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   ١ و وحيد قنبريان٢و١محمدرضا محمدي زاده

 تهرانانتهاي خيابان كارگر شمالي،  ،ه تهران فيزيك دانشگاةيي، دانشکدآزمايشگاه پژوهشی ابررسانا. ۱

  IPM علوم نانو، ةپژوهشکد. ۲
  
  

  
  دهيچك

Pr ، ساختار الکترونیLSDA+U تابعی چگالی و با روش امواج تخت بهبوديافته در تقريب        ةبراساس نظري  Ba Cu O2 3 وه بـر آنچـه   يک جواب خودسازگار ديگر علا.  محاسبه شد7
Prنمونه غير ابررسـانای      NMR O17 اين حل خودسازگار قابليت توجيه نتايج        LMبر خلاف جوابهای    ). LM ةنظري(قبلاً ارائه شده بود به دست آمد         Ba Cu O2 3 ايـن  . را دارد  7

  هـای ابررسـانايي در نقـاط تقـارنی      شـوند حفـره   ناکامليهـای شـبکه باعـث مـي    . هيچ نقصی بايد ذاتاً ابررسانا باشد خالص و بدون ۱۲۳Prکند که  حل خودسازگار جديد پيشنهاد مي   
(π /a,π/b,kz)گير افتاده و باعث اضمحلال ابررسانايي شوند .  

  
Pr  ساختار الكتروني،چگالي،تابعي  ةنظري :يديلك يها واژه Ba Cu O2 3 7  

  

  
   مقدمه .١

از قدرتمندترين ابزارها براي اسـتخراج خـواص الکترونـي        يکي  
بـراي ترکيبـات    . اسـت ) DFT (١ تـابعي چگـالي    ةبلورها، نظري ـ 

۱۲۳Y   ۱۲۳ وPr        محاسبات زيـادي در قالـب DFT     انجـام شـده 
ــت  ــالي ]. ۵-۱[اس ــب چگ ــپيني(تقري ــعي) اس  L(S)DA ٢موض

و همچنين ديگر ابررسـاناهاي      ۱۲۳Yبسياري از خواص ترکيب     
از جملـه ايـن خـواص     . دهـد   را به خوبي به دست مي      دماي بالا 

و ] ۴[توان بـه پارامترهـاي تعـادلي بلـور، فرکـانس فونـوني               مي
از آنجا که ابررساناهای دمای بـالا       ]. ۵[سطوح فرمي اشاره نمود     

ــب    ــد، تقري ــی دارن ــوی الکترون ــستگی ق ــواصLSDAهمب   خ
Pr Ba Cu O δ−2 3 7 ) ۱۲۳(Prدهـد  سـت نمـي   را به درستي به د .

انـد و تقريـب       در اطراف هـسته جايگزيـده      f۴( Pr (الکترونهاي
LSDA     در روش  ].۶[ براي اين نـوع الکترونهـا مناسـب نيـست

___________________________________________ 
. ۱ Density Functional Theory  
 .۲ Local (Spin) Density Approximation 

LSDA+U     با اصلاح تقريب LSDA      مـشکل الکترونهـاي f۴  بـه
  .شود شکل اصولي حل مي

يک عضو از خانواده سـراميکهاي بـا فرمـول           ۱۲۳Prترکيب  
(R ) RBa Cu O δ−2 3 يک  ۱۲۳Pr در اين ميان ترکيب       .است 7123

که با روشهاي معمول، مثل      ۱۲۳Prهاي   تمام نمونه .  است اءاستثن
flux grown۱۹۹۸در سـال  . اند غيرابررسانا هستند  ساخته شده ،

اي   نمونه کپه  TSFZ و همکارانش اعلام نمودند که با روش         ٣زو
۱۲۳Pr  توسـط    هـر چنـد ايـن موضـوع        ،]۷[اند   ابررسانا ساخته 

 ۱۲۳Prدر مـورد غيرابررسـانا بـودن        . گروههای ديگر تاييد نشد   
تمام نظرياتي که به نـوعي      ]. ۸[نظريات مختلفي داده شده است      

