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  چكيده

در  هياولبا استفاده از محاسبات اصول - 510 GPa	= 29	Pتحت فشار در محدوده فشار  )S3H( ديسولف دروژنيه ييو ابررسانا يفونونپژوهش خواص  نيدر ا

 يمطالعه يبرا جهياست، در نت يقو يشدگبا زوج فونون متعارف يابررسانا كي ديسولف دروژنيه جا كهاز آن .شوديم يبررس يچگال يتابع يهيچارچوب نظر

 تنها در محدوده فشار سيستم كه مشاهده گرديد بيترك نيا يمختلف بر رو يبا اعمال فشارها .شودياستفاده م اشبرگيال افتيآن از ره ييابررسانا اتيخصوص

P	=	183 -	510 GPa نشان  ييابررسانا يبحران يدما ي. محاسبهفشار، خواص ابررسانايي هيدروژن سولفيد بررسي شد يمحدوده نيدر ا جهيدر نت د.باشيم داريپا

  .باشديم حدود دماي اتاقيي در بالا تحت فشارهاي بالا داراي دماي بحراني بسيار ديسولف دروژنيكه ه داد

  

 يكولن يدافعه ليپتانس ،ييابررسانا يبحران يدما ،يچگال يتابع يهيفشار، نظر ابررسانايي، كليد واژه ها :

  

Study of the effect of pressure on superconductivity induction in H3S: using density 

functional theory 
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Abstract 

 

In this study, the phonon and superconducting properties of hydrogen sulfide (H3S) are investigated under 

pressure in the pressure range of 29-510 GPa by using the first principle calculations in the framework of density 

functional theory. The hydrogen sulfide is a conventional superconducting with strong electron-phonon coupling, 

therefore, the Eliashberg approach is used to study its superconducting properties. By applying different 

pressures on this compound, it was observed that the system is stable only in the pressure range of 183-510 GPa. 

Therefore, in this pressure range, the superconducting properties of hydrogen sulfide were investigated. The 

results of superconducting critical temperature showed that the hydrogen sulfide under high pressure has a very 

high critical temperature, which is close to the room temperature. 
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  مقدمه

از  كهقرار گرفت  مورد توجهياز زمان يكيكاهش مقاومت الكتر    

در ادامه . شد استفاده يكيبارالكتر انيجر يبرقرار يفلزات رسانا برا

فلزات صورت  يكيكاهش مقاومت الكتر يبرا ياريبس يهاتلاش

 1911بردن كامل آن محقق نشد. سرانجام در سال  نيگرفت اما از ب

افت مقاومت ي با مشاهده ،يهلند كدانيزي، ف1اونس نكيكامرل كيها

 يدهيموفق به كشف پد) K 4,2(در دماي به صفر الكتريكي جيوه

 ييابررسانا ]1[محققان آشكار شد. يبرا ياشد و افق تازه ييابررسانا

 يبرخ ياست كه برا يادهيپد در واقع يك تغيير فاز ترموديناميكي و

 تيحالت ماده خاص نيكه در ا ايبه گونه دهد،ياز مواد رخ م

، ييابررسانا يدهيپس از كشف پدكند. يم دايكامل پ يسيامغناطيد

 رفتيم شيكند پ اريسال بس70در حدود  يبحران يدما شيافزا بهبود

 ييابررسانا يدهيپد 2بدنورز و مولر 1986سرانجام در سال  نكهيتا ا

 وميلانتان يهيبر پا تيپرواسكا يماده كيدر را بالا  يدما

 )4LaBaCuO(يبحران يبا دما K35 با كشف  ]2[.نمودند گزارش

 يبالابردن دما يبرا يامطالعات گستردهابررساناهاي دماي بالا، 

به كمك  نيكه محقق ييهااز روش يكيصورت گرفته است.  بحراني

 باتياند، اعمال فشار بر تركبودهبحراني  يدما شيآن درصدد افزا

  بوده است.مختلف 

 نياز بهتر يكي دروژنيدارا بودن اتم ه ليبه دل ديسولف دروژنيه

بالا بحراني  يدمابا  يفونون يبه ابررساناها يابيدست يها برابيترك

متعارف  يابررسانا كي ،يمطالعات نظربراساس اين ماده است. 

