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(C4H6O4)آلاييده به سوكسنيك اسيدMgB2افزايش ميخكوبي شار در ابررساناي
؛ داريني ،مرتضيقرباني ،شعبان  رضا

، سبزوار ، دانشگاه تربيت معلم سبزوار  گروه فيزيك

 چكيده
و با افزودن آن به روش وزني سوكسنيك%10دو نمونه ابررساناي آلاييده به  اسيدساخته شدند. اثر آلايش سوكسنيك in-situاسيد بدون اضافه نمودن تولوئن

(C4H6O4)و نيروي ميخكوبي بر روي وابستگي ميدان مغناطيسي چگالي اسيد باعث افزايش بررسي شد. نتايج نشان داد كه افزودن سوكسنيكMgB2جريان بحراني

و بهبود نيروي ميخكوبي در ميدان  شود.مي Jc(H)هاي بالا
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Abstract 
 

Two samples of C4H6O4-doped MgB2 superconductor were fabricated by in-situ method. The samples were 
prepared by adding Toluene and without it. The effect of succenic acid doping on the magnetic field dependence 
of critical current density and flux pinning force in MgB2 were studied. Results showed that succenic acid 
doping increased flux pinning force in high magnetic fields and improved the behavior of Jc(H).
PACS: 74 

:  مقدمه

پتانسيل بالايي براي استفاده در كاربردهايMgB2 ابررساناي

و قطعات الكترونيكي دارد[ دماي بحراني بالا].1توان الكتريكي

)K39) قيمت، اوليه ارزان)، موادnm 5)، طول همدوسي بزرگ

و پايدار از برتري هاي  نسبت بهMgB2 ساختار شيميايي ساده

ساير ابررساناهاي دماي بالا است. دماي بحراني بالا استفاده از 

MgB2) و طول K20را در هيدروژن مايع مي سازد ) ممكن

به چگالي جريان بحراني از مرتبه  همدوسي بزرگ امكان رسيدن

A/cm2105ميترازي دانهصرف نظر از ميزان هم .]2[كندها ميسر

و ضعيف بودن اتصالات دانه اي در  كمبود مراكز ميخكوبي

MgB2مي شود مقدار به در ميدانJcسبب هاي مغناطيسي بالا

و افزايش كند. اين مشكل با وارد كردن نانوشدت افت  ذرات

هاي اخير براي بهبود در سال.]4،3[شودنيروي ميخكوبي رفع مي

از نانوعناصر، نانواكسيدها،MgB2عملكرد ابررساناي 

و ديگر تركيبات آلي استفاده شدهكربوهيدرات نتايج.]4،3[استها

ميبه دست و تركيبات كربنآمده نشان كه كربن - دار مناسبدهند

مي باشد. با وارد شدن كربن بهMgB2ترين مواد براي آلايش

و چگاليو قرار گرفتن آن در جايگMgB2شبكه  اه بور ميخكوبي

كند. تحقيقات صورت گرفته روي جريان بحراني افزايش پيدا مي

]8[روغن سيكلون]،SiC]6،5،[C60]7منابع مختلف كربن مانند 

 دهد. را نشان ميJcافزايش]9[هاي كربنو نانو لوله

يك(C4H6O4)اسيد در اين مقاله اثر آلايش سوكسنيك به عنوان

و نيروي ميخكوبي(Jc)جريان بحراني منبع كربن روي چگالي

مي(Fp)حجمي به جاي بور باعث بررسي شود. جانشيني كربن

و ايجاد بي مي شود كه ميدان بحراني بالايي نظمي در نوار سيگما

(H)Jcدهد. علاوه بر اين كربنرا از طريق ميخكوبي افزايش مي �

 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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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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كه وارد به عنوان ناخالصي در شبكه شبكه نمياضافي MgB2شود

