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 چکيده
فونون و تابع  –الکترونی، پراکندگی فونونی، برهمکنش الکترون (PDOS) و جزئی (DOS)لت پایه، چگالی حالت کلی در این مقاله ساختار نواری الکترونی حا

F(ω)الیشبرگ همسانگرد 
2α ی تابعی چگالی در چارچوب نظریه(DFT) محاسبه و نمودارهای  آنها رسم و  آنالیز شده است اصول اولیه محاسبات با استفاده از .

های نوار اتم بور به میزان زیاد و حفره Pyو  Pxهای ناشی از اربیتال  σهای بالای نوار دهند که حفرههای کلی و جزئی نشان میواری و چگالی حالتنتایج ساختار ن
π  ناشی از اربیتال Pz همسانگرد محاسبه شده، بخش بر اساس طیف تابع الیشبرگ . دهندهای حالت ابررسانایی را تشکیل میاین اتم به میزان جزئی، زوج حفره

ای ناشی از نوسانات داخل صفحه) Гی در نقطه g2Eبا مدهای فونونی اپتیکی با تقارن  Bهای مربوط به اتم σهای بالای نوار بزرگی از جفت شدگی، بین حفره

تخمین زده  K 70تفاده از فرمول مک میلان، دمای گذار با اس. بدست آمد 47/0محاسبه و (  λ)فونون  -ثابت جفت شدگی الکترون. دهدرخ می(  B-Bپیوندهای 
 .            شد
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Abstract 
 

In this paper, ground-state electronic band structure, total and partial density of states (DOS and PDOS), 

phonon dispersion, electron-phonon coupling and isotropic Eliashberg function α
2
F(ω) have been calculated 

within the framework of density functional theory (DFT) by using first-principles calculations and their curves 

drown and analyzed. The results of the electronic band structure, total and partial density of states show that 

holes at top of σ bands, resulting from the boron Px and Py orbitals, sizably and holes of π band, resulting from 

the Pz orbital of this atom, partially consist coupled holes in superconductivity state. Based on isotropic 

Eliashberg function, a large part of coupling takes place between holes on the top of the boron σ bands with a 

optical phonon mode with E2g symmetry at the Г point ( from in-plain vibrations of the B-B bonds). The 

electron-phonon coupling constant was calculated and obtained 0.74. By using McMillan formula, 

superconducting transition temperature TC was estimated 40K.       

  

PACS No.74         
 

  قدمهم
 Kگذاربا دمای  2MgBس از کشف ابررسانایی در ترکیب پ         

93 ≈ TC ی تجربی و تئوری ، تحقیقات گسترده2001سال  در

-اندازه[. 1]نسبتاً بالا انجام شده استTC جهت فهم منشاء این 

زنی، گذار، تونلروی دمای Bهایی از قبیل اثر ایزوتوپ اتم گیری

های فونونی تأیید و چگالی حالتترابرد، خصوصیات ترمودینامیک 

ی واسطه -ابررسانای فونونیک  MgB 2 کنند که به احتمال زیادمی

و  محاسبه[. 2]استشدگی متوسط و قوی وجفتs با تقارن نوع 

شدگی بررسی ساختار نواری الکترونی، پراکندگی فونونی، جفت

گذار، فونون و حل معادلات الیشبرگ برای تعیین دمای  -الکترون



 

-فونون در این ماده کمک می -در فهم نقش بر همکنش الکترون

ها و تابع ی این کمیتاز این رو در کار حاضر به محاسبه[. 9]کند

ی تابعی چگالی با استفاده همسانگرد در چارچوب نظریه الیشبرگ

تابع . پرداخته شده استQUANTUM-ESPRESSO افزاراز نرم

الیشبرگ همسانگرد که از معادلات الیشبرگ با اعمال تقریب 

آید، قدرت برهمکنش همسانگردی گاف ابررسانایی بدست می

ا سپس ب[. 7]کندواسطه را توصیف می -ی فونونکنندهجفت

فونون  -شدگی الکتروناستفاده از نتایج بدست آمده، ثابت جفت

میلان گیری فرمول تقریبی مککل محاسبه و در نهایت با به کار

 . شودمیمحاسبه  2MgBگذار دمای( دنیس -آلن)

 