آن  ييحالت ابررسانا نيبنابرا ]6-3[.است يقو يشدگبا زوج نفونو

كه  3اشبرگيال -گداليم ييابررسانا ينظريهتوان در چارچوب يرا م

درزدوف و  كرد. يبررس قياست به طور دق BCSفراتر از مدل 

                                                 

1 Heike Kamerling Onnes  

2 Bednorz and Müller 

3 Eliashberg-Migdal 

4 .Drozdov et al  

5 .Li et al  

6 Quantum Espresso  

7 Density Functional Theory 

در فشار را براي اين تركيب  K203 بحراني يدما 4همكارانش

GPa155 انيدر م يبحران يمقدار دما نيبالاتر كه اندكرده گزارش 

نشان داد كه  Xپراش پرتو  جينتااز طرفي  ]7[.تمام ابررساناها است

S3H داريپا يدوفاز ساختار يدارا m3R و  يمثلثm3Im يمكعب 

و  يتوسط ل يمكعب Im3mساختار  يداريپا رايباشد كه اخيم

مطالعه ساختار  نيدر ا بيترت نيبد ]4[شده است. دييتا 5همكارانش

  .گرفته شددر نظر  مركز دار يمكعب S3H شبكه

  

  ي محاسباتيهاروش

انجام  6كوانتوم اسپرسو يمحاسبات توسط كد محاسبات     

 7يچگال يتابع يهينظر براساسرا  يكد، ساختار نوار نيا ]8[.ديگرد

DFT 8يچگال ياختلال تابع يهينظر يو خواص فونون را بر مبنا 

 –قدرت برهمكنش الكترون يمحاسبه ييتوانا . لذاكنديمحاسبه م

 فونون –الكترون يو ثابت زوج شدگ اشبرگيال فطي تابع و فونون

–اَلن يبراساس رابطه يياناابررس يبحران دماي سرانجام. دارد را

 10فوق نرم ليپتانسمحاسبات از شبه نيدر ا .شوديمحاسبه م 9سدني

USPP 11قطع يو انرژ Ry80 يتابع تبادل ياستفاده شده است. برا-

به  GGA 13جامدات افتهي ميتعم بيش بياز تقر زين 12يهمبستگ

منطقه  يبر رو يريگانتگرال ني. همچنشداستفاده PBESOL  روش

 11×11×11 يو با مش بند 14پكروش مونخورست به لوئنياول بر

   .گرديد انجام

  

  

  

  

8 Density Functional Perturbation Theory DFPT  

9 Dynes-Allen  

10 potentialSoft Pseudo-Ultra  

11 ecutwfc 

12 orrelation FunctionalC-Exchange  

13 radient ApproximationG-Generalized  

14 Monkhorst Pack  
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  الياشبرگ ينظريه

 -الكترون يتوان ثابت زوج شدگيم اشبرگيال يهينظر بر اساس     

به  α2F(ω)تابع . نمودرا محاسبه  ييابررسانا يبحران يفونون و دما

   :به صورت زير استهمسانگرد  اشبرگيال فيعنوان تابع ط

α2F�ω�= 1

N(0)NkNq

� �g
nk.mk+q
ν �2 × δ�εnk�δ�εmk+q�

nk.mq.ν

 

δ(ω-ωq
ν)																																																																														(1) 

																																																																																	 
هاي الكتروني در سطح فرمي، چگالي حالت N(0)كه در آن 

Nk  وNq  به ترتيب كل تعداد نقاطk  وq  است. ويژه مقادير انرژي

تعيين  (k,k+q)و بردارهاي موج  (m,n)الكتروني با انديس نوار 

 مشخص qو بردار موج  νشوند و بسامدهاي فونوني با انديس مد مي

gشوند. مي
nk.mk+q
ν ر ماتريس ضرايب برهمكنش الكترونعناص-

فونون نيز به صورت  -ثابت زوج شدگي الكترون باشد.فونون مي

  شود:عريف ميزير ت

λ=�Wqλqν=2� dωα
2F(ω)

ω
qν

																																				(2) 

تر در صورتي كه مقدار اين كميت براي ماده اي بزرگ معمولا

شناخته اي با زوج شدگي قوي فونون از يك باشد، به عنوان ماده

دنيس -شود. درنهايت دماي بحراني ابررسانايي از فرمول اَلنمي

  شود:ميمحاسبه 

Tc=
ωlog

1/2
exp 	- 1/04(1+λ)

λ-µ*(1+0/62λ)

 																																		(3)	 

عبارت   ωlog الكترون موثر است.-ثابت برهمكنش الكترون ∗�

  است از:

ωlog=exp �2
λ
� dω logω α2F(ω)

ω
 																																		(4)	 

از بسامدهاي فونوني اده شده متوسط وزن دكه اين رابطه 

  ]9[است.

