
 

ابررساناي  خيزهاي حرارتي درواضافي ناشي از افت تعيين پارامترهاي ابررسانايي از روي رسانايي

Nd(CaPr)-123 
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  سبزوار ،دانشگاه تربيت معلم سبزوار ،گروه فيزيك

  

  چكيده
 استاندارد ييكي اين تركيب با روش چهار ميلهمقاومت الكتر .ساخته شدنش حالت جامد به روش استاندارد واك  Nd(CaPr)-123 بس بلورتركيب ابررساناي  

و تقريب ناحيه ميدان  [AL]لاركين -مدل آسلامازو با استفاده از خيزهاوناشي از افت الكتريكي اضافيرسانايي . ايي اضافي تعيين گرديدسپس رسان گيري شد واندازه

،  abو  c در دو جهت Bc2ميدان بحراني بالايي  ،دست آمدهاز روي نتايج به .تحليل گرديددنياخ  -وابط تصحيح شده لاورنسو استفاده از ر (MFR)ميانگين 

يشي اين روند افزا .يابدافزايش مي ،با افزايش غلظت آلايش  JcوBc2,ab , Bc2,c نتايج نشان داد كه . محاسبه گرديد Jcو چگالي جريان بحراني   ضريب ناهمسانگردي

  .شودمي شارنيروي ميخكوبي خطوط  يابد كه باعث افزايش افزايش مي مراكز ميخكوبي دهد كه با افزايش غلظت آلايش، مينشان 
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Abstract 

  
The polycristaline Nd(CaPr)-123 superconductor  was made by standard solid- state reaction. The resistance of 
samples were made by standard four-probe configuration and then the excess conductivity was obtaind. The 
excess conductivity from thermal fluctuations were analysed by Aslamazov-Larkin [AL]model, mean field 
region approximation(MFR) and Lavrence-Doniach modified expressions. The upper critical field in ab and c 
direction, anisotropy and the critical current density were obtaind. The results shown that Bc2,ab ,Bc2c , Jc were 
increased by increasing dopping concentration that shows the increasing pinning centers and flux pinning 
force. 
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   قدمهم

دماي بالا اغلب به سـاختار   كوپرات خواص الكتريكي ابررساناهاي

ايجـاد   ثع ـبااي سـاختار لايـه  . شـود ها نسـبت داده مـي  اي آنلايه

. شـود ناهمسانگردي در خواص فيزيكي ابررساناهاي دماي بالا مـي 

ــان  ــن ابررس ــفحات  ،هاادر اي ــانشص ــل  ٢CuO رس ــاناييعام  رس

توسط مخازن حامل بـار   يت رسانشاين صفحا. باشندالكتريكي مي

  .انداز يكديگر جدا شده

  در ابررساناهاي دماي بالا تشكيل و شكسته شدن زوج كوپرها به

ث عبا،  Tcدليل نوسانات ترموديناميكي در نزديكي دماي بحراني 

 خيزهاي ابررسانايي در اين ناحيه و در نتيجه انحرافوايجاد افت

لكتريكي بر حسب دما از حالت منحني مقاومت ا سمت پايينبه

گيري زوج كوپرها و كاهش مقاومت باعث شكل. شودخطي مي

. شودايجاد رسانايي الكتريكي اضافي در نزديكي دماي بحراني مي

يكي مربوط : دو منشا اصلي براي اين رسانايي اضافي وجود دارد

  بالاي در كه منجر به ايجاد زوج كوپرها است خيزهاييوبه افت

-وافت كه است شود و ديگري مربوط به تاثيريمي Tcي دما �

 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

دهمين كنفرانس ماده چگال ايران / دانشگاه شيراز / 6 و 7 بهمن ماه 1389



 

