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 خلاصه

 

�محدوده فشار تحت فشار در (H3S) در اين پژوهش خواص الكتروني هيدروژن سولفيد  = 29 − با  ���	510

نتايج حاصل از محاسبات ساختار . بررسي شده است ي تابعي چگالي در چارچوب نظريه استفاده از محاسبات اصول اوليه

هاي  وجود قله هاي قوي در چگالي حالت. ها نشان داد كه اين تركيب رفتار فلزي دارد نواري الكتروني و چگالي حالت

ي وقوع ابررسانايي با دماي  باشد و نشان دهنده ررساناهاي دماي بالا ميهاي اب در نزديكي انرژي فرمي از ويژگيالكتروني 

  .بحراني بالا در اين تركيب است

 

 .، ابررساناي تابعي چگالي ، فشار، نظريهخواص الكتروني: كلمات كليدي

  مقدمه  .1

به دليل دارا بودن اتم هيدروژن يكي از بهترين تركيب ها براي دستيابي به ابررساناهاي فونوني دماي هيدروژن سولفيد      

�1.باشد شدگي قوي مي واسطه با زوج مطالعات نظري، يك ابررساناي متعارف فونون براساس لذا. بالا است − اخيرا  �5

گزارش شده  ���	155فشار  تحت 		203بحرانيدماي  ���تركيب  براي ١براساس مطالعات درزدوف و همكارانش

  ��6.در ميان تمام ابررساناها است بحرانيبالاترين مقدار دماي كه اين  است

تا  ���	95محدوده فشار در ، ���	95در فشارهاي كم تا اين تركيب  ،٢و همكارانش ايناگابراساس مطالعات تجربي 

و ساختار  R3m، ساختار لوز وجهي Cccmساختار به ترتيب داراي  ���	150و در فشارهاي بالاتر از  ���	150

ابزار بسيار مناسبي براي پي بردن به ساختار بلوري هيدريدها  Xپراش پرتو از طرفي  ��7.باشد مي Im3mمكعبي مركزدار 

 Im3mمثلثي و  R3mداراي دوفاز ساختاري پايدار  H3Sنشان داد كه  Xنتايج پراش پرتو  �	�7،8.در دماهاي بالا است

بدين ترتيب ما در  ��2.تاييد شده است ٣مكعبي توسط لي و همكارانش Im3mمكعبي مي باشد كه اخيرا پايداري ساختار 

در نظر گرفته و به بررسي خواص الكتروني آن در فشارهاي مختلف دار را مكعبي مركز  H3Sشبكهاين مطالعه ساختار 

                                                 
1
Drozdov et al. 
2
Einaga et al. 
3
Li et al. 
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تابعي  ي نظريه ساختار نواري را براساس 

 USPP٤و انرژي قطع
 Ry 80  استفاده شده

GGA   به روش PBESOL استفاده

�١١و با مش بندي  ٧پك ١١� ١١ 

 خواصدر اين پژوهش  باشد، غيير پارامترهاي شبكه مي

  .گرددفشارهاي مختلفي بر ماده اعمال  

را در نقاط  ساختارابتدا . دهد ساختار شبكه هيدروژن سولفيد به همراه مسيرهاي با تقارن بالا را نشان مي

 b3و  b1  ،b2. مسيرهاي پرتقارن در منطقه اول بريلوئن

و در محدوده فشار     در فشارهاي مختلف 

  .نشان داده شده است

 

 

                                                 
1
Quantum Espresso 

2
 Density Functional Theory 

3
Ultra-Soft Pseudopotential 

4
ecutwfc 

5
Exchange-Correlation Functional 

6
Generalized-Gradient Approximation

7
Monkhorst Pack 

  