۱۲۳Pr                خالص را به طور ذاتي غيرابررسـانا مـي داننـد بـر ايـن
ابررسـانايي در    ۱۲۳R ةانـد کـه در خـانواد       اساس شـکل گرفتـه    

 بـه  R در مکـان  Prرفتن  اتفاق مي افتد و قرار گ      ۲CuOصفحات  

___________________________________________ 
 .۳ Zou 
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    .نوعي ابررسانايي در اين صفحات را از بين برده است
ــم  ۱۲۳Pr را بــرای LSDA+Uمــا محاســبات  انجــام داده اي

 *pfσای از نـوار نيمـه پـر        نشانه LMو بر خلاف نتيجه     ] ۱۰و۹[
دليل تفاوت نتيجه ما در اين مقالـه مـورد          . در نوار انرژي نيست   

 .بحث قرار خواهد گرفت

  
  جزئيات محاسباتی . ۲

کـه بـر   ] WIEN2k] ۱۱در ايـن محاسـبات از بـسته محاسـباتي     
شـم   - به حل معـادلات کـوهن      LAPW/APW+loاساس روش   

 محاسـبات از پارامترهـاي      ةدر کلي . پردازد، استفاده شده است    مي
 ]۱۲[شبکه و مکان يونهاي حاصـل از آزمـايش پـراش نـوترون            

کليـه  . استفاده شـده اسـت     ۱۲۳Prهاي غيرابررساناي    براي نمونه 
در کليه محاسـبات   . اند محاسبات در فاز فرومغناطيس انجام شده     

 Y و  Pr  ،Ba  ،Cu  ،Oمقادير شعاع کرات مافين تين براي اتمهاي        
ــر   ــب براب ــه ترتي ــار ۷۴/۲ و ۶۵/۱، ۸/۱، ۹/۲، ۸/۲ب ــوهر اختي  ب

ر د.  انتخـاب شـده اسـت      ۵/۷ برابر   maxminKRمقدار  . اند شده
 تمــام محاســبات، شــرط همگرايــي، انــرژي کــل و مقــدار آن 

Ry/unit cell۰۰۰۱/۰پـس از همگرايـي بـا    .  انتخاب شده است
 و ممـان  e۰۰۰۱/۰ اين شرط، بار جزئي داخل کرات تـا ميـزان   

در تمـام محاسـبات   . اند  همگرا شدهμB۰۱/۰ مغناطيسي بيش از 
kتعداد نقاط 

r   انتخـاب شـده    ) ۸×۸×۲ (۱۲۸ برابر    در منطقه اول
kايـن تعـداد   .  نقطه غير معادل هـستند     ۱۶است که در اين بين      

r 
بـا  .  هـم اسـتفاده شـده اسـت        ]۱۳[مقداري است کـه در مقالـه        

kافزايش تعداد نقاط  
r        کـه  ) ۸×۸×۳ (۲۱۶ از اين ميزان به تعـداد

k نقطه۴۰در بين آنها  
r غير معادل هستند، مشاهده شد که مقادير 

بار جزئي داخل کرات و ممان مغناطيسي به ترتيـب حـداقل بـا              
  . مانند  بدون تغيير ميμB۱/۰  و e۰۰۱/۰ دقت 

از آنجايي که هـدف مـا بررسـي تغييـرات حاصـل از قـرار                
 Pr فقط براي LSDA+Uاست،  ۱۲۳Y در Y به جاي Pr گرفتن 

ها، مـشابه   Cuبراي بقيه اتمها از جمله      . نظر گرفته شده است   در  
از آنجا کـه    .  استفاده شده است   LSDAاز تقريب    ۱۲۳Yترکيب  

 است بنابراين   U اثر چندانی بر نتايج ندارد و پارامتر مهم          Jتغيير  
 برابر صفر قرار داده شده و از كميـت          Jدر کليه محاسبات مقدار     

U    ۱۴[است   استفاده شده .[LSDA+U       به کار برده شده در تمام 
 به کار رفتـه    ةو نسخ ] ۱۵ [١محاسبات به صورت ناورداي دوران    

٢AMF] ۱۶ [است.  
  