 هاي حالت عاديخيزهاي ابررسانايي روي رسانايي الكترون

   .]1- 2[دارد

يزهـاي ابررسـانايي از   خورسانايي الكتريكي اضـافي ناشـي از افـت   

  :]3[آيدست ميدهرابطه زير ب

∆σ=1/ρ-1/ρn                                                       )1(  

  ρnگيري شده و مقاومت ويژه الكتريكي اندازه ρكه در آن 

مقاومت ويژه حالت عادي در صورت عدم انحراف از حالت خطي 

صورت بهينه مقاومت هاي آلائيده بهابراي ابررسان. باشدمي

است كه در آن  ρ(T)=a+bTصورت  الكتريكي در حالت عادي به

a وb تجربي هاي برازش معادله فوق به داده اند كه ازضرايب ثابتي

رسانايي الكتريكي اضافي براي ابررساناهاي دماي . آيددست ميب

بالا با ناهمسانگردي پايين با استفاده از تقريب ميكروسكوپيك در 

. شودمحاسبه مي [AL]نيز استفاده از مدل  ناحيه ميدان ميانگين و

ترتيب با روابط بعد به و سه رسانايي اضافي در دو ،طبق اين تقريب

  :دنشوزير داده مي

∆σ2D=[e2 / 16ħd]ε-1                                              )2(  

∆σ3D=[e2/32ħξ(0)]ε-1/2                                          )3(  

 dو  K 0در دماي  cطول همدوسي در راستاي محور  ξ(0)كه 

صورت دماي كاهش يافته است كه به ε.  باشداي ميهفاصله بين لاي

Tmf /=T-Tmf ε شودتعريف مي .Tmf  دماي بحراني ناحيه ميدان

  dρ/dTتوان آن را از روي قله منحني ميانگين است كه مي

  .]4[تعيين كرد Tبرحسب 

يي بالاتر از دماي هادر دما بعدي سهبعدي به  دواز ناحيه  گذار

در . نامندميT0  گذارژه را دماي اين دماي وي. افتدبحراني اتفاق مي

 ،بعدي و در بالاي اين دما سهخيزهاي وزير اين دما سيستم افت

برابر است  LDطبق مدل  T0 دماي. بعدي دارد دوو خيزهاي افت

  ]:1[ با

T0=Tc[1+(2 ξc(0)/d2)]                                         )4(  

الكتريكي اضافي بر اساس هايي كه براي رسانايي روابط و تحليل

معتبر است ولي اعتبار بلور هاي تك گفته شد براي نمونه ALمدل 

 ،بلوربسهاي براي نمونه. محدود استبلورها بس آن براي

مدلي اصلاح شده ارائه دادند كه روابط آن ] 2[ 1دنياخ - لاورنس

  :ترتيب عبارت است ازبعد به سهو  دوبراي 

∆σ2D=1/4{(e2/16ħd)ε-1[1+(1+(8ξc
4(0)/d2ξab

2(0))ε-1)]}  
)5(  

∆σ3D=(e2/32ξp(0)) ε -1/2                                         )6 (  

  ξp(0)باشد و عبارت است ازهمدوسي موثر مي طول:  

1/ξp(0)=1/4[1/ξc(0)+(1/ξc
2(0)+8/ξab

2(0))1/2]     )7  (       

هاي پلي مونهبراي ن گذار دماي ،)7(و ) 6(با توجه به روابط

  :]1- 2[كريستال با ناهمسانگردي بالا عبارت است از

To=Tc{1+ξp
2(0)/d2[1+(1+(ξp

2(0)/16ξab
2(0))]}       )8     (  

در اين مقاله با استفاده از روابط رسانايي الكتريكي اضافي تصحيح 

 ،  ضريب ناهمسانگردي Bc2ميدان مغناطيسي بحراني بالايي  ،شده

صورت تابعي از آلايش براي ابررساناي                          به Jcو چگالي جريان 

Nd1-2xCaxPrxBa2Cu3O7-δ 10/0 با ≤x ≤00/0 تعيين گرديد.  

  آزمايش

         با Nd1-2xCaxPrxBa2Cu3O7-δبلور بس تركيب     

10/0≤x≤00/0 نداستاندارد واكنش حالت جامد ساخته شد روشبه .

 CuO ،Pr2O3 ،CaCO3  ،BaCO3 هليپودرهاي او از براي ساخت

دقت با (با ترازوي ديجيتالي ، با درجه خلوص بالا Nd2O3 و

-ها بهنمونه. توزين وسپس با دقت با هم مخلوط شدند) 10000/1

 ، C900°ترتيب در دماهاي صورت قرص طي سه مرحله به

°C920،°C 920 ها در طي اين مراحل قرص. در هوا پخت شدند

ها در نمونه ،منظور بهينه كردن مقدار اكسيژنبه .شدندآسياب مي

ساعت در داخل اتمسفر اكسيژن بازپخت  72مدت به C 460°دماي

  .تا دماي اتاق سرد شده استC/hr12° شده و سپس باآهنگ  

ها واطمينان از تشكيل ساختار مورد به منظور بررسي ساختار نمونه 

 xنتايج الگوهاي اشعه  .گيري شدها اندازهنمونه XRDنظر طيف 

  ].5[ها داراي ساختار اورتورومبيك هستندنشان داد كه تمام نمونه

براي . گيري شدي استاندارد اندازهميله 4روش مقاومت الكتريكي به

صورت نواري باريك روي اتصال الكتريكي از چسب نقره به

-نمونه ،جهت بهبود مقاومت الكتريكي اتصال. ها استفاده شدنمونه

 C 300° دقيقه در دماي 30ها در اتمسفر اكسيژن براي مدت 

                                                 
١

 Lavrence-Deniakh 
�
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وسيله در آخر به. بازپخت و سپس سريعاً تا دماي اتاق سرد گرديد

