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 يو بلور یالکترون يساختارها در میپتاس یابتدا به ساکن اثر افزون یبررس

   7O3CuXKx-2YBaابررسانا  ۀنمون

   سانیبهرام خوشنو ،*يمهناز محمد

  ، کاشان، ایراندانشکده فیزیک، دانشگاه کاشان

  چکیده

 گذاريايجاثرات  یبه بررس ل،یپتانساستفاده از روش امواج تخت و شبه و با یچگال یتابع ۀیمقاله در چارچوب نظر نیدر ا

 یو چگال يسطوح انرژ ،یساختار الکترون پرداخته و x=250/16،0/0،/5و75/0 ریبا مقاد 7O3CuxKx-2YBa بیدر ترک میپتاس

و  یدر ساختار الکترون یراتییتغ میپتاس زانیم شیمحاسبه شده است. با افزا )GGA( افتهیمیتعم بیش بیبا تقر )DOS(حالات 

 ییاناگذار ابررس يمسئول کاهش دما دیبا شده گزارش یتجرب جیبا نتا سهیوجود آمده است که در مقابه یجزئ يهاحالت یچگال

شوند) با مطالعات ینشان داده م  cو a ،bشبکه (که با  يهاثابت راتییتغ یمحاسبات جینتا نیباشد. همچن میپتاس زانیم شیبا افزا

  .دهدیمنشان  یتوافق خوب X ۀپراش اشع يهاهینما تولدیر شیپالا يبر مبنا یتجرب

  ابررسانایی دماي بالا، محاسبات ابتدا به ساکن، آلایش پتاسیم، چگالی حالات جزئی :واژگانکلید

  قدمهم

   YBCO  اولین ابررسانا با دماي گذار بالاتر از نقطه

لحاظ از جهات  نیاست و بد )(77Kوش ازت مایع ج

  گوناگون مورد مطالعه قرار گرفته است. 

ساختار  يدارا یترکیب از نظر بلور شناخت این

 هاي مس و. اتمباشدیم ياهیپرووسکایت و از نوع لا

ش که دو آرای اندگرفته قرارکنار هم  ياگونهاکسیژن به

 و )Cu-O هايزنجیره صورتبهمتفاوت یک بعدي (

را به نمایش  )2CuO صفحات صورتبهدو بعدي (

  ). 1شکل( گذارندمی

  
  ] .YBCO ]1. ساختار ترکیب 1شکل

  

 فحاتدر ص انیجراست که ابر نیبر ا تقاداع یطور کلبه

2CuO هر چند که وقوع  ،باشدیم يعمدتاً جار

 یابررسانایی علاوه بر حضور این صفحات به چگونگ

عنوان مخازن بار عمل که به Cu-Oهاي زنجیره عیتوز

 داًیشد زین شوندیکرده و موجب انتقال بار به صفحات م

 دارد. یبستگ

 تواندیم یدو عامل اساسموجود  گزارشاتبا توجه به 

 جهیصفحات (و در نت نیبار در ا يهاحامل یدر چگال

ر د هاژنینظم اکس یکی ،گذار) کاملاً مؤثر باشند يدما

 یچگال رییخود باعث تغ ۀنوب که به هیصفحات پا

 يگریشود و دیم Cu-O يهارهیزنج بار در يهاحامل

 ایک عنصر ت کیمعمولاً آن  ۀلیوسبهکه  ونیکات شیآلا

ده و ش یتیسه ظرف ایعنصر دو  گزینجاي یتیدو ظرف

و  یابدیم شیافزا 3uC+ يهاونیتعداد  صورت نیادر 

با  .شوندیم قیتزر CuOها به داخل صفحات لذا حفره

رین تمناسب براي انتخاب روترز-هومقانون استفاده از 

اري بسی گزینیجايهم اکنون  ،گزینیجايعناصر براي 
 m.mohammadi_2@yahoo.comنویسنده مسئول: *
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. ]2[ گزارش شده است 7O3Cu2YBa ها دراز کاتیون