   نتايج و بحث. ۳

شديداً بـه نحـوه      ۱۲۳Pr برای   LSDA+Uنتايج نهايي محاسبات    
دو گونـه محاسـبه     .  ماتريس عدد اشغال بستگی دارد     ةاشغال اولي 
دد اشغال اوليه متناسـب بـا   در محاسبه اول ماتريس ع . انجام شد 

z(x y )Pr( f )−2 )z  و24 z r )Pr( f )−2 25 در محاسـبه  . تنظـيم شـد   34
z(xدوم بــه جــای   y )Pr( f )−2  عــدد اشــغال متناســب بــا    24

y(y x )Pr( f )−2 نوار انرژی هـر دو محاسـبه بـرای         .  تنظيم شد  234
در مقايـسه بـا     . انـد  ان داده شده   نش ۱شکل  اسپينهای اکثريت در    

الـف  ۱ تراز فرمـی را در شـکل       ،۵ ة، نوار اضاف  ۱۲۳Yنوار انرژی   
 توضيح داده شده است، ايـن      LMچنانکه در مرجع    . کند قطع مي 

بلعد و     را مي  ۳ و ۲موجود در نوارهای ابررسانای     های    نوار حفره 
  .شود عايق مي ۱۲۳Prبنابراين 

  تقـارن  ة در نقط ـ  ۵ار  به منظـور بررسـی طبيعـت پيونـدی نـو          
)۰S=(π/a, π/b,  رسم شده اسـت ۲شکل ، چگالی بار مربوطه در  .

 غالبـاً خاصـيت     ۵هـای نـوار      حفـره دهـد کـه       اين شکل نشان مي   
y ضدپيوندی xz(x y )Pr( f ) O ( p ) O ( p )− − −2 24 2 2 3   .  دارند2

)Prب هيچ نواری با مشخصه ۱در شکل    f تراز فرمی را قطـع   4(
ــي ــد نم ــده  چ. کن ــی پرش ــوار جزئ ــار ن ــی ۱ه ــد ۴ ال ــوار۴ همانن    ن
۱۲۳Y های ابررسـانايي      تعداد حفره  ، دوم ةبنابراين طبق محاسب  .  هستند

ــفحات ــد  ۱۲۳Prدر  ۲CuO در ص ــت ۱۲۳Yهمانن ــر . اس ــلاوه ب   ع
   کــاملاً ةالــف، نــوار ديگــری بــا مشخــص    ۱ در شــکل ۵نــوار 

ب بـا   ۱ايـن نـوار کـه در شـکل          . ب وجـود دارد   ۱متفاوت در شکل    
 eV ۳۹/۰  نامگذاری شده است، کاملاً اشغال شـده و حـدود  ۵ ةمارش

چگـالی بـار ايـن نـوار در         .  است Sطه  ـرمی در نق  ـ انرژي ف  تر از   پايين
y  مشخصه ضدپيوندی  Sنقطه   xz(x y )Pr( f ) O ( p ) O ( p )− − −2 24 2 2 3 2 
   وجـــــود حالتهـــــايي بـــــا مشخـــــصه   ).۳شـــــکل(دارد 

  
  

___________________________________________ 
. ۱ Rotationally invariant 

.۲  Around the Mean Field 



Pr جوابهای خودسازگار ساختار الکترونی  ۱۰۱ Ba Cu O2 3   ۱، شمارة نهمجلد    LSDA+U با 7
  

  

    

  . اولة محاسب،نوار انرژي  ساختار.الف۱شکل   

  

  
  . دومة محاسب، ساختارنوار انرژي.ب۱شکل 

  

.  اولة در محاسب۵ برای نوار S ة چگالی بار در نقط.۲شکل   
Prة صفح) الف O ( )− 2 Prصفحه)  و ب100 O ( )− 3 010 .

 در eÅ ۰۰۲/۰ -۳  با بازه۰۱۱/۰ تا ۰۰۱/۰ از ١نمودارهاي تراز
 .مقياس خطی هستند

  

  

.  دومة در محاسب۵ برای نوار S چگالی بار در نقطه .۳شکل   
Pr ةصفح) الف O ( )− 2 Prصفحه)  و ب100 O ( )− 3 010 .