. مي شود  با عث ميخكوبي خطوط شار

:  آزمايش

اسيد با % سوكسنيك10 در اين مقاله دو نمونه آلاييده شده به

اسيدو سوكسنيك ساخته شد. در نمونه اول ابتدا بور in-situروش 

و در دماي  سازي شدند تا سوسنيككلوخه ºC 210با هم مخلوط

و  و با منيزيم مخلوط اسيد تجزيه شود. پودر بدست آمده خشك

دقيقه30به مدتºC 900به صورت يك قرص فشرده در دماي 

و  كلوخه سازي شد(نمونه خشك). در نمونه دوم علاوه بر بور

درسوكسنيك مرحله اول اسيد تولوئن نيز براي همگن كردن نمونه

به . براي توصيف دقيقاستفاده شد(نمونه تر) تر ساخت نمونه

با]10[مرجع و ترابردي هاي مغناطيسي رجوع شود. اندازه گيري

در)PPMS(استفاده از سيستم اندازه گيري خواص مغناطيسي 

يكي از همكاران انجام گرفت.  دانشگاه ولانگوگ استرليا توسط

: و تحليل داده ها  نتايج

و نمونهMgB2را برايX الگوهاي پراش1شكل هاي خالص

و به خشك مي% وزني سوكسنيك10تر آلاييده دهد. اسيد نشان

كه  مي شود1شكلدرهمان طور نمونه ها داراي ساختار مشاهده

MgB2هستند اما در تمام نمونه ها تعداد اندكي قله مربوط به

MgO .مي شود ميMgO نيز مشاهده و تواند فاز غيرابرساناست

ولي با كاهش حجم ابررساناييبه عنوان مركز ميخكوبي عمل كند

شود. دماي بحراني تعيين شده از باعث كاهش دماي بحراني مي

و نمونهMgB2هاي مقاومت الكتريكي براي دادهروي  هاي خالص

به  و تر آلاييده ،62/37به ترتيب،]11[اسيدسوكسنيكخشك

درميكلوين15/37و76/36 نمونه خشكTcباشد. كاهش بيشتر

بهمي  در آن باشد. MgOعلت مقدار بيشتر تواند

محاسبه شدند.Xهاي شبكه از روي داده هاي اشعه امترپار

به دست آمده براي پارامتر  Å08/3 برابر در نمونه خالصa مقادير

به هاي آنكه در نمونهحال باشد مي و تر مقدار آن آلاييده خشك

.ميÅ071/3وÅ057/3 ترتيب به aدر پارامتر كاهش يابد

همچنين جابجايي شاهدي بر جانشيني كربن به جاي بور است.

) به دليل كوچكتر شدن 100جزيي قله ) به سمت زواياي بالاتر

مي باشد.aپارامتر  و جانشيني كربن در جايگاه بور

و نمونهMgB2برايXالگوهاي پراش اشعه:1شكل و تـر خالص هاي خشـك

 اسيد.% وزني سوكسنيك10آلاييده به 

كلوين20-34هاي پسماند مغناطيسي در محدوده دمايي حلقه

و چگاليبراي هر دو نمونه اندازه با استفاده از جريان بحراني گيري

 بر اساس اين مدل مدل بحراني بين محاسبه شد.

Jc=20∆M/V[w(1-w/3l)]كه ارتفاع حلقهM∆است

و عرض نمونهwوl، حجم نمونهM-H ،Vپسماند كه طول اند

براي هر دو نمونه خشكT،B(Jc(بر ميدان اعمالي عمودند . نتايج 

حلقه ارائه شده است.2و تر درنمودار دوبل لگاريتمي شكل

2% خشك درضميمه شكل10براي نمونهK20پسماند در دماي

 نشان داده شده است.