 Yجاي عناصر خاکی نادر به گزینیجاياز طرف دیگر 

ثیر چندانی در أنه تنها ت گذاريجايکه این  هنشان داد

ساختار بلوري را هم تغییر بلکه  ،دماي گذار ندارد

  دهد.نمی

اي که بر یهاي متفاوتدلیل جایگاهدر این ترکیب به

عناصري مانند  گزینیجاي ،وجود دارد Cuهاي اتم

Ga ،Co ثرات متفاوتی روي ابررسانایی ها او مانند آن

ها روي مقدار اکسیژن و نظم کوتاه بعضی از آن داشته و

  .دارند ریتأث Cu-O يهاهیلابرد 

جاي باریم گزارش شده اسیم بهپت چنین جانشینیهم

) به باریم Å33/1( نزدیکی شعاع یونی پتاسیمکه  ،است

)Å35/1( این ]3[ نمایدعمل را توجیه می نای .

 ،هاي زیادي انجام شده استروهجانشینی توسط گ

 باشدموجود در این زمینه متناقض می گزارشات

با افزایش میزان  CT ). در گزارشات داریم که1جدول(

 سیمااگر منبع پت ، حتییابدافزایش میآلایش پتاسیم 

3CO2K  باشد دماي بحرانی تاK135 رسد، هم می

باشد دماي بحرانی  KOH میپتاساگر منبع  کهیدرحال

. از طرف دیگر گروهی یابدافزایش می K 124فقط تا 

یم سمنبع پتا که یصورتدر  اند کهنیز گزارش کرده

3KNO باشد CT  تاK86 همچنین اگر منبع  افتهی کاهش

رسد. در این می K96 باشد دماي گذار به KCLپتاسیم 

 1زمینه گزارشات دیگري نیز موجود است که در جدول

  ].4-13[ ذکرشده استها خلاصه نتایج آن صورتبه

 اًبنابراین با توجه به تعدد گزارشات مربوطه و نتایج بعض

با  شده ذکرها و عدم بررسی سیستم متفاوت آن

و محاسباتی مناسب، در این مقاله با  نظري يهاروش

قش ناستفاده از محاسبات ابتدا به ساکن به بررسی 

 مونهبلوري ن و یالکترون يدر ساختارها میپتاس شیآلا

همچنین نتایج محاسبات با نتایج  پردازیم ومی ذکرشده

تجربی مقایسه خواهند شد. اگر چه که در محاسبات 

م در براي سیست نرمال ها در فازالکترون ابتدا به ساکن

شوند و بسط نتایج چگالی حالات نظر گرفته می

ا) رسان(در فاز ابر هاي کوپريبراي زوج هاالکترونی آن

ر بهاي دیگران تا حدودي همانند با کار و میرمستقیغ

  باشد.علمی می اتیحدس يمبنا

وجود مطالعات ابتدا به ساکن بر  رغمیکه عل آنجا از

متأسفانه گزارشات در  YBCOمختلف  يهاجنبه يرو

 جیلذا نتا ،اشدبیم ابینا باًیتقر میپتاس شیآلا ریتأث نهیزم

 یتجرب جیقاطع فقط با نتا صورتبه یکار محاسبات نیا

 دهییلاآ يبلورها يساختار يپارامترها راتییتغ نهیدر زم

بدان  يبعد يهاقسمت که در باشدیم سهیمقا قابل

  .شودیپرداخته م

  YBCO. گزارشات موجود جانشینی پتاسیم در ترکیب .1جدول

  منبع پتاسیم  توضیحات  مرجع

  3CO2K  افزایش یافته. K 135دماي بحرانی تا  ]4[

 KOH  افزایش یافته. K 124دماي بحرانی تا   ]5[

  3KNO  یابد.کاهش می K 86دماي گذار تا    ]6[

 KCL  .رسدمی K 96دماي گذار به   ]7[

دماي گذار از  6/0تا  2/0از  Xافزایش  با  ]8[

یافته و علاوه بر این کاهش K 8/93تا  5/94

توجهی  صورت قابلها بهرسانندگی دانه

  افزایش یافته است.

