــامورا  و )Pickett (پيك ناك

)Nakamura(    ساختار الكتروني تركيـب  Ru را بررسـي    1212−

اند و همزيـستي ابررسـانايي و مغنـاطيس را بـا توجـه بـه                  كرده

 CuO2و  RuO2هــاي الكترونــي در صــفحات  جــدايي حالــت

  .]۹ و ۸[اند  توجيه كرده

ثير فـشار   ما در اين مقاله، از رهيافت محاسباتي بـه بررسـي تـأ               

ــب   ــسي در تركي ــانايي و مغناطي Ruروي خــواص ابررس −1212 

پردازيم و چـون فـشار هيدرواسـتاتيكي باعـث نزديـك شـدن                مي

شود، روش مناسبي     صفحاتي كه ابررسانايي و مغناطيس در آنها مي       

به   ميكروسكوپي اندركنش ابررسانايي و فرومغناطيسيةبراي مطالع

هدف از اين محاسبات، بررسي ميكروسكوپي تـأثير        . رود  شمار مي 

  .باشد فشار روي دماي گذار ابررسانايي و مغناطيسي مي

  

  روش محاسباتي. ۲
Wienدر اين تحقيق از كد محاسباتي        K2    براي انجام محاسبات

. ]۱۰[ تابعي چگالي اسـتوار اسـت        ة نظري ةاستفاده شده كه بر پاي    

له از روش امواج تخـت بهبـود        ئدلات حاكم بر مس   براي حل معا  

LAPW)هـاي موضـعي       يافته خطي بـه عـلاوه اوربيتـال        lo)+ 

در اين محاسبات از تقريب گراديان تعميم يافته   .ايم  استفاده كرده 

PBE-GGAــادلي - و همكــارانش بــراي پتانــسيل همبــستگي تب

رات همبستگي الكتروني   با توجه به اينكه اث    . ]۱۱[استفاده كرديم   

 در  LDA+Uتـوان در قالـب         قوي را مي   ةهاي همبست   در سيستم 

RuSrنظر گرفت، امـا چـون تركيـب      GdCu O2 2 رفتـار فلـزي    8

دهد، اين اثـرات بـسيار         از خود نشان مي    Ru-Oحتي در صفحه    

پس از تست همگرايي پارامترهاي محاسـباتي       . باشند  ضعيف مي 

 انتخـاب   ۷۰۰ و   ۷ بـه ترتيـب      kو تعـداد نقـاط       RKmaxپارامتر  

 ة در محاسـب ev۰۰۰۱/۰ محاسبات انجام شده، بـا دقـت   . شدند

هـاي مـافين تـين مقـادير          شـعاع . انرژي كل انجام گرفتـه اسـت      

(Ru) /  a.u 1 9  ،(Sr) /  a.u 2 4  ،(Gd) /  a.u 2 4  ،/  a.u (Cu)1 9 

(O)و   /  a.u1 به علاوه محاسبات در فـشارهاي     .  انتخاب شدند  6

مختلف به منظور امكان مقايسه با همين پارامترهـاي ذكـر شـده             

  .انجام پذيرفته است

  

  نتايج و بحث. ۳
 ساختار بلوري. ۱. ۳

در اين محاسبات از سـاختار بلـوري تجربـي بـا گـروه فـضايي         

p / mpm4   گيري پراش نوتروني به دست آمده بـود          كه از اندازه

Ruسـاختار بلـوري     . ]۳[استفاده كرديم    شـبيه سـاختار     1212−

YBa Cu O2 3 هاي مس   و اتمY ،Baهاي  باشد كه در آن اتم مي 7

 جــايگزين Ru و Gd ،Srهــاي  زنجيــره بــه ترتيــب توســط اتــم

هـا در تقريـب       ايج حاصل از بهينه سـازي مكـان اتـم         نت. اند  شده

GGA  هـاي    داده شده است كه توافق خوبي بـا داده ۱ جدول در

هاي بهينه شده، بـراي محاسـبات         ما از اين داده   ]. ۳[تجربي دارد   

  .ايم اثر فشار استفاده كرده

 ةبه انداز RuO6در اين ساختار يك چرخش در هشت وجهي     

 وجود دارد كه به دليـل عـدم انطبـاق بـين      c درجه حول محور     ۱۴

اين چرخش منجر به تـشكيل      . باشد   مي Cu-O و   Ru-Oطول پيوند   

aابرساختار b c× ×2  كه در آزمـايش پـراش الكترونـي ديـده           2

 پــراش الكترونــي را در تركيــب ة نتيجــ۱ شــكل. شــود شــده مــي

Ru هاي غير همفاز وجود      دهد كه در آن چرخش      نشان مي  1212−

  .]۱۲[اند  از هم جدا شدهaدارد كه توسط مرزهايي به ضخانت 
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 .GGAهاي اتمي محاسبه شده در تقريب  مكان. ١جدول 