و تر.B)(Jc:2شكل  بدست آمده از حلقه هاي مغناطش براي نمونه هاي خشك

ميK20ضميمه حلقه مغناطش در دماي  باشد.براي نمونه خشك
�
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خطf (b): منحني هاي3شكل (سمت چپ). و نمونه تر (سمت راست) − b1/2(1چين منطبق بر تابع بدست آمده براي نمونه خشك b)2.است 

برايJcمقادير بدست آمدهT4و ميدان K20در دماي

و چهار برابر مقداري است نمونه و خشك به ترتيب هشت هاي تر

بزرگي جريان تحت.]12[استكه در نمونه خالص مشاهده شده

 در ميدانJcهاي بالا به علت افزايش مراكز ميخكوبي است.ميدان

T3و دمايK25 براي نمونه تر تقريباA/cm2103×2دو كه است

2برابر مقدار آن براي نمونه خشك است. همانطور كه در شكل

گيري شده در نمونه تر براي تمام اندازهJcشود مقادير ديده مي

ميميدان و دماها بزرگتر از نمونه خشك است. اين نتايج نشان -ها

كه افزودن تولوئن باعث نمونه جانشيني بهتر كربن وهمگني دهند

و افزايش شود كه سبب بهبود اتصالات دانهمي  گردد.ميJcاي

محاسبه شد. رابطه بين نيرويFpها نيروي ميخكوبي گردشاره

و چگالي جريان به صورت ميخكوبي گردشاره =Fpها Jc×B مي-

يافته ها نيروي ميخكوبي كاهش باشد. براي مقايسه رفتار نمونه

(f=Fp/Fpmax)يافتهبه صورت تابعي از ميدان كاهش(b= B/Birr)

رسم3كلوين در شكل20-34براي هر دو نمونه در محدوده دمايي

، از معيار(Birr)ناپذيريبراي تعيين ميدان برگشت است.شده

A/cm2100=Jcكه درشكلاستفاده شودميديده3شد. همانطور

در bpeak~2/0است.2/0براي دو نمونه در حدودfهايقله منحني

ميكارهاي ديگران نيز مشاهده شده و به نظر رسد از است

جهتbp(1−b)qازرابطه.]13،14[باشدMgB2خصوصيات ذاتي 

 شد.ها استفادهتحليل داده

كه در شكل به جز دمايميديده3همانطور نتايج K34شود

به خوبي بر تابعb≤2/0به دست آمده براي هر دو نمونه در 
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ميشبكه خطوط شار شود گردشاره كنند.از ها شروع به حركت

pطرفي بر طبق مدل كرامرز  = qو½ = از خصوصيات سازوكار2

.]15[ميخكوبي مغزي با مراكز ميخكوبي عادي، سطحي است

: تغييرات نيروي ميخكوبي كاهش يافته با ميدان مغناطيسي براي4شكل

و تر در دماي  .K20نمونه هاي خالص خشك
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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. �
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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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كلوين براي20مقادير نيروي ميخكوبي در دماي4در شكل

و خشك مقايسه شده ، تر است. همانطوري كه نمونه هاي خالص

مي4در شكل يروينT2هاي بزرگتر از شود براي ميدانديده

ميميخكوبي توسط آلايش سوكسنيك يابد به طوري اسيد افزايش

حاصفر شدهT4كه نيروي ميخكوبي نمونه خالص در الي است در

اسيد نيروي ميخكوبي تا هاي آلاييده به سوكسنيككه براي نمونه

هاي ها براي نمونهبه عبارتي منحني،مخالف صفر استT5ميدان 

 اند تر شدهنسبت به نمونه خالص پهن اسيدآلاييده به سوكسنيك

و نهايتاًكه اين پهن شدگي منحني به علت افزايش نيروي ميخكوبي

 باشد.چگالي جريان بحراني مي

سه سازوكار ميخكوبي وجود دارد : ميخكوبي مرز دانه، عمدتا

ن و تغيير پارامتر نظم. ميخكوبي ناكاملي نقطه اكامليميخكوبي اي

پهنقطه اي  ميباعث و تغيير پارامترن شدگي نمودار ميخكوبي شود

.]16[نمودار نيروي ميخكوبي همراه است قله نظم با جابجايي

كه در شكل ديده مي شود در نمودار قله جابجا نمي4همانطور

دانه براي تمام نمونه ها تقريبا يكسان استو چون چگالي مرزشود 

كهپس ميتوان  ن نتيجه گرفت اي اكاملي نقطهميخكوبي ناشي از

 است.