3KCLO  
 

 91دماي گذار از  5/0تا  0از  Xافزایش  با  ]9[

یافته و با انجام مجدد فرآیند  کاهش K65 تا 

  افزایش یافته. K93 بازپخت دماي گذار تا

3CO2K 

أثیري در خواص ت =4/0Xافزایش پتاسیم تا  ]10[

ا  ساختاري ندارد و همچنین افزایش پتاسیم ت

3/0X=  تأثیري در دماي گذار ندارد ولی

دماي گذار از ساختار تتراگونال به 

 توجهی افزایشصورت قابلاورتورمبیک به

  یابد.می

5H4O8KC 

هاي آلاییده طور کلی دماي گذار در نمونهبه  ]11[

) نسبت به 3KCLO )K 105شده با 

بیشتر  3CO2K هاي آلاییده شده بانمونه

  است.

3KCLO  
K2CO3 

دماي گذار در  75/0تا  0از  Xبراي مقادیر   ]12[

گزارش شده.  K 94ها بالاتر از تمام نمونه

 ساختارهاي علاوه بر این پتاسیم در میکرو

ا هتأثیر گذاشته و رسانندگی دانهنمونه 

  توجهی افزایش یافته است. صورت قابلبه

3KCLO 
 

هاي آلاییده شده دماي گذار در نمونه  ]13[

یافته و چگالی  صورت جزئی کاهشبه

  جریان بحرانی کاهش یافته است.

3CO2K  
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  روش و جزئیات محاسبه

با ، )DFT( یچگال یتابع ۀینظر در چارچوبمحاسبات 

و استفاده از شبه PWscf  یاز کد محاسبات يریگبهره

-یتبادل يهاکنشبرهم يانجام شده و برا هالیپتانس

 دهیگرد اریاخت PBE-GGA بیتقر زین یهمبستگ

 گرانیبا گزارشات د دییفوق در تأ یاست. روش انتخاب

 یخوبرا به YBCO واصاز خ ياریانتخاب شده که بس

با توجه به کار  گریطرف د. از ]14-15[ دهدیم دستبه

 انتخاب و "فوق نرم" از نوع هالیشبه پتانس گرانید

 بیدر ترکموجود  يهااتم تیظرف هیلا يهاالکترون

منظور . بهاندشده گرفتهدر نظر  2جدول صورتبه

ا هو انتخاب درست آن هالیپتانسآزمودن صحت شبه

 یشبکه، چگال يهاثابتمحاسبات در مورد  جینتا

 یو چگال ي، ساختار نواریها در سطح فرمحالت

 يهاحاصل از محاسبات با روش جیها با نتاحالت

  ].16-18[ شدند سهیمقا لیپتانسکامل و شبه لیپتانس

ه ک یبدر ترکموجود  يهااتملایه ظرفیت  يهاالکترون .2جدول

  .اندشده گرفتهها در نظر در شبه پتانسیل

0,5p2/5s1,4d6,4p24s Y 
0,6p2/6s0,5d6,5p25s Ba 

0,4p1/4s103d Cu 
4,2p22s O 
0,4p14s K 

 yR زانیتا م یالکترون یانرژي قطع براي بسط چگال

 هی]. در محاسبات کل18[ در نظر گرفته شده است 400

 قیرو از ط "لوئنیاول بر هیناح" يبر رو هایريگانتگرال

 نی. اشودیمبندي آن توسط نقاط پر تقارن انجام مش

ر ب ،يافزارنرم ۀبست مفروض در صورتبه يبندمش

] و 19[ دهیپک انجام گرد-ورستمونخ تمیاساس الگور

در نظر  6×6×4 صورتبه شیبدون آلا ستمیس يبرا

محاسبات، شرط همگرایی  در تمامگرفته شده است. 

که  انتخاب شده Ry 4-10کمتر از ریانرژي کل تا مقاد

 زانیها تا مکل وارد بر اتم رويین صورت نیدر ا

Ry/a.u 3-10 ابدییکاهش م .  

 بیدر ترک میپتاس گذاريجاياثرات  یمنظور بررسبه

7O3Cuxkx-2YBa صورتبه یدگییآلا زانیم 

 ریانتخاب شده تا با مقاد x=16/0، 25/0، 5/0و75/0

اشند. ب یسهمقا قابل الذکرفوقدر مراجع  شیآلا یتجرب

 وقف ریانجام محاسبات بر اساس مقاد يکه برامضافاً آن

 شیافزا نیاو بنابر باشدیم اختهیبه استفاده از ابر ازین

 نیدر ا کننده محدود یگردعامل  زیحجم محاسبات ن

 ابریاخته کی x=16/0 يبوده است. برا سازيیهشب

در  2×6×4 يبنداتم و با مش 39با  a×b×c 3صورتبه

 ییهاابریاخته x=25/0و75/0 يو برا لوئنیاول بر ۀمنطق

 3×6×4 يداتم و مش بن26شامل  a×b×c2 صورتبه

 یانرژي قطع براي بسط چگالدر نظر گرفته شد. 

