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 آلاييده به ماليك اسيد MgB2سازوكارهاي ميخكوبش در ابررساناي 

  رضا؛ باشي، مريمقرباني، شعبان
  دانشكده فيزيك ، دانشگاه تربيت معلم سبزوار ، سبزوار

  
 چكيده

، با استفاده C800° و C600° يهادرصد وزني ماليك اسيد، كلوخه سازي شده در دما 10الاييده به  MgB2سازوكارهاي ميخكوبش شار در ابررساناي 
ي آلاييده نسبت اي اين نمونهكلوين نشان از افزايش يك مرتبه 20-31ي دمايي چگالي جريان بحراني در بازه. گيري مغناطيسي تعيين شده انداز اندازه
نشان از وجود هر دو سازوكار تسلا  0-7/8ي ميداني بررسي وابستگي مغناطيسي نيروي ميخكوبش بهنجار شده در بازه. ي خالص داردبه نمونه

  .هاي بالا داردهاي پايين وغلبه سازوكار سطحي در ميداناي در ميدانميخكوبش سطحي و نقطه
 

Pinning mechanisms in malic acid-doped MgB2 
; Bashi ,M  Ghorbani, S R  

Department of physics, Tarbiat Moallem University of Sabzevar, P.O. Box 397, Sabzevar  , Iran  
 

Abstract 
Flux -pinning mechanism of MgB2 doped with 10 wt % malic- acid has been investigated by magnetic 
measurements. The field dependence of the critical current density, jc(B), in a temperature range of 20-31 K 
were shown the values jc for doped sample are more than 1 order of magnitude higher than that for pure 
sample. The magnetic dependence of normalized pinning force in magnetic field up to 8/7 T was shown that 
point pinning and surface pinning is dominated in lower field while in higher fields surface pinning is dominate.  
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 مقدمه

يك سري تحقيقات  MgB2از زمان كشف ابررسانايي در 
به منظور درك سازوكار بنيادي ابررسانايي و اي گسترده

اگر . ]1[استها انجام گرفتهسازوكار ميخكوبش گردشاره
چه چگالي جريان بحراني نسبت به مقدار اوليه بهبودي 

به است اما سازوكار ميخكوبش در اين ماده زيادي يافته
هاي بزرگتر نمنظور افزايش بيشتر چگالي جريان در ميدا

 شيميايي هاييناخالصي افزودن. هنوز مورد مطالعه است
به ماده سبب افزايش ميخكوبش شار مغناطيسي و بنابراين 

وقتي كه . ]2،3[شودميافزايش چگالي جريان بحراني 
ها قابل مقايسه با طول همدوسي باشند اندازه ناخالصي

انع از توانند به عنوان مراكز ميخكوبش عمل كنند و ممي
ها ميان كنشترين برهماز مهم. ها شوندحركت گردشاره

، ΙΙها و مراكز ميخكوبش در ابررساناهاي نوع گردشاره
اولين . كنش مغناطيسي هستندو برهم برهم كنش مغزي

شدگي خواص ابررسانشي ، حاصل از جفتكنشبرهم
اي پارامتر نظم واپيچيده موضعي با تغييرات دوره

كنش ، ناشي از برهم مينود كهدر حالي. است ابررسانشي
ي برخورد سطوح ابررسانشي و غير ابررسانشي ماده

شده، كه معمولاً در اين نوع موازي با ميدان اعمال
قابل  ،κ لانداوء بزرگ- ابررساناها با ثابت گينزبرگ

از سازوكارهاي مغزي غالب در . اغماض بوده است
، ناشي از δTcتوان به دو ميخكوبش مي ΙΙابررساناي نوع 

، δκ ، و ميخكوبشTcافت وخيزهايي در دماي گذار 
اشاره  κناشي از تغييرات فضايي پارامتر گينزبرگ 

كنش ميان خطوط تفاوت در ميزان شدت برهم. ]4[نمود
شار با مراكز ميخكوبش از دلايل اصلي تفاوت ميان 

ش در خواص ميخكوب. هاي ابررسانايي استخواص دانه
ابررساناها معمولاً از طريق تعيين نيروهاي ميخكوبش 

-ي اين مراكز ميخكوبش شناخته ميو اندازه FPحجمي 
�

 فاده از نظريه تابعي چگاليتدر فاز مكعبي بااسMg3Sb2تركيب نيمرساناي منيزيم آنتيموان بررسي