چسب نقره سيم نازك مسي به نقطه اتصال وصل شده و با اين 

گيري كه مقدار مناسبي براي اندازه Ω 2 -1روش مقاومت الكتريكي

  ].6[دست آمدال بهدر محل اتص ،مقاومت الكتريكي است

  

  هانتايج و تحليل داده

رسانايي الكتريكي  ،)1(استفاده از رابطه  ها بابراي تحليل داده

جهت تعيين طول . محاسبه شد بلوربس تركيباي اضافي بر

مطابق  ln(∆σ)-lnεنمودار  ،موثر و ضخامت موثر لايه همدوسي

از  گذاردماي  .رسم شده است هاي مختلفبراي آلايش 1شكل 

. ها نشان داده شده استدر نمونه ،To و بعدي به سه بعدي،دناحيه 

شود با افزايش مقدار آلايش دماي طور كه در شكل ديده ميهمان

ييرات مقاومت نمودار تغ ،الحاقيهاي شكل. كاهش يافته است گذار

. دهدرا براي هر نمونه نشان مي Tmf همچنين دماي و بر حسب دما

 دودر ناحيه ) 6(و ) 5( به معادلات  ي تجربيهاداده با برازش
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پيروي  افزايشي از روند  Y1-2xCaxThxBa2Cu3O7-δ در تركيب

  CaThجامد حالت ، زيرا حد حلاليت نكرده و پايين آمده است

�  .]8[باشدمي 075/0كمتر از 

 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. 
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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

دهمين كنفرانس ماده چگال ايران / دانشگاه شيراز / 6 و 7 بهمن ماه 1389
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 .برحسب مقدار آلايش cو ab تاميدان مغناطيسي بحراني بالايي در جه: 2شكل

جهت  5از مرجع Y1-2xCaxThxBa2Cu3O7-δنمودارهاي مربوط به تركيب (

  ).مقايسه آورده شده است

  

از روي رابطه زير ،   γ ،بحراني بالايي  ميدان ضريب ناهمسانگردي

  :تعيين گرديد

γ = Bc2,ab /Bc2,c                                                     )11(  

و  050/0، 00/0 دست آمده براي سه آلايشمقدار ناهمسانگردي به

دست در توافق با نتايج به تقريباً كه باشدمي 2/1-2در حدود   10/0

  .]7[بلورهاستتكآمده براي 

فيزيكي  ترين خواصاز مهم يكي چگالي جريان بحراني 

در كاربردي نمودن ابررساناها از  وماي بالاست ابررساناهاي د

 هادر نمونه چگالي جريان بحراني. اي برخوردار استاهميت ويژه

  :]7[گرديد محاسبهاز رابطه زير 

Jc=2Φ0/√6πλ2(0)ξc(0)    )12(                                           

  ناهايعمق نفوذ در دماي صفر است و براي ابررسا λ(0)كه درآن  

 Y-123  در حدودnm 150دستنتايج به 3 در شكل]. 7[باشدمي                             

             .صورت تابعي از چگالي آلايش رسم شده استبه Jcآمده براي 

شود با افزايش مقدار آلايش چگالي كه در شكل ديده ميطورهمان

تعداد   ،ش مقدار آلايشزيرا با افزاي. يابدجريان بحراني افزايش مي

ست هامراكز ميخكوبي كه عاملي در جلوگيري از حركت گردشاره

 .افزايش نيروي ميخكوبي شده است موجب در نتيجه وبيشتر شده 

 Nd-123بالاتر بودن مقدار چگالي جريان بحراني در تركيب 

در  تر بودن مراكز ميخكوبيدهنده قوي نشان Y-123نسبت به 

   .شدباتركيب  اول مي
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نمـودار مربـوط بـه     ( .چگالي جريان بحراني بـر حسـب مقـدار آلايـش     :3شكل

  .)جهت مقايسه آورده شده است 5از مرجع  Y1-2xCaxThxBa2Cu3O7-δتركيب

                                                                 گيرينتيجه

كاهش يافته   cو abبا افزايش آلايش طول همدوسي در دو جهت 

اما ميدان بحراني بالايي و . نيز پايين آمده است گذارو دماي 

مقدار ناهمسانگردي در  .چگالي جريان بحراني افزايش يافته است
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