ا ب رایدر نظر گرفته شد ز Ry400 همان مقدار یالکترون

(با حضور  a×b×c2 ابرسلول يتکرار محاسبات برا

 قابل رییقطع بزرگتر تغ يو بدون آن) با انرژ یناخالص

لازم  گریمشاهده نشد و از طرف د جیدر نتا ياملاحظه

ده در محاسبات استفا اختهیاگرچه که از ابر تذکر اسبه

 باشدیم ینیصورت جانشبه شیآنکه آلا لیدلشده اما به

اً نکرده و ضمن يادیز رییسلول واحد تغ يهاتقارنپس 

ش کاه داًیشد اختهیابر لوئنیوارون حجم بر يدر فضا

 یسلول واحد معمول کیابتدا  x=5/0. در مورد ابدییم

ر گرفته در نظ میبار يجاهب میپتاس مات کی ینیبا جانش

ظ حف یلدلبه یول ،محاسبه شد ستمیکل س يو انرژ

به ابعاد  اختهیابر کیآن بود که  گریتقارن روش د

a×b×c2  میاسکه دو اتم پت یصورتبهدر نظر گرفته شود 

ل و در سلو رندیقرار گ میبار يجاهسلول واحد ب کیدر 

 یاختهابر کی نیابرابن ردیصورت نگ گزینیجايمجاور 

 ياتم در نظر گرفته شد و انرژ 26با  a×b×c2 صورتبه

حالت هم محاسبه شد. هرچند که  نیدر ا ستمیکل س

 Ry01/0 زانیبه م ستمیکل س يانرژ ابریاختهدر حالت 

 جیتان یکمتر است ول یتک سلول گزینیجاياز حالت 

 نیب ۀشبکه و فاصل يهاتمام محاسبات از جمله ثابت
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بر هم منطبق هستند  یخوب اریبس بیها با تقراتم