 Theory )۳Experiment (Ref. 

 x y z x y z اتم

Ru ۰ ۰ ۰ ۰ ۰ ۰ 

Sr ۵/۰  ۰ ۱۸۹۹/۰  ۵/۰  ۰ ۱۹۰۳/۰  

Gd ۵/۰  ۰ ۵/۰  ۵/۰  ۰ ۵/۰  

C ۰ ۰ ۳۵۶۷/۰  ۰ ۰ ۳۵۴۷/۰  

ORu ۱۸۴۴/۰  ۶۸۴۴/۰  ۰ ۱۸۸۸/۰  ۶۸۸۸/۰  ۰ 

OCu ۲۵/۰  ۲۵/۰  ۳۷۱۷/۰  ۲۵/۰  ۲۵/۰  ۳۷۱۴/۰  

Oapical ۰ ۰ ۱۶۸۱/۰  ۰ ۰ ۱۶۵۳/۰  

  

 
  

  .RuO6هاي   چرخش غير همفاز هشت وجهي.۱ شكل

  

ازي مكـان   دهد كـه پـس از بهينـه س ـ           نتايج محاسبات نشان مي   

 كاملا صـفر نـشده و در راسـتاي          ORuها، نيروي وارد بر اتم        اتم

اين نيـرو منجـر بـه ايجـاد         . شود  بر اين اتم نيرو وارد مي     ) ۱۱۰(

و ايـن عامـل باعـث       . شود  مي RuO2تنش پيچشي در صفحات     

شود تا تنش كل در  هاي غير همفاز مي   چرخشتشكيل مرزهايي با    

  . را كاهش دهدسيستم

  

 سازي حجم بهينه. ۲. ۳
 اثر فشار هيدرواسـتاتيكي، يـك       ةدر اين بررسي به منظور مطالع     

سري محاسبات با تغيير حجم سلول واحد با ثابت نگـه داشـتن             

 GPa۶ايـن تغييـر حجـم تـا فـشار           .  انجام گرفـت   a:b:cنسبت  

دهد كه تا ايـن        نشان مي  ]۱۳[صورت گرفت، زيرا نتايج تجربي      

كنـد و   حجم سلول واحد به شكل ايزوتروپيك تغييـر مـي  فشار،  

 نتـايج   ۲ شـكل .  نبـود  c/aبنابراين نيازي به بهينه سازي نـسبت        

   اي بهينه سازي حجم را به همراه پارامترهاي مدول حجمـي كپـه     
  

 
  

هـاي    داده. GGA بهينه سازي حجم سلول واحـد در تقريـب           .٢ شكل

  . مقايسه آمده استهاي محاسباتي در شكل براي تجربي و داده

  

۰B  ۰ آن بر حسب فشار     و مشتقB′دهد كه با دقـت    را نشان مي

   ].۱۳[توافق خوبي با نتايج تجربي دارد % ۵

  

 هاي بار  تأثير فشار روي حامل.۳. ۳
دانــيم تركيبــات ابررســاناي دمــاي بــالا از  طــور كــه مــي همــان

هـاي    شوند كه با تزريق حامـل       ساختارهاي عايق گونه مشتق مي    

بنـابراين،  . شـود   حفره خاصيت ابررسـانايي در آنهـا ايجـاد مـي          

  .كنند  نقش مهمي در اين تركيبات ايفا ميnحاملين حفره 

 امكان تحليل چگالي باري درون كرات مافين      LAPWروش     

  امـا  . كنـد    را فـراهم مـي     m و   lتين را بر حسب اعداد كوانتومي       
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 .ي بر حسب فشار بارهاي جزئ چگالي.٢جدول 
Pressure 

GPa x yCu d −− 2 2  O-px O-py 

٧٢٨٩/٠ ٠  ٤٥٤٩/٠  ٥٤٨٥/٠  

٧٢٦٢/٠ ١  ٤٥٥٣/٠  ٥٤٩٠/٠  

٧٢٤٣/٠ ٢  ٤٥٥٦/٠  ٥٤٩٥/٠  

٧٢٣٧/٠ ٣  ٤٥٦٢/٠  ٥٥٠٠/٠  

٧٢٢٧/٠ ٤  ٤٥٦٧/٠  ٥٥٠١/٠  

  

T M  = 4.9513P + 88.474
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 نمودار تغييرات دماي گذار مغناطيسي محاسبه شده بـر  .٣ شكل

  .حسب فشار

  