، برهانارغواني  متين، صديقي؛حنيف، قلمزرين؛ نيا

 گروه فيزيك دانشگاه آزاد اسلامي واحد كرمانشاه

 چكيده
و ساختاري يدر چارچوب نظريه تابع،با استفاده از روش امواج تخت بهبود يافته خطي با پتانسيل كامل،در فاز مكعبيMg3Sb2 در اين مقاله خواص الكتروني

و سپس با استفاده از اين پارامترها تاثير فشار هيدرواستاتيكي را روي گافشبكه را محاسبه كرده بهينه ابتدا پارامترهاي چگالي بررسي شده است. انرژي، پهناي ايم

با هاي زير سطح انرژينوار و همچنين جرمB2و B1 اند، گاف انرژي بينمشخص شده B2وB1 فرمي كه و( گاف پادتقارني) ها مورد بررسي حفره موثر الكترونها

ميقرار گرفته مينواريابد در حالي كه پهناي همه اند. دريافتيم كه با افزايش فشار هيدرواستاتيكي گاف نواري كاهش يابند. همچنين ها زير انرژي فرمي افزايش

�جهتدر ها فقطاست در حالي كه براي حفره مستقل از فشار دريافتيم براي فاز مكعبي جرم موثر الكترونها →  وابسته به فشار است. �

First Principles investigation of magnesium antimonite semiconductor compound 
in cubic phase under hydrostatic pressure 

Borhan Arghavani Nia,*, Hanif Zarringhalam, Matin Sedighi 
Department of Physics,Islamic Azad University, Kermanshah Branch, Kermanshah, Iran 

 

Abstract 

Electronic and structural properties of Mg3Sb2 in cubic phase have been investigated by using full potential –
linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method within the framework of density functional theory. First 
we calculated optimized lattice parameters, and then by using these parameters the effects of hydrostatic 
pressure on band gap, bandwidths of bands under Fermi energy which are labeled by B1 and B2, the energy 
gap between B1 and B2 (anti symmetry gap) and also effective mass of electrons and holes have been 
investigated. We found by increasing hydrostatic pressure the band gap and anti-symmetric gap would decrease 
while bandwidth of all bands below Fermi energy would increase. For the cubic phase effective mass of 
electrons is pressure independent while for holes just in the  Γ → N direction it is pressure dependent. 
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 قدمهم

به دليل كاربرد بالقوهرساناهاي با گافدر سالهاي اخير نيمه  پهن

و اپتوالكترونيكي مورد توجه خاص  محققان در وسايل الكترونيكي

ميقرار گرفته و ليزري اند. اين موارد توانند در ديودهاي نورگسيل

در ناحيه طيف مرئي مورد استفاده قرار گيرند. از تركيب فلزات 

خاكي با عناصر گروه پنجم جدول تناوبي، نيمه رساناهاي با قليايي

كهمي پهن به وجودگاف بلور اي از آنهاست.نمونهMg3Sb2 آيند

Mg3Sb2و مركز حجمي است .]1[داراي دو ساختار هگزاگونال

با2O3(Fe, Mn)اين تركيب در فاز مركز حجمي داراي ساختار

كه كارهاي نظري محدودي.از]2[باشدمي 206گروه فضايي آنجايي

به دليلاين تركيب صورتروي رسانا اين نوع نيمه كاربردگرفته ونيز

واپتوالكترونيك تصميم به بررسي خواص الكترونيكدرصنايع

 (DFT) ساختاري والكترونيكي آن با استفاده ازنظريه تابعي چگالي

ميΙΙدر اين كار در بخش.گرفتيم كنيم روش محاسبات را توصيف

و در پايان ΙΙΙبخش سپس در و بحث را مطرح خواهيم كرد. نتايج

 دهيم. نيز نتايج بدست آمده را توضيح مي
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ي ميان ابعاد مراكز ميخكوبش با فاصله از مقايسه. شوند
كه در آن  d = 1/07 (φ0/B)1/2 ها، متوسط بين گردشاره

φo ايي نقطهكوانتوم شار است، اين مراكز به چهار دسته ،
مراكز . ]5[شوندخطي، سطحي، حجمي  تقسيم مي