از  یبیرکشامل ت ستمیکه س شودیم بینییشپ نیبنابرا

 حالت جیدو حالت باشد. البته در ادامه فقط نتا نیا

تر بودن نییپا لیدلبه( x=5/0 یدگییآلا يبرا اختهیابر

ذکر است که تمام موارد به لازم است. شده ) ذکريانرژ

 رارقتحت واهلش  زیها ناختهیمربوط به محاسبات ابر

کل وارد بر هر کدام از  يرویکه ن ياگونهبه اندگرفته

  است. افتهیکاهش  Ry/a.u 3-10ها تا اتم

  گیري بحث و نتیجه

بلور، گروه  یساختار تجرب يمحاسبات برا نیدر ا

 X ۀپراش اشع يهايریگاندازهکه از  Pmmm ییفضا

که و شب يهاآمده بود در نظر گرفته شد. ثابت دستبه

که پارامترهاي  دیگرد نهیها بهاتم یتعادل يهامکان

ربی تج يهادادهتوافق خوبی با  شده محاسبهساختاري 

ساختار  2]. شکل20[ داشتند تولدیر شیاز پالا یناش

را که  7YBCO شینمونه بدون آلا دهیقطب نیاسپ ينوار

 ریکه ساختار غآن لیدلبه. دهدینشان م دهیمحاسبه گرد

وجود ندارد و  ینیاسپ یجداشدگاست  یسیمغناط

مربوط به  يساختار نوار میکه انتظار دار طورهمان

وار، دو ن ربر هم منطبق هستند. چها نییبالا و پا نیاسپ

2Cu(3d)- يهاتالی) شامل اورب2و 1(نوار شماره  نوار

)(p3O-(p)2O نوار شماره  گریدو نوار د و)4و 3 (

سطح  p4O-(p)1O-(1d)1Cu)( يهاتالیشامل اورب

 رگیدر توافق با د جیکه نتا کنندیرا قطع م یفرم

  .]21-22[ گزارشات است

هاي بالا و اسپین با انطباق کامل 7YBCO ساختار نواري .2شکل

  .است)پایین (انرژي فرمی معادل با صفر قرار داده شده 

را   O(3)و O(2)هاي چگالی حالات جزئی اتم 3شکل

در  باًیو تقر 2CuOدهد که هر دو در صفحات نشان می

ها قرار دارند. این اتم هایکسانی از همسایگیشرایط 

تقریباً یکسانی در سطح فرمی هستند  يهایچگالداراي 

 يهارهیزنجبنابراین کرنش ناشی از جذب اکسیژن در 

O-Cu  تأثیر اندکی در ساختار الکترونی صفحات

2CuO  دارد زیرا تغییر محسوسی در ساختار الکترونی

 هاياز طرفی چگالی حالت هاي این صفحات ندارد.اتم

بزرگی  يهامؤلفهداراي  O(4)و  O(1)هاي جزئی اتم

توان انتظار باشند لذا میسطح فرمی می یکیدر نزد

و  Cu-O يهارهیزنجدر  O(1)هاي داشت که نظم اتم

از صفحات پایه بر دماي گذار  O(4)هاي اتم فاصلۀ

 ۀباشد (زیرا در نظری رگذاریتأثابررسانایی 

به چگالی  cT میکروسکوپیکی ابررساناهاي فلزي

ها در سطح فرمی بستگی دارد هرچند که حالات حامل

مذبور براي ابررساناهاي اکسید مسی  ۀاستفاده از نظری

  .]21[ )طلبدیماحتیاط زیادي 

  
براي  O(2),O(3),O(4),O(1)جزئی يهاحالتچگالی . 3شکل

  ).x=0(  نمونه نا آلاییده

 FN(E( یفرم يها در انرژحالت یچگال ریمقاد 3جدول

 یفرم يها در انرژحالت ی. مقدار چگالدهدیرا نشان م

 States/eV6  زانیمبه دهییناآلا بیمربوط به ترک

در مراجع مختلف در گستره  FN(E(مقدار  .باشدیم

]. 25-23[ گزارش شده است States/eV 7 تا 3/2

 شیبا افزا شودیمشاهده م 3که در جدول طورهمان
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 یالکترون يهاحالت یچگال )x( میپتاس شیمقدار آلا

 ی(که از مجموع چگال یفرم يدر انرژ 2CuOصفحات 

) دیآیم دستبهصفحه  نیموجود در ا يهااتم یالکترون

حالات  یچگال شیافزا با نیاست و بنابرا افتهی شیافزا

 يماد جهیها در صفحات و در نتحفره یچگال ،یونالکتر

در  کهآن لیدلبه( ابدییکاهش م زین ییگذار ابررسانا

 در انیحفرات حامل ابر جر یمس دیاکس يابررساناها

 زین یتجرب جیاز نتا یکه برخ )باشندیم 2CuOصفحات 

 . ]26[ اندمطلب نیا دیمؤ

ها در انرژي چگالی حالت اول و دوم بیانگر هايرسط .3جدول

 2CuO ها در صفحاتو چگالی حالت  FN(E(States/eV) (فرم

که  Å(2Cu-1Cu( يهااتمبوده و سطر سوم نشانگر فاصله بین 

  .باشداست می 2CuO و CuOهمان فاصله میان صفحات 

  