  

  خواص فونوني

با  يرهايبه همراه مس ديسولف دروژنيساختار شبكه ه 1شكل      

ن مورد . ابتدا ساختار را در نقاط پرتقاردهديتقارن بالا را نشان م

  . ميدهيقرار م يبررس

                           
پرتقارن در منطقه اول  يرهايب) مس .S3H يبالف) ساختار شبكه ترك -1شكل

  .باشنديشبكه وارون م يبردارها 3bو  1b ،2b. لوئنيبر

ــبه    ــندگي فونوني   يبا محاسـ هاي   و چگالي حالت    طيف پاشـ

شده،    يفونوني در محدوده شار ذكر  شاهده مي  ف كه تنها در  شود م

شار  يمحدوده سامد  چيه P = 183 - 510 GPa ف   انگريكه ب يمنف ب

كه نتايج مربوط به آن در  شود يباشد، مشاهده نم   ستم يس  يداريناپا

ــار  ــكل  GPa510و  GPa183در دو فش ــ 2در ش ــده انش ن داده ش

 .شــودمشــاهده ميدر اين تصــاوير گاف بســامدي  از طرفياســت. 

ــمت  همچنين  ــار، مدهاي فونوني و گاف نواري به س با كاهش فش

  شود.جا ميهاي كمتر جابهفركانس

 

 
 يدر فشارها S3H بيترك هاي فونونيو چگالي حالت طيف پاشندگي -2شكل

GPa183  وGPa510.  

  

  خواص ابررسانايي

 α2F(ω) براي بررسي خصوصيات ابررسانايي، طيف تابع الياشبرگ

در فشارهاي مختلف محاسبه  λ فونون -و ثابت زوج شدگي الكترون

  نشان داده شده است. 3شد كه نتايج آن در شكل 

 

 الف) ب)
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 λفونون  -و ثابت زوج شدگي الكترون α2F(ω) طيف تابع الياشبرگ -3شكل 

  در فشارهاي مختلف

تابع  فيط ري، سطح ز3شكل نتايج نشان داده شده در باتوجه به 

 يهابسامدو به سمت  افتهيكاهش  جيبا كاهش فشار به تدر اشبرگيال

 -الكترون يثابت زوج شدگ ،با كاهش فشارلذا . شوديجا مكمتر جابه

. ابدييكاهش م 510 GPa	-	= 262	Pفشار  يدر محدوده زيفونون ن

، ثابت زوج GPa	262	=	Pكمتر از  يدر فشارهامشاهده شد كه اما 

ثابت  .دارد يصعود ندرو با كاهش فشارفونون  -شدگي الكترون

 نيا انگريب اين تركيب كياز  شتريفونون ب -الكترون يشدگزوج

  .باشديم يقو يشدگبا زوج يابررسانا كي S3H است كه

،   فونون -الكترون يزوج شدگ با استفاده از نتايج مربوط به ثابت

دنيس براي -از رابطه آلن با استفاده (TC) دماي بحراني ابررسانايي

محاسبه برحسب فشار الكترون -هاي مختلف الكترونبرهمكنش

فشارهاي مختلف گرديد. نتايج به دست آمده براي دماي بحراني در 

  نشان داده شده است. 4در شكل 

  
ماي بحراني ابررسانايي برحسب فشار در مقدارهاي متفاوت پتانسيل د -4شكل

  كولني

باعث كه  يكولن ليمقدار پتانس شيافزادهد كه با اين نتايج نشان مي

كاهش  ييابررسانا يبحران يدما، شوديم كوپر يهازوج تشكيل كمتر

ايش فشار، دماي بحراني افزايش صفر با افز پتانسيل كولني در .يابدمي

، دماي بحراني GPa200 كه در فشارهاي بيش از يابد. به طوريمي

  است. دماي اتاقدر حدود 

  

  جينتا ليتحل

كه تنها در  نشان دادمختلف  يعمال فشارهابه ا نتايج مربوط

نتايج  .باشديم داريپا ستميس GPa	510	183 -	=	P فشار يمحدوده

نشان داد كه  نيز فونون -الكترون يشدگمقدار ثابت زوجمربوط به 

 با يابررسانا كي بيترك نيا لذا است كياز  شتريب آن مقدار

 يبحران يدمامشاهده شد كه . سرانجام باشديم يقو يشدگزوج

 يكولن ليپتانسثابت از  مقداريك فشار در  با افزايش  ييابررسانا

 يبحران يمقدار دما، يكولن ليمقدار پتانس با افزايشيابد و افزايش مي

  .ابدييكاهش م ييابررسانا
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