 ،اين كد ��9.گرديدانجام  ١محاسباتي كوانتوم اسپرسومحاسبات توسط كد 

٣پتانسيل فوق نرم در اين محاسبات از شبه .كند محاسبه مي
USPP 

٦نيز از تقريب شيب تعميم يافته جامدات ٥همبستگي -لي

پك ونخورستبه روش م گيري بر روي منطقه اول بريلوئن همچنين انتگرال

غيير پارامترهاي شبكه مينياز به ت جا كه براي اعمال فشارهاي مختلف بر ماده

.a = 2 پارامترهاي شبكه  7 � 3. 4 Åتا ورد بررسي قرار گرفتم 

  خواص الكتروني 

ساختار شبكه هيدروژن سولفيد به همراه مسيرهاي با تقارن بالا را نشان مي

  . دهيم پرتقارن مورد بررسي قرار مي

مسيرهاي پرتقارن در منطقه اول بريلوئن) ب.  H3Sساختار شبكه تركيب 

  .باشند بردارهاي شبكه وارون مي

در فشارهاي مختلف را  آنساختار نواري الكتروني  اين تركيب، براي درك خواص الكتروني

نشان داده شده است 2نتايج مربوط به ساختار نواري در شكل . محاسبه شد �

 

Approximation 

 )ب

  2صفحه  

  .پردازيم مي

  روش  .2

محاسبات توسط كد 

٢چگالي
 DFT محاسبه مي

ليبراي تابع تباد. است

همچنين انتگرال. ايم كرده

  .انجام شده است

جا كه براي اعمال فشارهاي مختلف بر ماده از آن

پارامترهاي شبكه  ي تركيب در بازه

 و تحليل نتايج  .3

خواص الكتروني  .1-3

ساختار شبكه هيدروژن سولفيد به همراه مسيرهاي با تقارن بالا را نشان مي 1شكل 

پرتقارن مورد بررسي قرار مي

ساختار شبكه تركيب ) الف -1شكل

براي درك خواص الكتروني

� 29 � 510		�


الف
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                                                                          در فشارهاي

	� � 29 � 52 

  

در فشارهاي H3Sتركيب  نواري الكتروني ساختار -2شكل

52 � 83 � 126 � 183 � 262 � 367 � 510	��

  3صفحه  
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نوار ظرفيت و  شود مشاهده مي 2طور كه در شكل 

با كاهش . دباشد و رفتار فلزي دار ه بيانگر اين است كه اين تركيب رسانا مي

  .تفشار، نوارهاي رسانش و ظرفيت به يكديگر نزديك شده و تراكم نوارها در اطراف سطح فرمي افزايش يافته اس

در تركيب را  كننده هاي شركت هاي اتم نحوه مشاركت هر يك از اوربيتال

آمده براي  دست نتايج به. كند ها را در ساختار نواري تعيين مي

  .نشان داده شده است

  

طور كه در شكل  همان .تراز فرمي كه با خط چين قرمز نشان داده شده است

ه بيانگر اين است كه اين تركيب رسانا ميپوشاني دارند ك نوار رسانش در تراز فرمي هم

فشار، نوارهاي رسانش و ظرفيت به يكديگر نزديك شده و تراكم نوارها در اطراف سطح فرمي افزايش يافته اس

  هاي الكتروني كلي و جزئي

نحوه مشاركت هر يك از اوربيتال (PDOS)هاي الكتروني جزئي 

ها را در ساختار نواري تعيين مي ي موجود در آن، ميزان مشاركت اوربيتال

نشان داده شده است 3در فشارهاي مختلف در شكل  هيدروژن سولفيدهاي الكتروني 

  4صفحه  

تراز فرمي كه با خط چين قرمز نشان داده شده است 2در شكل 

نوار رسانش در تراز فرمي هم

فشار، نوارهاي رسانش و ظرفيت به يكديگر نزديك شده و تراكم نوارها در اطراف سطح فرمي افزايش يافته اس

هاي الكتروني كلي و جزئي چگالي حالت. 2- 3

هاي الكتروني جزئي  حالتچگالي 

ي موجود در آن، ميزان مشاركت اوربيتالها قله. دهد نشان مي

هاي الكتروني  چگالي حالت
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                                      در فشارهايH3S هاي الكتروني كلي و جزئي تركيب 

