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  دهيچك
xي كوپراتي   فونون در ابررسانا   ‐كنش الكترون   ضريب برهم  xLa Ba CuO−2 هاي مختلف، از حالت بـدون آلاييـدگي تـا حالـت فراآلاييـده، مـورد محاسـبه                    براي گسترة آلايش   4

نيـز   GGA+Uσ است كه براي اين منظور نتايج محاسبات ساختار الكتروني بـه روش  DFTدر اين مطالعه هدف بررسي كيفيت محاسباتي از اين دست به روش . قرارگرفته است 
دهد كه   هابارد نشان ميUفونون در تطابق با محاسبات پيشين است ولي مقدار محاسبه شدة پارامتر  ‐مقدار محاسبه شدة ضريب جفت شدگي الكترون. اند  مورد بررسي قرار گرفته   

هـا در ايـن تركيبـات     ز آن است كه بتوان بر مبنـاي نتـايج چنـين محاسـباتي در مـورد نقـش فونـون            تر ا  هاي الكتروني در اين تركيبات ضعيف       روش مذكور در تخمين همبستگي    
بر اساس نمودارهـاي  . شوند هاي مختلف، به خطاهاي بزرگتري در محاسباتي از اين دست منجر مي            علاوه بر اين وجود گذار فازهاي متعدد در دماها و آلاييدگي          . گيري كرد   تصميم

دست دادن خواص ساختاري ايـن تركيبـات و نيـز      در بهDFTتوان گذارفازهاي ساختاري موجود در اين تركيب را استنتاج كرد كه بيانگر قدرت      حاسبه شده مي  پراكندگي فونوني م  
  .هاي قوي در اين خواص است نقش كم همبستگي

  
  فونون ‐كنش الكترون ابررساناي مسي، ساختار شبكه، گذار فاز، برهم :ليديكهاي  واژه

  

  
  مقدمه .١

فونون در ابررساناهاي نامتعارف از زمان       -كنش الكترون   نقش برهم 

. كشف ابررسانايي در اين تركيبات تا كنون مورد مناقشه بوده است          

كـنش در سـازوكار      شواهد زيادي به نفع و برعليه نقش ايـن بـرهم          

ابررسانايي تركيبات كوپراتي وجـود دارد كـه بررسـي بيـشتري را             

 نتايج محاسبات ابتدا به ساكن به روش تابعي چگالي   .كنند  طلب مي 

فونـون   -كنش الكترون   معمولا منجر به مقاديري براي ضريب برهم      

شوند كه بر اساس فرمولبندي استاندارد فعلي و فـرض همـواره              مي

قادر بـه   ) كه فرض صحيحي نيست   (مثبت بودن تابع دي الكتريك      

  .توجيه دماي گذار بالاي اين تركيبات نيست

 محاسباتي انجام شده است كه در آن با كمك توابع ونيـر             اخيراً   

شوند كه به نوعي  مي" درونيابي"كميات مورد نياز در منطقه بريلوين 

ايـن دسـت محاسـبات بـراي        . معادل تكنيك درونيابي فوريه است    

اند كه به دلايلـي كـه          انجام شده  ]۲[ LBCO و   ]YBCO ]۱تركيب  

ترنـد، هرچنـد كـه      لي قابـل اطمينـان    ذكر خواهيم كرد محاسبات او    

. دست آمده در هر دو روش از يك مرتبـة بزرگـي هـستند           مقدار به 

هـا را در سـازوگار ابرسـانايي          نتايج ايـن محاسـبات نقـش فونـون        

 نـشان   ]۳[رزنيـك و همكـاران      . دهد  كوپراتي كم اهميت نشان مي    

 تابعي چگالي قادر به محاسبه جزييات طيف        ةدادند كه اصولا نظري   

 . دكرگيري  توان نتيجه فونوني نبوده و برمبناي آن نمي



 ۱۶۶   اخوان و محمددراكسل-امبروش  كلوديا توانا،علي  ۲، شمارة دهمجلد 
  

  

  
)نمودار فاز تركيب   .۱شكل )x xLa M CuO M Ba,Sr− =2 4

 .  