مربوط به  2CuOصفحه  یالکترون یچگال 4شکل

5/0=x 0 يازاهمان صفحه را به یالکترون یو چگال=x 

با ورود  شودیمشاهده مطور که همان .دهدیمنشان 

 2CuOدر صفحه  یالکترون یچگال بیدر ترک میپتاس

  است. افتهی شیافزا

  
 (بالا) و =5/0xمربوط به  2CuOچگالی الکترونی صفحه  .4شکل

 ریمتغ .(پایین) 7YBCO ترکیبدر صفحه همان چگالی الکترونی 

z رنگ خاکستري تیره چگالیکه  است یالکترون یچگال بیانگر 

الکترونی بیشتر و رنگ خاکستري روشن چگالی الکترونی کمتر را 

  .دهندیمنشان 

 در ابررسانایی O(1)با توجه به نقش مهمی که اتم 

هاي جزئی د بررسی چگالی حالتدار YBCOسیستم 

چگالی  ،دهد که با افزایش میزان پتاسیماین اتم نشان می

 تهافی شیافزادر سطح فرمی  جزئی این اتم يهاحالت

در صفحات پایه  هاحفرهدیگر چگالی  عبارتبهو 

 2CuOاین امر در چگالی بار صفحات که  افتهی کاهش

 .]27[ )5(شکل مؤثر است

تاسیم آلاییدگی پ بررسی ساختار نواري مربوط به مقادیر

دهد که با افزایش نشان می x=16/0، 25/0، 5/0و 75/0

یابد و ژي سطح فرمی افزایش میمقدار آلایش انر

نوارهاي مربوط  یدهینمونه ناآلا خلاف ساختار نواريبر

این م منطبق نیستند بنابربه اسپین بالا و پایین بر ه

در ترکیب باعث بروز خاصیت  خالصی پتاسیمحضور نا

 شود که متأسفانه نتایجمغناطیسی در این سیستم می

  .باشندمطالعات تجربی در این زمینه مسکوت می

0.75 0.5  0.25 0.16   0                      

X  
23 20 12.5 12.45 6 (Sta)FN(E

tes/eV)  
2.17 1.9 1.51 1.25 1.24 ()2N(CuO

States/eV
)  

3.92 3.68 4.032 4.042 4.08 -1Cu
)Å(2Cu 
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  يهادر غلظت O(1). چگالی حالات جزئی اتم 5شکل 

   .=25/0،16/0xو5/0

  

  
 و چگالی حالات جزئی اتم مس چگالی حالات کل (بالا) .6کلش

  .=5/0xحالت  (پایین) در

چگالی جزئی الکترونی اسپین بالا و پایین  6شکل

به  کیو نزد 2CuOمربوط به اتم مسی که در صفحه 

 .دهدنشان می =5/0x حالت را در قرارگرفتهاتم پتاسیم 

است.  Bµ 66/0 در این مورد سیستم داراي مغناطش

دهد بررسی چگالی جزئی اتم پتاسیم و مس نشان می

مس و  هايکنش اتمبرهم لیدلبه که مغناطش موجود

اتم مس با   dهايپوشانی اوربیتالهمپتاسیم و 

  اتم پتاسیم است. s هاياوربیتال

توان ها در سلول واحد مییت همه اتمبررسی موقعبا 

ز خواص ابررساناهاي دماي بالا اطلاعات مهمی ا

گزارشات، همبستگی میان  که از آنجا دست آورد.به

 و Cu(1)-O(4)تغییرات دماي بحرانی و طول پیوند 

یند آلایش در فرآ 2CuOمیان صفحات  همچنین فاصلۀ

YBCO دهندنشان می، را و تغییرات میزان اکسیژن 

سلول اد ابعبنابراین در این قسمت به بررسی تغییرات 

  .میپردازیم یناخالصواحد در حضور 

بین صفحات  ۀمتوسط فاصل xمقدار  شدن ادیزبا 

2CuO ات بین صفح ۀو از طرفی فاصل افتهی شیافزا

2CuO ولد ریت که آنالیز افتهی کاهشصفحات پایه  و

همین نتیجه را نشان نیز X  ۀالگوهاي پراش اشع

البته با کاهش فاصله این صفحات (صفحات  دهند.می

کاهش  O(4)-Cu(1)هاي فاصله اتم )2CuO پایه و

نزدیک  Cu-O صفحات به O(4)هاي اتم یافته بنابراین

را  2CuO به صفحاتشده که این نزدیکی تزریق حفره 

دهد و موجب کاهش دماي گذار ابررسانایی کاهش می

  .]12[)7شکل( شودمی

  
  .آنگستروم)(Cu(1)-O(4)  طول پیوند .7شکل

  

. دهدرا نشان می شده نهیبههاي شبکه ثابت 8شکل

 Kکه واضح است با افزایش میزان ناخالصی  طورهمان

بزرگتر  aکوچکتر شده و پارامتر شبکه   bپارامتر شبکه
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ناچیز بوده  cشده و در کل تغییرات در پارامتر شبکه 