در  eÅ ۰۰۲/۰ -۳ ة با باز۰۱۱/۰ تا ۰۰۱/۰  ازنمودارهاي تراز
  .مقياس خطی هستند

  

___________________________________________ 
 Contour.۱  

  

y(y x )Pr( f ) O ( p) Cu( d)− − −2 234 2 2 ــب  3 در ترکيــــــــــــــــ
x xY Pr Ba Cu O−1 2 3   ].۱۷[ نيز گزارش شده است 7

در ذيل بخشي از دلايل مربوط به آنکه محاسبه از نـوع            

. شـود  دوم پايدارتر از محاسبه از نوع اول اسـت ارائـه مـي            
 mRy/cell ۲۳ة  انرژی حالت خودسازگار نوع دوم به انـداز       

 دوم  ةبنابراين محاسب . از حالت خودسازگار اول کمتر است     
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 اول قابليت توجيه ايـن      ة آنکه محاسب  علاوه بر . ارجح است 
مقدار گراديان ميدان الکتريکی در :  تجربی را ندارد کهةنتيج

بــه طــور  ۱۲۳Pr در ترکيــب غيرابررســانای O)۲(جايگــاه 
 کــوچکتر O)۳(تــوجهی از مقــدار آن در جايگــاه    قابــل
 دوم اين مشاهده را توجيـه       ةکه محاسب  ، در حالي  ]۱۱[است

  . کند مي
م را لااقل به طور کيفی صـحيح بـدانيم،           دو ةاگر محاسب 

باعـث   ۱۲۳Prوجود ناکامليهايي در ترکيـب غيرابررسـانای        
 به سمت بالا شـده و در نتيجـه تـراز            ۵کردن نوار    جاه  جاب

 Baتواننـد در مکـان         مـي  Prاتمهای  . فرمی قطع شده است   
ين ـاز آنجا که امکـان تميـز چن ـ       ]. ۱۵و۱۴[جايگزين شوند   

 - پـذير نيـست و ايـن بـد         ی امکـان  جاينشينی بـه سـادگ    - بد
جاينشينی بر ميزان اکسيژن اشغال شده در سلول واحد اثـر           

ايـن  ] ۱۴[شود    گذار است و باعث اضمحلال ابرسانايي مي      
 ۱۲۳Prناکاملی يکی از محتملترين عوامل عـدم ابررسـانش      

  .تواند باشد مي

خـالص هماننـد     ۱۲۳Pr: کند که   دوم پيشنهاد مي   ةبنابراين محاسب 
ها ذاتاً ابررسانا و فلز است، چنانچه چند گـزارش نيـز در      ۱۲۳R ساير

شـوند    ها باعث مي  ـناکاملي]. ۲۰-۱۸ و ۸[ده است   ـاط ارائه ش  ـاين ارتب 
در ايـن   pπ به حالات غيرابررسـانای  O)۲(در جايگاه    pσهای    که حفره 
الت ـدر ايـن ح ـ  . انايي از بـين بـرود     ـوند و ابررس  ـها منتقل ش  ـجايگاه

لاوه ـع ـ .ندـدون تغييـر باش ـ   ـ بايد تقريباً ب   O)۳(جايگاه    pσی  ها  رهـحف
نيـز  ] ۲۱[ چگاليهـای بـار   ةمقايـس ] O NMR۱۷] ۱۱کتروسکپیـبر اسپ
  .کند ه را تاييد ميلاين مسئ

  
  گيری نتيجه. ٤

۱۲۳Pr               خالص و بدون هـيچ نقـصی بايـد ذاتـاً ابررسـانا باشـد .
يي در نقـاط    های ابررسـانا   شوند حفره  ناکامليهای شبکه باعث مي   

 گير افتاده و باعـث اضـمحلال ابررسـانايي    (π /a,π/b,kz)تقارنی 
  .شوند

  
  سپاسگزاري

مالی معاونت پژوهشی دانشگاه تهـران انجـام        كار با پشتيباني     اين
  .شده است
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