  

  تركيبـــات ابررســـاناي دمـــاي بـــالاي كـــوپراتي معمـــولاً    

 ةداراي نمودارهاي فاز پيچيده با گذار فازهاي مختلف حالت پاي         

   فـاز اولـين   نمـودار  ۱ شـكل در  .باشـند  الكترونـي و شـبكه مـي   

ــي    ــوپراتي يعنــ ــالاي كــ ــاي بــ ــاناي دمــ ــب ابررســ تركيــ

( )x xLa M CuO M Ba,Sr− =2 .  داده شـــده اســـت  نـــشان4

 ۰۵/۰شود، فـاز ابررسـانايي از آلايـش      طور كه مشاهده مي    همان

 ابررسـانايي   ۲۵/۰حدود براي شروع شده و بـا آلايـش حـدود            

 يا  ۰۹/۰رابر  مقدار آلايش بهينه ب   . رود  كاملاً در سيستم از بين مي     

 براي تركيب حـاوي     ۱۵/۰ و برابر    Ba براي تركيب حاوي     ۱۵/۰

Sr قابل توجه در نمودار فاز فوق كاهش يا ازبـين          ةنكت. باشد   مي 

 است كه به تكينگي     ١٢٥/٠رفتن ابررسانايي براي آلايش برابر با       

طور كه در شكل نشان داده شده است،         همان.  معروف است  ۸/۱

 HTT بالا در فاز تتراگونال دماي بالا يـا          تركيب فوق در دماهاي   

قرار دارد كه با كاهش دما به طور پيوسته به فاز اتورمبيك دماي             

با افزايش آلايـش ايـن فـاز بـه فـاز      . كند  گذار ميLTOپايين يا  

در اين فـاز اسـت كـه        . كند   گذار مي  LTTتتراگونال دماي پايين    

  .]۴[رود ابررسانايي تضعيف شده و يا از بين مي

-در اين مقاله ما محاسبات ضريب جفـت شـدگي الكتـرون              

كنـيم و      با كيفيت بهتر تكـرار مـي       LBCOفونون را براي تركيب     

دهـيم كـه       نتايج خود با نتايج قبلي و تجربه نشان مـي          ةبا مقايس 

قابـل اطمينـان     چنين نتايجي داراي اشكالات اساسـي هـستند و        

هـاي نَـرم در       ي فونون  پراكندگ ةوسيلة مطالع    بهو نيز   . باشند  نمي

تركيب مورد نظر با آلايش اين گذارفازها را مورد بررسـي قـرار             

  .دهيم مي

  يات محاسبهجزئ. ۲
 توابع موج   ة به روش شبه پتانسيل در پاي      DFTمحاسبات به روش    

 انجام ]۱[، به مانند مرجع Quantum Espressoتخت با كمك كد 

-هـاي بـاز     به پتانـسيل  با اين تفاوت كه ما به جاي ش       . ]۵[اند  گرفته

 جـاي سـوال     هايي مانند مس واقعـاً      كه توليد آنها براي اتم    (پايسته  

از تقريـب   . ايـم  هكـرد هاي فوق نَرم اسـتفاده        ، از شبه پتانسيل   )دارد

همبـستگي اسـتفاده     - براي تابع تبادل   (GGA)چگالي تعميم يافته    

مقدار قطع بسط امواج تخـت در محاسـبة انـرژي برابـر             . ايم  كرده

Ry۳۰    ة محاسـبات الكترونـي بـر روي شـبك        .  انتخاب شده اسـت

 در  q از نقـاط     ۶×۶×۶ها بر روي شبكة        و براي فونون   ۳۰×۳۰×۳۰

براي آلايش از تقريب بلور مجازي      . اند  منطقه بريلوين انجام گرفته   

ــه    ــه ب ــت ك ــده اس ــتفاده ش ــم   اس ــيلة آن ات ــادير  Laوس ــا مق  ب

x ,  / ,  / ,  / ,  / ,  / ,  / ,  / ,  /=0 0 002 0 05 0 075 0 10 0 125 0 15 0 175 0 20