نتیجه گرفت با افزایش میزان پتاسیم  توانیمکه  ،است

گذار فاز ساختاري تتراگونال به اورتورمبیک با سرعت 

 بنابراین دماي گذار ابررسانایی کمتري صورت گرفته و

  ]. 8[ یافته استکاهش 

  
  گی پتاسیمآلایید حسببر /3a,b,cشبکه  يهاثابتتغییر  .8شکل

و خطوط براي راهنمایی رسم  اندشده محاسبهنقاط بیانگر مقادیر ( 

   .اند)شده

تابعی چگالی براي بررسی  که نظریۀبا توجه به این

ساناهاي دماي بالا همبسته قوي مانند ابرر يهاستمیس

رسد لذا محاسبات را تحت نظر نمیخیلی مناسب به

 .کنیمگیري میدوباره پی (U)تصحیحات پارامتر هابارد 

کنون محاسبات زیادي در قالب تا 123 براي ترکیبات

هر چند گزارشات نشان  شده انجام LDA+Uتقریب 

و  فرکانس فونونی ،پارامترهاي تعادلی بلور که دهندیم

ر د پارامتر هابارد اعمال ثیر جزئی ازتأ سطوح فرمی

انواع  ولی حضور برخی از ]28[ یابندمی محاسبات

 واندتمی در سیستم (از جمله فلزات واسطه) هاناخالصی

اده همبستگی شده و استف-تبادلیباعث مهم شدن اثرات 

از پارامتر هابارد در محاسبات براي تصحیح نتایج 

این قسمت نتایج محاسبات  بنابراین در .گرددضروري 

و با استفاده از شبه  پارامتر هابارد کردن واردرا با 

  کنیم.گزارش می قبلی يهالیپتانس

ستفاده از گزارش با ا U موثر پارامترذکر است که لازم به

 dهاي براي اوربیتال ولتالکترون  9 میزاندیگران به

که این مقدار  ،ه استهاي مس در نظر گرفته شداتم

(که از نوع  6O3Cu2YBaس پادفرومغناطگاف سیستم 

خوبی در هماهنگی با نتایج باشد) را بهمی "مات قیعا"

  .]29[ دهدنشان می گاهیشیآزما و محاسباتی

 عدم تغییر آنها دهنده نشانبررسی پارامترهاي شبکه 

است ولی بررسی GGA+U  بیاز تقربعد از استفاده 

ها و طول زوایاي میان آن ،سلول واحدها در مکان اتم

 ها استتغییرات جزئی آن دهنده نشانپیوندها 

  ).4(جدول

 با استفاده از این تقریب مغناطش سیستم در حالت 

5/0x= برابر Bµ 4/1 12/2 آمده است که تقریباً دستبه 

   درصد از مقدار قبلی آن بیشتر است.

با استفاده از  =5/0x در حالت (آنگستروم) طول پیوندها. 4جدول

  GGA+U.و  GGA يهابیتقر

  يریگجهینت

با روش ، (DFT)در چارچوب نظریه تابعی چگالی 

ثرات اامواج تخت و استفاده از شبه پتانسیل، به بررسی 

با  7O3CUxKx-2YBaپتاسیم در ترکیب  گذاريجاي

پرداخته شده است.   x=16/0، 25/0، 5/0و 75/0 مقادیر

دهد که هاي جزئی نشان میحالتچگالی بررسی 

سطح فرمی داراي در نزدیکی  O(1,4)هاي اتم

که نقش مهمی در دماي گذار بزرگی هستند  يهامؤلفه

اتی در سیم تغییر. با افزایش میزان پتاابررسانایی دارند

وجود آمده است ها بههاي جزئی این اتمچگالی حالت

 ی با افزایشکاهش دماي گذار ابررسانای دهنده نشانکه 

ج جه به اینکه نتایبا تواز طرفی  میزان پتاسیم است.

ها پارامترهاي بلوري نمونه محاسبات با رفتار تجربی و

توان نتیجه گرفت که محاسبات قابل مقایسه است می

Cu(1)-O(1) Cu(1)-Cu(2)  Cu(1)-O(4)   

1/95 53/3  83/1  GGA 

1/95 68/3  9/1  GGA+U 
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هاي نهنموابتدا به ساکن یک ابزار مناسب براي بررسی 
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