 نتيجه گيري

MgB2اسيد به ابررساناي % وزني سوكسنيك10با افزودن

به تبع آن چگالي جريان بحراني)Fp(نيروي ميخكوبي در)Jc(و

كه دليل آن جانشيني ميدان هاي مغناطيسي بالا افزايش يافت

به جاي بور ونشستن بخش غيرواكنشي در  بخشي از كربن

و مرزدانه مي باشد.ها  افزايش ميخكوبي شار مغناطيسي

 سپاسگزاري

و اجازه و پروفسور ونگ براي همكاري ي استفاده از از آقايان پروفسور شي

 گردد. تجهيزات دانشگاه ولونگونگ استراليا صميمانه تشكر مي

 منابع
[1] J. Nagamatsu, N. Nakagawa, T. Muranaka, Y. Zenitani and J. 
Akimitsu, Nature 410 (2001) 63. 
[2] H. L. Suo, C. Beneduce, M. Dhalle, N. Musolino, J-H. Genoud, and R. 
Flukiger, Appl. Phys. Lett. 79 (2001) 3116-3118. 
[3] W.J. Feng, T.D. Xia, T.Z. Liu,W.J. Zhao, Z.Q.Wei, Physica C 425 
(2005)144. 

[4] J.H. Kim, S.X. Dou, M.S.A. Hossain, X. Xu, J.L. Wang, D.Q. Shi,T. 
Nakane, H. Kumakura, Supercond. Sci. Technol. 20 (2007) 715. 
[5] J. H. Lim, S. H. Jang, S. M. Hwang, J. H. Choi, J. Joo, W. N. Kang, C. 
Kim, physica c, 468(2008)1829-1832 
[6] M. D. Sumption, M. Bhatia, M. Rindfleisch, M. Tomsic,S. Soltanian, 
S. X. Dou, and E. W. Collings, Appl. Phys.Lett. 86 092507(2005).  
[7] Y. Ma, X. Zhang, G. Nishijima, K. Watanabe, S. Awaji, andX. Bai, 
Appl. Phys. Lett. 88 072502( 2006).  
[8] S. R. Ghorbani, X. L. Wang, S. X. Dou, Sung-IK Lee, and M. S.A. 
Hossain, Phys. Rev. B78 (2008) 184502. 
[9] M. R. Cimberle, et all.Supercond. Sci.Tech. 15 (2001) 43. 
[10] J. H. Kim, S. X. Dou, M. S. A. Hossain, X. Xu, J. L. Wang, D. Q. 
Shi,T. Nakane and H. Kumakura, Supercond. Sci. Technol. 20 (2007) 
715–719. 

، همدان صفحه كنفرانس فيزيك ايرانقرباني شعبان رضا، داريني مرتضي،]11[

2712 ،1389 .
[12] X. L. Wang, Z. X. Cheng, and S. X. Dou, Appl. Phys. Lett. 90,042501 
(2007). 
[13] E. Martínez, P. Mikheenko, M. Martínez-López, A. Millán, A. Bevan, 
and J. S. Abell, Phys. Rev. B75 (2007) 134515. 
[14] S. Keshavarzi, M. J. Qin, S. Soltanian, H. K. Liu, and S. X. 
Dou,Physica C 408-410, 601(2004). 
[15] E. J. Kramer, J. Appl. Phys. 44 (1973) 1360. 
[16] C. Tarantini, H.U. Aebersold, C. Bernini, V. Braccini, C. 
Ferdeghini,U. Gambardella, E. Lehmann, P. Manfrinetti, A. Palenzona, I. 
Pallecchi,M. Vignolo, M. Putti, Physica C 463 (2007) 211. 

�

 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. 

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

389دهمين كنفرانس ماده چگال ايران / دانشگاه شيراز / 6 و 7 بهمن‌ماه 1