� � 29 � 52 �  

شود و در واقع نوارهاي ظرفيت و  كه گافي در اطراف انرژي فرمي مشاهده نمي

پوشاني بيانگر ماهيت فلزي اين تركيب 

دارد و در واقع سطح فرمي  ها اتم سولفور سهم بيشتري را در چگالي حالت

در اطراف انرژي فرمي بيشتر شده، از پهناي 

كه ناشي  در اطراف سطح فرمي وجود قله قوي

بالا بسيار دماي بحراني  وقوع ابررسانايي با

�محدوده فشار  � 29 � 510		�
با استفاده از  

نتايج حاصل از محاسبات ساختار نواري الكتروني و 

در اطراف  هاي الكتروني چگالي حالت و قله قوي در منحني هاي

اتم سولفور در نزديكي سطح فرمي سهم بيشتري را در چگالي 

يك ابررساناي  H3Sجا كه تركيب  از آن

هاي الكتروني وجود قله قوي  چگالي حالت
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هاي الكتروني كلي و جزئي تركيب  چگالي حالت - 3شكل

83 � 126 � 183 � 262 � 367 � 510	��
كه گافي در اطراف انرژي فرمي مشاهده نمي دهد نشان مي ها بررسي چگالي حالت

پوشاني بيانگر ماهيت فلزي اين تركيب  از طرفي اين هم. باشد رساناها ميپوشاني دارند كه اين از ويژگي 

اتم سولفور سهم بيشتري را در چگالي حالت P ، اوربيتالدر نزديكي سطح فرمي

در اطراف انرژي فرمي بيشتر شده، از پهناي  با كاهش فشار، فشردگي نوارها. ها قطع شده است عمدتا توسط اين اوربيتال

وجود قله قوي. و قله هاي قوي در اطراف سطح فرمي مشاهده مي شود

وقوع ابررسانايي بابه  و باشد مي فونون -بيانگر زوج شدگي قوي الكترون ،است

  ��10.اشاره دارد

محدوده فشار در  هاي بالاتحت فشار (H3S)خواص الكتروني هيدروژن سولفيد 

نتايج حاصل از محاسبات ساختار نواري الكتروني و . ي تابعي چگالي بررسي شد ظريهمحاسبات اصول اوليه در چارچوب ن

و قله قوي در منحني هاي داردها نشان داد كه اين تركيب رفتار فلزي 

اتم سولفور در نزديكي سطح فرمي سهم بيشتري را در چگالي  P  نشان داد كه اوربيتال نتايج. سطح فرمي را نشان مي دهد

از آن.ها قطع شده است ها دارد و در واقع سطح فرمي عمدتا توسط اين اوربيتال

چگالي حالت، در تصاوير باشد شدگي قوي و دماي بحراني بالا مي متعارف فونون واسطه با زوج

  .باشد يز نشان دهنده اين موضوع ميدر اطراف سطح فرمي ن

pressure hydrogen sulfide from first principles: A strongly 

mediated superconductor. Phys.Rev. Lett. 114, 157004 (2015

Duan, D. et al. Pressure-induced metallization of dense (H2S)2H

superconductivity. Sci. Rep. 4, 6968 (2014). 

Liu, H., Li, Y., Gao, G., Tse, J. S. & Naumov, I. I. Crystal structure and 

at high pressures. J. Phys. Chem. C120, 3458
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بررسي چگالي حالت

پوشاني دارند كه اين از ويژگي  رسانش هم

در نزديكي سطح فرمي. باشد مي

عمدتا توسط اين اوربيتال

و قله هاي قوي در اطراف سطح فرمي مشاهده مي شود نوارها كاسته شده

است از تكينگي وان هوف

اشاره دارددر اين تركيب 

 گيري تيجهن  .4

خواص الكتروني هيدروژن سولفيد      

محاسبات اصول اوليه در چارچوب ن

ها نشان داد كه اين تركيب رفتار فلزي  چگالي حالت

سطح فرمي را نشان مي دهد

ها دارد و در واقع سطح فرمي عمدتا توسط اين اوربيتال حالت

متعارف فونون واسطه با زوج

در اطراف سطح فرمي ن
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