اي هستند كه در تمامي جهات اي، نواحيميخكوبش نقطه
مراكز ميخكوبش خطي، . داشته باشند dابعادي كمتر از 

 dيك بعدي بوده و كه از نظر طولي قابل مقايسه با 
مراكز ميخكوبش سطحي، دو بعدي و ابعاد آنها . هستند

بوده و مراكز ميخكوبش حجمي، همه ابعادش  dبزرگتر از 
  .است dبزرگتر از 

هـاي تركيـب   بررسي سازوكار ميخكوبش در اغلب نمونه
MgB2  نشان از وجود دوسازوكار عمده ميخكوبش درون
بـراي بـه دسـت    . دارد ]7[ايو نقص نقطـه  ]6[ايمرزدانه

 معمـولاً  تـري از سـازوكار ميخكـوبش   آوردن درك عميق
       بهنجـار شـده را بـه صـورت تـابعي از      نيروي ميخكوبش

h = H/Hmax كه در آن ،Hmax   مقدار ميدان مغناطيسـي در
Fmax  ،براي سازوكارهاي  .گيردمورد بررسي قرار مياست

  : ]8[اندبه دست آمدهمتفاوت ميخكوبش روابط زير 
 

 = δTc، 9/4h(1-h/3)2 f(h)  ميخكوبش)               1(
 δκ  ،f(h) = 3h2(1-2h/3)ميخكوبش)                  2(

  f(h) = 25/16√h(1-h/5)2ميخكوبش سطحي، )       3(
اي براي در اين مقاله سازوكار ميخكوبش سطحي و نقطه

درصد وزني ماليك  10آلاييده به MgB2ي يك نمونه
و  600سازي شده در دو دماي كلوخه )C4H6O5(اسيد 

°C800 مورد بحث قرار گرفته است .  
  
  
  
  

  آزمايش و نتايج
وزني ماليك  %10 آلاييده به MgB2هاي براي تهيه قرص
سازي براي همگن( ، بورن، تولوئنin-situاسيد به روش 

 C°210و ماليك اسيد با هم مخلوط و در دماي  )نمونه
-پودر به. سازي شدند تا ماليك اسيد تجزيه شودكلوخه

دست آمده خشك و با منيزيم مخلوط و به صورت يك 
ساعت و  4به مدت  C°600قرص فشرده و در دو دماي 

C°800  براي  .سازي شددقيقه كلوخه 30در مدت
رجوع  ]9[ها به مرجع تر ساخت نمونهتوصيف دقيق

   .شود
هاي مغناطيسي و ترابردي با استفاده از سيستم گيرياندازه
. ، انجام گرفتPPMSزيكي، گيري خواص فياندازه
     ي دماييهاي پسماند مغناطيسي در محدودهحلقه

تسلا  0-7/8ي ميداني بازهدر يك كلوين و  5/32-21
  .ها انجام شدبراي اين نمونه

درصد  10آلاييده به MgB2هاي مغناطش حلقه. 1شكل 
سازي شده در دماي وزني ماليك اسيد براي نمونه كلوخه

C°600  كلوين نمايش  20- 31ي دمايي محدودهرا در
 هاي پسماند بر حسب ميدانتقارن حلقه. دهدمي

دهند كه ميخكوبش حجمي در مغناطيسي نشان مي
  .] 7[از سدهاي سطحي بيشتر است Tcدماهاي نزديك 
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يابد كه هاي بالاتر افزايش ميسرعت خزش شار در ميدان
به دما و  MgB2منجر به وابستگي شديد مغناطيدگي در 

وقتي دما نزديك دماي بحراني  .شودميدان مغناطيسي مي
ناپذيري شده نزديك به ميدان برگشت اعمالو يا ميدان 

توان واهلش مي .گيردباشد خزش شار شتاب مي
با استفاده از ايجاد مراكز ميخكوبش قوي با  مغناطيسي را

 . انرژي ميخكوبش بزرگتر فرونشاند

چگالي جريان بحراني با استفاده از تقريب بين، بر اساس 
  :رابطه زير تعيين شد 

  
Jc=20∆M /V [a(1-a/3b)]                           (4)    

  

پهنا و درازاي نمونه در داخل ميدان  bو aكه در آن 
  .ارتفاع حلقه پسماند است ∆Μحجم نمونه،  Vخارجي، 