ري براي فشارهاي مختلف با ثابت نگه داشـتن    بررسي چگالي با  

كنـد كـه چـون        هاي مافين تين اين پيچيدگي را ايجاد مـي          شعاع

يابـد،    مقدار بار درون كرات به دليل كاهش حجـم افـزايش مـي            

به عبارت ديگر، با اعمال فـشار       . كند  امكان بررسي را مشكل مي    

هـاي    حجم سلول واحد كاهش يافته اما بـه دليـل اينكـه شـعاع             

يده اند مقداري بار بـه داخـل كـرات كـش            كرات ثابت باقي مانده   

بـا  . شوند  ي به داخل كرات مي    شده و باعث افزايش بارهاي جزئ     

 ـ    هم مي اين وجود هنوز     ي را بـراي  توان اين آنـاليز بارهـاي جزئ

 بارهـاي   ۲ جـدول . تعيين روند تغيير چگالي باري بـه كـار بـرد          

xي جزئ yd −
2 2 ،pxو  pyهاي   را براي اتمCu و اكسيژن صفحات 

 ـ  . دهد مس نشان مي   هـاي مختلـف از فايـل         ي اتـم  بارهـاي جزئ

case.scf        كه در دادهاي خروجي نرم افزار Wien k2  باشـد،    مـي

  .به دست آمده است

هاي مس يك كـاهش در        با توجه به اين جدول، بارهاي اتم         

رغـم ثابـت     توجه كنيد كه اين اثر علي     . دده  اثر فشار را نشان مي    

بودن شعاع مافين تين حاصل شده است كه باعـث افـزايش بـار      

هـاي صـفحات مـسي رفتـار          امـا اكـسيژن   . شود  درون كرات مي  

اين افزايش چگالي باري در مقايـسه بـا كـاهش        .  متفاوتي دارند 

له ثابت نگه داشتن ئچگالي باري در اتم مس كمتر است و از مس         

از اين رو تأثير كلـي فـشار باعـث          . شود  رات حاصل مي  شعاع ك 

بـا اسـتفاده از     . شـود   مي hole/GPa۰۰۲/۰تزريق حفره با آهنگ     

مدل انتقال بار آهنگ تغيير دماي گـذار ابررسـانايي را از طريـق              

) ةرابط )maxC
C opt

dT dnT n n
dP dP

= β تـوان ارزيـابي كـرد كـه           مي 2−

CdT منجر بـه  
/ K / GPa

dP
= 1 ايـن نتيجـه از مقـدار       . شـود   مـي  6

هـاي    توانـد بـه دليـل پراكنـدگي         كـه مـي   ] ۷[تجربي بيشتر بوده    

  .باشد CuO2هاي بار در صفحات  مغناطيسي حامل

  

 Ruهاي  كنش مغناطيسي اتم تأثير فشار بر روي برهم. ۴. ۳
 را بـا    Ruهـاي      بـين ممـان    Jما در محاسـبات كـوپلاژ تبـادلي         

 و با استفاده از     AFM و   FM انرژي دو نظم مغناطيسي      ةمحاسب

ــاميلت ــايزنبرگ ه ijوني ه i j
i j

H J S S
〉

ــم ∑= ــه دســت آوردي .  ب

ــورت     ــه ص ــسي ب ــاختار مغناطي ــين دو س ــرژي ب ــتلاف ان اخ

E z | J | S∆ = هـاي     تعـداد همـسايه    =۴zآيد كه در آن        در مي  2

، نمـودار تغييـرات     ۳ شكل. شدبا   مي =۲/۳S  و Ruاول اتمهاي   

 ـ         دماي گذار مغناطيسي را نشان مي       ةدهـد كـه در تقريـب نظري

. يابـد   ميدان متوسط به دست آمده و با اعمال فشار افزايش مي          

/آهنگ افزايش دماي گذار مقدار تقريبي        K / GPa5  كه بـا    0

  ].۷[تجربه توافق خوبي دارد 
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  گيري نتيجه. ۴
 ــ ــبات الكترون ــب   محاس ــراي تركي ــف ب ــشارهاي مختل ي در ف

RuSr GdCu O2 2 پارامترهاي ساختاري محاسـبه    . انجام گرفت  8

بـه دليـل وجـود      . شده توافق خـوبي بـا نتـايج تجربـي داشـتند           

هـاي پيچـشي در        تـنش  ORuنيروهاي باقي مانده در مكـان اتـم         

هـاي غيـر همفـاز در      چـرخش ةسيستم القا شده كه دليل مشاهد 

 فـشار باعـث كـاهش       اعمال. باشد  مي RuO6هاي    جهيهشت و 

xهـاي     ي در اوربيتال  چگالي بارهاي جزئ   yCu d −− 2 شـده كـه     2

مسئول ابررسانش هستند، شده و بـه طـور مـوثر باعـث تزريـق              

شار طور بـا اعمـال ف ـ      همين. شوند  مي CuO2حفره در صفحات    

كـنش     كاهش يافته و قـدرت بـرهم       Ruهاي    ممان مغناطيسي اتم  

  .يابد  افزايش ميRuهاي   بين اتمJتبادلي 

  

  قدر داني
 ةهـاي پيچيـده و مـاد      اين پژوهش توسط قطـب علمـي سيـستم        

و معاونت پژوهـشي و     ) www.cscm.ir( فيزيك   ةچگال دانشكد 
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