 پارامترهـاي سـاختاري بـراي هـر         .يده شـده اسـت     آلاي Baاز اتم   

انـد و مقـادير       آلايش با واهلش شبكه مورد محاسـبه قـرار گرفتـه          

محاسـبات  . دست آمده در توافق بسيار عالي بـا تجربـه هـستند             به

بـا گـروه تقـارن      ) HTT(براي فاز ساختاري تتراگونال دماي بـالا        

/mmmI4  تابعي چگالي   ةكارگيري نظري   ت به قابلي. ستانجام شده ا 

  . ]۶[به تفصيل در جاهاي ديگر بحث شده است

 
  محاسبات ساختار الكتروني. ۳

در محاسبة ساختار الكتروني تركيب مورد بحـث هماننـد ديگـر            

ها،  نقش صفحات كاملا با اهميت است و در واقع تنها              كوپرات

و اكسيژن هاي ظرفيت مس  نوار انرژي مربوط به تركيب اوربيتال

كنند كه نتيجـة آن سـطوح فرمـي حفـره             سطح فرمي را قطع مي    

 حفره ماننـد بزرگتـر شـده و    ةبست ، با افزايش آلايش   .مانند است 

بـراي  . گـردد   تـر مـي    هوف نزديـك   -سطح فرمي به تكينگي فن    

دست آوردن حالـت پايـة صـحيح نيـاز بـه اسـتفاده از روش                  به

GGA+U σ قابل ذكر است كه مقدار اين        .است U     بـستگي بـه 

هــا و توابــع پايــه مـــورد اســتفاده دارد و مـــثلاً بــراي   تقريــب

توانـد تـا چنـد الكتـرون ولـت             مـي  LDA و   GGAهاي    تقريب

لذا گام اول محاسبه اين پارامتر است كـه بـه           . ]۷[متفاوت باشد   

 سـلول  ۴*۴*۲و بـراي ابرسـلول حـاوي     ]۸[روش تابع خطـي    

   نشان داده شـده     ۲ شكلبه شده است و نتايج آن در        واحد محاس 
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وابستگي پارامتر هابارد محاسبه شده بـه آلايـش در تركيـب              .۲شكل

x ابررساناي xLa Ba CuO−2 4.  

  

 نـشانگر   Uدست آمده براي پـارامتر        مقدار بسيار بزرگ به   . است

ضعف روش شبه پتانسيل با بسط توابع موج تخـت در تخمـين             

با اين وجود كاهش مقـدار آن بـا         . هاي الكتروني دارد    بستگيهم

افزايش آلايش مطابق با اين انتظار است كـه سيـستم بـه سـمت               

كنـد كـه در آن همبـستگي          رفتار مايع فرمي گونه تمايل پيدا مي      

  .تر از حالت آلاييده نشده است الكتروني ضعيف

هـاي شـديد      انجام محاسبه بدون اينكه بـه نحـوي همبـستگي            

الكتروني در نظر گرفته شود، منجر به حالت پايـة غيـر مغناطيـسي              

شود كه اين واقعيت تناقض فاحشي با ادعاي نويسندگان مرجع            مي

كنند ممان مغناطيسي نزديك به مقدار تجربي و           دارد كه ادعا مي    ]۱[

البته با اضافه كردن . ندا دهدست آور حالت پاية پاد فرومغناطيس را به

را  پادفرومغنـاطيس    ة هابارد به محاسبات، ما نيز حالت پاي       Uپارامتر  

هاي مـس     كه ممان مغناطيسي اتم   ايم    و نشان داده  ايم    دست آورده   به

در اينجا هـم بـا افـزايش        . تطابق بسيار خوبي با مقدار تجربي دارد      

  .شود مايل ميمت سيستم به حالت غير مغناطيسي ،آلايش

  

  فونون ‐كنش الكترون محاسبات ضريب برهم. ۴
فونــون بــا كمــك  -محاســبه ضــريب جفــت شــدگي الكتــرون

بسيار . فرمولبندي الياشبرگ در تقريب ميگدال انجام گرفته است       

هايي با چگـالي      قابل توجه است كه تقريب ميگدال براي سيستم       

تر اسـت    نحالات بزرگ در سطح فرمي مانند فلزات قابل اطمينا        

 در  يچنـين محاسـبات   تي ولي همـواره     تا در مورد تركيبات كوپرا    

  نـشان داده شـده اسـت كـه در نظـر            . اند  اين تقريب انجام گرفته   
  

  
Laپراكندگي فونوني در مسيرهاي پرتقارن تركيب. ۳شكل CuO2 4 . 

  