چگالي جريان بحراني به صورت تابعي از . 2شكل در 
سازي شده ي كلوخهبراي دو نمونه ،Jc(B,T) ميدان و دما،
در يك نمودار لگاريتمي ترسيم  Cْ800و  600در دو دماي
 شودهمان طور كه از روي شكل مشاهده مي .شده است

كلوين  5/29تر از ها و دماهاي پايينميدان تماميبراي 
 سازي شده درجريان بحراني در نمونه كلوخه چگالي

Cْ800 است  600 جريان بحراني نمونه بزرگتر از چگالي
سازي از مقدار فازهاي زيرا با افزايش دماي كلوخه

 هايي عايق بين دانهكه مانند يك لايه MgO( ناخالصي

MgB2  نشسته و باعث اندكي كاهش درJc شودمي (
  . يابداي بهبود ميو اتصال بين دانه ]9[كاسته شده

 حدود براي هر دو نمونه T 4و  K 20در  Jcمقادير 
cm2/A 104 كه تقريبا يك مرتبه بزرگي بيشتر از  كه است

دليل . ي خالص است MgB2چگالي جريان بحراني براي 
تواند ميخكوبش شار ناشي از جانشاني اين افزايش مي

  .كربن در مكان بورن باشد
  

  
  
  
  
  
   

  
  

وابستگي دمايي و مغناطيسي چگالي جريان بحراني براي . 2كل ش
MgB2 در سازي شده درصد وزني ماليك اسيد كلوخه 10آلاييده به
  .Cْ800و  600دو دماي

ها نيروي جهت بررسي سازوكار ميخكوبش گردشاره
cpميخكوبش  JBF  اش محاسبه و به مقدار بيشينه
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 فاده از نظريه تابعي چگاليتدر فاز مكعبي بااسMg3Sb2تركيب نيمرساناي منيزيم آنتيموان بررسي

، برهانارغواني  متين، صديقي؛حنيف، قلمزرين؛ نيا

 گروه فيزيك دانشگاه آزاد اسلامي واحد كرمانشاه

 چكيده
و ساختاري يدر چارچوب نظريه تابع،با استفاده از روش امواج تخت بهبود يافته خطي با پتانسيل كامل،در فاز مكعبيMg3Sb2 در اين مقاله خواص الكتروني

و سپس با استفاده از اين پارامترها تاثير فشار هيدرواستاتيكي را روي گافشبكه را محاسبه كرده بهينه ابتدا پارامترهاي چگالي بررسي شده است. انرژي، پهناي ايم

با هاي زير سطح انرژينوار و همچنين جرمB2و B1 اند، گاف انرژي بينمشخص شده B2وB1 فرمي كه و( گاف پادتقارني) ها مورد بررسي حفره موثر الكترونها

ميقرار گرفته مينواريابد در حالي كه پهناي همه اند. دريافتيم كه با افزايش فشار هيدرواستاتيكي گاف نواري كاهش يابند. همچنين ها زير انرژي فرمي افزايش

�جهتدر ها فقطاست در حالي كه براي حفره مستقل از فشار دريافتيم براي فاز مكعبي جرم موثر الكترونها →  وابسته به فشار است. �

First Principles investigation of magnesium antimonite semiconductor compound 
in cubic phase under hydrostatic pressure 
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Department of Physics,Islamic Azad University, Kermanshah Branch, Kermanshah, Iran 

 

Abstract 

Electronic and structural properties of Mg3Sb2 in cubic phase have been investigated by using full potential –
linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method within the framework of density functional theory. First 
we calculated optimized lattice parameters, and then by using these parameters the effects of hydrostatic 
pressure on band gap, bandwidths of bands under Fermi energy which are labeled by B1 and B2, the energy 
gap between B1 and B2 (anti symmetry gap) and also effective mass of electrons and holes have been 
investigated. We found by increasing hydrostatic pressure the band gap and anti-symmetric gap would decrease 
while bandwidth of all bands below Fermi energy would increase. For the cubic phase effective mass of 
electrons is pressure independent while for holes just in the  Γ → N direction it is pressure dependent. 