 تئوری و جزئيات محاسبات
ی تابعی چگالی و با در چارچوب نظریهاصول اولیه  محاسبات    

ه تبادلی انجام شد –برای تابعی همبستگی  GGAبکارگیری تقریب

های لانه از لایه 2MgBساختار هگزاگونال گرافیت مانند . است

ها قرار دارند تشکیل در بین این لایه Mgهای که اتم Bزنبوری اتم 

 =089/9سازی شبکه های شبکه بعد از بهینهثابت. شده است

a171/1و=c/a خوبی با نتایج این مقادیر تطابق  بدست آمد که

،  2MgB ساختار بلوری[. 2]دارند c/a=172/1و  a=089/9تجربی 

ی وارون آن فضای حقیقی و شبکه هگزاگونال ییاخته بسیط شبکه

 . نشان داده شده است 1که هگزاگونال است در شکل 

 

 

 
 

 

 

 

ی ی بسیط شبکه، یاخته(در سمت چپ) 2MgB ساختار بلوری:  1شکل 

نقطه چین در  ی لوزی با خطوطمنشور با قاعده)ی حقیقهگزاگونال فضای 

هگزاگونال با خطوط سیاه در شکل سمت ) آن  وارونشبکه  و (سمت راست

 (.راست 

العاده نرم که به روش واندربیلت های فوقپتانسیل شبه   

(Vanderbilt )اند برای ساخته شدهMg وB انرژی . بکاربرده شد

سازی نسبت به کمینه انرژی و ینهبعد از به تخت  -قطع امواج

در محاسبه ساختار . در نظر گرفته شد Ry74 ها نیروهای روی اتم

ی اول گیری روی ناحیهنواری الکترونی حالت پایه، انتگرال

پک و بکارگیری شبکه  -بریلوئن با استفاده از روش منخورست

انجام   Gaussianاز نوع  01/0شدگی و پهن k27×27×27 -نقاط

های کلی و جزئی الکترونی برای بررسی بهتر چگالی حالت. شد

های فونونی با فرکانس یمحاسبه .ساختار الکترونی محاسبه شد

خطی بر روی شبکه بردارهای موج  –استفاده از روش پاسخ 

تابع الیشبرگ همسانگرد که بر . صورت گرفت q1×1×1 فونونی 

-کند از رابطهمیواسطه را توصیف  –ی فونون کنندههمکنش جفت

 :ی زیر محاسبه شد
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در  های الکترونی بر اتم و اسپینچگالی حالت N(0) که در آن

. هستند qو  kبه ترتیب کل تعداد نقاط  Nqو  Nkانرژی فرمی و 

 )هایر موجو بردا m) و (nویژه مقادیر الکترونی با اندیس نوار

kوq+k) های فونونی با شوند در حالی که فرکانسمشخص می

g. اندتعیین شده qو بردار موج  νاندیس مد 
ν 

nk,mk+q   عناصر

. دهندفونون را نمایش می –ماتریس ضرایب برهمکنش الکترون 

ی زیر بدست فونون کل توسط رابطه –شدگی الکترون ثابت جفت

 :[4]آیدمی
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میلان از طریق فرمول مک 2MgBگذار ابررسانایی در نهایت دمای

 :زده شدتخمین( دنیس –آلن )
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µ   و
*. الکترون مؤثر است –همکنش الکترون ثابت بر*

µ  به

تئوری و تجربی در رابطه  TCصورت یک پارامتر آزاد جهت تطابق 



 

واضح است برای داشتن  TCهمانطور که از رابطه . کنندرفتار می

  [.7]بزرگ است logωو  λگذار بالا نیاز به دمای

 

 بحث نتایج و

نشان  2درشکل  2MgBساختار نواری الکترونی حالت پایه       

[. 6،7]داده شده است که در توافق خوبی با نتایج دیگران است

تراز فرمی های انرژی، برای مشخص شدن اینکه کدام یک از نوار

و جزئی ( DOS)د، نمودار چگالی کلی کنهای میرا قطع حالت

(PDOS ) در  انرژی فرمی. ن داده شدنشا 9محاسبه و در شکل

-شود چگالی حالتهمان طور که دیده می. صفر تنظیم شده است

Py (10/0 N(0)σ/N(0) = )و  Pxهای های جزئی مربوط به اربیتال

در انرژی فرمی سهم غالب  Bاتم Pz (23/0 N(0)π/N(0) = )و 

این دلالت دارد بر اینکه سطح . های کل دارندرا در چگالی حالت

های چگالی حالت. است قطع شده πو  σهای وسط نوارفرمی ت

در انرژی فرمی سهم کمی در  Mgهای اتم جزئی مربوط به اربیتال

2+ به Mgهای کل دارند که علت آن یونیزه شدن چگالی حالت
Mg 

این . ها استهای باقیمانده در مکان این اتمو جاگزیدگی الکترون

ابررسانایی نقش اساسی را  در ایجاد Bهای دهد که اتمنشان می

های ابررسانایی را با توجه به نتایج اثر هال که حامل. کنندبازی می

به ) σهای بالای نوار حفره[ 8]ها تعیین کرده است زوج حفره

، زوج Bمربوط به اتم ( به میزان جزئی) πو نوار ( میزان زیاد

 .کنندهای حالت ابررسانایی را ایجاد میحفره

 
          MgB 2ی ساختار نواری الکترونی حالت پایه:  2شکل 

 