ند توا گرفتن نمودارهاي فاينمن يك مرتبه بالاتر در محاسبات مي   

كيفيت نتايج را بسيار بهبود بخشيده و ناهمسانگردي گاف را بر           

  .كنش توضيح دهد مبناي اين برهم

هاي پاشندگي فونوني نكته بسيار جالـب و          در محاسبه منحني     

 است  M و   Xهاي نرم در حول نقاط        البته قابل انتظار، ظهور شاخه    

آيد   دست مي   ها بسامدهاي موهومي به     كه حتي براي بعضي آلايش    

 جفـت شـدگي كــل،       ةشود كه در مــحاسب      اين امر سبب مي   . ]۹[

هاي غير عادي وارد محاسبات شوند كـه نويـسندگان مرجـع      سهم

توان از آن اجتنـاب        مي qكنند با انتخاب مناسب نقاط         ادعا مي  ]۱[

 البته با توجه به تكنيك درونيابي فوريه از تـابع شـديداً             .]۱۰[كرد  

از طرفـي بـسيار   . ي اين ادعا منتفي اسـت   هاي فونون   متغير فركانس 

فونـون   -كـنش الكتـرون     قابل توجه است كه سـهم عمـدة بـرهم         

  .باشد مربوط به همين مدهاي غيرفيزيكي نَرم مي

، نمودار پراكندگي فونـوني در مـسيرهاي پرتقـارن          ٣ شكلدر     

Laتركيب   CuO2 . ، يعني حالت آلاييده نشده، ترسيم شده اسـت        4

مربوط به نوسان تنفـسي و       Euدو شاخه پر انرژي تبهگن با تقارن        

ه هستند كـه بـا توجـه بـه          هاي اكسيژن درون صفح     يم تنفسي اتم  ن

 ARPESشان از اهميت بيشتري برخوردارند و زانوي طيف          انرژي

ها نسبت به محاسـبات       اين شاخه . شود  به اين مدها نسبت داده مي     

   .هستندبا تجربه  يتوافق بهتردر  ]۲ و ۱[ديگر 

فونـون بـه     -كـنش الكتـرون      تغيير ضريب بـرهم    ۴ شكلدر     

تـر   منحنـي روشـن   . صورت تابعي از آلايش ترسيم شـده اسـت        

مربوط به زماني است كه سهم بسامدهاي موهومي از محاسبات          

  اين منحني تطابق كيفي با آزمايش ايزوتـوپ        . كنار گذاشته شوند  
  



 ۱۶۸   اخوان و محمددراكسل-امبروش  كلوديا توانا،علي  ۲، شمارة دهمجلد 
  

  

  
فونون به آلايش در     -شدگي الكترون وابستگي پارامتر جفت      .۴شكل

xتركيب ابررساناي xLa Ba CuO−2 4.  

  

 بزرگـي ضـريب     ة ولـي مرتب ـ   ]۹[مـورد نظـر دارد      براي تركيب   

فونون براي توجيه دماي گذار تركيب فوق        -كنش الكترون   برهم

  .كوچك است

 
  گيري نتيجه. ۵

 ـ تابعي چگالي در تقريب شبه پتانـسيل و توابـع پا           ةنظري  امـواج   ةي

ها بسيار ضـعيف اسـت و بـا           تخت در تخمين همبستگي الكترون    

وجود توانايي پيشگويي بسامدهاي فونوني و خـواص سـاختاري          

. مد نيست  فونون كارآ  -كنش الكترون   ط به برهم  در محاسبات مربو  

، كـمــكي بــه   ]۱[مرجـع  ز مـحاسبات بـه روش درونيــابي وني ـ  

 -كنش الكتـرون     پارامتر برهم  كند و بزرگي    بهبود كيفيت نتايج نمي   

 بهتـر در ايـن      ةبراي حـصول نتيج ـ   . فونون از مرتبة يكساني است    

گونه محاسبات بايد كيفيت تخمين ويـژه مقـادير الكترونـي را در             

ــشيد  ــود بخ ــبات بهب ــه  . محاس ــوني ك ــومي فون ــسامدهاي موه ب

گذار فازهاي ساختاري هستند خطاي بزرگي در محاسبات         علامت

. حاسبات بايد در ساختارهاي مناسب انجام شوند      كنند و م    وارد مي 

 تــابعي چگــالي از قابليــت خــوبي در پيــشگويي خــواص ةنظريــ

ها در تركيبات كوپراتي ابررسـاناي دمـاي بـالا            ساختاري و فونون  

توان گذارفازهاي مختلـف       اين نظريه مي   ةوسيل  به. برخوردار است 

ر سـازوكار   اي  د    ساختاري را كه در اين تركيبات از اهميت ويـژه         

بـه عنـوان نتيجـه      . ابررسانايي برخوردارند، مورد مطالعه قـرار داد      

 به لحاظ كمي بـه طـور نـسبتاً دقيقـي            LTT و   LTOگذارفازهاي  

هـاي    كنش   برهم ةتر اينكه مطالع    از همه مهم  . باشند  قابل استنتاج مي  

بايـست    الكترون در اين تركيبات مي     -فونون، و الكترون   -الكترون

هاي سـاختاري بـر سـاختار         رفتن اثرات اين ناپايداري   با در نظر گ   

  .الكتروني مورد بررسي قرار گيرد

  

  سپاسگزاري
  پـاون   و )J. Spitaler(يتالر اسـپ هاي مفيـد بـا    از بحثعلي توانا 
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