PACS No: 7120 
 

 قدمهم

به دليل كاربرد بالقوهرساناهاي با گافدر سالهاي اخير نيمه  پهن

و اپتوالكترونيكي مورد توجه خاص  محققان در وسايل الكترونيكي

ميقرار گرفته و ليزري اند. اين موارد توانند در ديودهاي نورگسيل

در ناحيه طيف مرئي مورد استفاده قرار گيرند. از تركيب فلزات 

خاكي با عناصر گروه پنجم جدول تناوبي، نيمه رساناهاي با قليايي

كهمي پهن به وجودگاف بلور اي از آنهاست.نمونهMg3Sb2 آيند

Mg3Sb2و مركز حجمي است .]1[داراي دو ساختار هگزاگونال

با2O3(Fe, Mn)اين تركيب در فاز مركز حجمي داراي ساختار

كه كارهاي نظري محدودي.از]2[باشدمي 206گروه فضايي آنجايي

به دليلاين تركيب صورتروي رسانا اين نوع نيمه كاربردگرفته ونيز

واپتوالكترونيك تصميم به بررسي خواص الكترونيكدرصنايع

 (DFT) ساختاري والكترونيكي آن با استفاده ازنظريه تابعي چگالي

ميΙΙدر اين كار در بخش.گرفتيم كنيم روش محاسبات را توصيف

و در پايان ΙΙΙبخش سپس در و بحث را مطرح خواهيم كرد. نتايج

 دهيم. نيز نتايج بدست آمده را توضيح مي
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جا جابه سطحيتري به سمت منحني ميخكوبش پايين
هاي بيشتري دهنده جانشاني كربننشان اين نتايج، اندشده

در . استسازي در مكان بورن در دماهاي بالاتر كلوخه
به  δTcميخكوبش  دماهاي واكنش بالاتر منحني نظري

وابستگي  دهندهكه نشانشودتر ميها نزديكداده
  .استسازي به دماي كلوخهδTc ميخكوبش 

  
  
  
  
  
  
  
  

  
  

 fp(h)وابستگي مغناطيسي نيروي ميخكوبش كاهيده بررسي . 3كل ش
 و نمايش،Cْ600 سازي شده در دمايآلائيده كلوخه براي نمونه

: نمودار الحاقي(.اي و سطحيهاي نظري ميخكوبش نقطهمنحني
سازي شده در براي نمونه آلائيده و كلوخه fp(h)وابستگي مغناطيسي 

  )Cْ600دماي 

هاي پايين هر دو سازوكار به اين ترتيب در ميدان
ها و اي، ناشي از وجود مرزدانهميخكوبش سطحي و نقطه

هاي بالا ميخكوبش سطحي اي، و در ميداننقايص نقطه
  .استدر اين نمونه غالب 

  گيرينتيجه
هاي بحراني براي دو نمونه مقايسه ميان چگالي جريان

وزني ماليك % 10آلائيده به  MgB2 سازي شدهكلوخه
سازي به دليل با افزايش دماي كلوخه نشان داداسيد 

اي مقادير بين دانه كاهش فاز ناخالصي و بهبودي اتصالات
Jc  درصد  10افزودن افزايش يافته و براي هر دو نمونه

افزايش چگالي جريان بحراني منجر به وزني ماليك اسيد 

 نسبت به نمونه خالص به اندازه تقريباً يك مرتبه بزرگي
به اين ترتيب اضافه نمودن ماليك اسيد باعث ، گرددمي

تحليل . استافزايش بيشتر ميخكوبش شار گرديده 
وابستگي مغناطيسي نيروهاي ميخكوبش بهنجار شده در 

هاي تسلا نشان داد كه در ميدان 0-7/8ي ميداني بازه
اي در ميخكوبش پايين هر دو سازوكار سطحي و نقطه

هاي بالا شار مغناطيسي نقش دارند درحالي كه در ميدان
از مقايسه  .سازوكار ميخكوبش سطحي غالب است

هاي نظري هر دو نمونه به منحنيهاي تجربي هنزديكي داد
به ) اينقطه( δTc طور به نظر ميرسد كه ميخكوبشاين

-سازي وابسته بوده و با افزايش دماي كلوخهدماي كلوخه

  .يابداين سازوكار ميخكوبش افزايش ميسازي 
  اريزسپاسگ

ي از آقايان پرفسور شي و پرفسور ونگ براي همكاري و اجازه
از تجهيزات دانشگاه ولونگونگ استراليا صميمانه تشكر استفاده 
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