 
 

                      MgB 2های کلی وجزئی الکترونی چگالی حالت:  9شکل
    

دهد ه را نشان میطیف پراکندگی فونونی محاسبه شد 7در شکل    

 Гی در نقطه. های اپتیکی مشخص شده استنام شاخه که در آن

و پیوند  Bبه علت جرم سبک اتم . ود داردچهار مد اپتیکی وج

بالا، مربوط به نوسانات  –کوالانسی قوی بین آنها، دو مد فرکانس

-یکی مربوط به نوسانات کششی داخل صفحه. باشندمی Bهای اتم

و دیگری مربوط به نوسانات خارج B-B(g2E ) ای پیوندی 

تر پاییندو مد اپتیکی با فرکانس . استB (g1B )های ای اتمصفحه

و Mg (u1E )های ای اتمصفحه  –مربوط به نوسانات داخل 

طیف  [.7]باشدمی( u2A)های ی این اتمحرکت خارج از صفحه

نشان داده و نام  7در شکل  پراکندگی فونونی پس از محاسبه

چهار مد  Гی در نقطه. های اپتیکی مشخص شده استشاخه

 . اپتیکی وجود دارد

 

 
  MgB 2ندگی فونونی طیف پراک:  7شکل



 

کنندگی برای بررسی خصوصیات ابررسانایی و عامل جفت   

فونون، طیف تابع الیشبرگ  –ها یعنی بر همکنش الکترون حفره

همانطور که . نشان داده شد 4همسانگرد محاسبه و نتیجه در شکل 

  meV 76 =ωشود، پیک غالب در فرکانس  در نمودار دیده می

از آنجا که این . است g2Eی مد اپتیکی دودهقرار دارد که در مح

فونون است،  –ی قدرت برهمکنش الکترون تابع مشخص کننده

شدگی مسئول جفت g2Eدهد که مد اپتیکی بنابراین این نشان می

شدگی الکترون ثابت جفت. دباشمی σها در بالای نوار قوی حفره

-بق با نتیجهبدست آمد که در تطا 49/0فونون کل نیز محاسبه و  –

-دمای[. 9]بُهنِن و همکارانش است. پ. ی بدست آمده توسط ک

تخمین زده شد که مشابه کار  K  ,µ*70=04/0گذار با قراردادن 

*مقدار[. 9]باشدبهُنِن می. پ. ک
µ  در اکثر مقالات پس از محاسبه

این تفاوت در مقدار . در نظر گرفته شده است 1/0در حدود 

*پارامتر 
µ ه کارگیری تقریب همسانگردی گاف به علت ب

به طوری . باشدابررسانایی واستفاده از تابع الیشبرگ همسانگرد می

که دیگران با حل معادلات الیشبرگ به صورت ناهمسانگرد در 

*=1/0مدل دو نواری با 
µ  به نتایجی که با تجربه تطابق بیشتری

 [. 9]دارند دست یافتند

 

 
 

 MgB 2مسانگرد طيف تابع اليشبرگ ه:  5شکل 

 

 گيرینتيجه
ی تابعی نظریه در چارچوباز محاسبات اصول اولیه  با استفاده   

های ، چگالی حالتچگالی، ساختار نواری الکترونی حالت پایه

کلی و جزئی الکترونی، طیف پراکندگی فونونی و ضرایب 

با استفاده از نمودار  .فونون محاسبه شد –برهمکنش الکترون 

های کلی و جزئی الکترونی اری و چگالی حالتساختار نو

به  πبه میزان زیاد و نوار  σی نوار های بالامشخص شد که حفره

سپس . دهندهای حالت ابررسانا را تشکیل میمیزان کم، زوج حفره

ی قدرت ی تابع الیشبرگ همسانگرد که مشخص کنندهبا محاسبه

ونی مختلف است های فونفونون در فرکانس –برهمکنش الکترون 

ناشی از نوسانات کششی داخل  g2Eهای مشخص شد که فونون

 σهای بالای نوار شدگی حفرهباعث جفت  Bهایای اتمصفحه

 .اندشده 2MgBو بروز ابررسانایی در Bهای مربوط به اتم
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