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Abstract 

In this paper, our system under study consists of two corrugated graphene layers with SeH₂ 

molecules placed between them. Using the lowest-order constrained variational method, the 

thermodynamic and structural behaviors of this system, including entropy, free energy, specific 

heat capacity, and the critical point, have been calculated. The results reveal a superconducting 

transition within a specific range of temperature and density. Therefore, the magnetic 

susceptibility, superconducting energy gap, and critical current density have also been evaluated. 

Our calculations indicate a superconducting transition temperature of about 148 K without 

applying external pressure and a critical current density of 107 A/cm². These results suggest that 

the proposed structure can be considered a promising candidate for superconducting applications 

at intermediate temperatures. 
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 نشر اين مقاله با ذكر منبع آزاد است. باز 
 باشدمي الملليبين ٤.٠مجوز كريتيو كامنز تخصيص اين مقاله تحت 
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   2SeHهاي  بحرانيت در دو صفحة گرافين شياردار شامل مولكول 

  محمّد امين راست خديو

  دانشگاه شيراز، استهبان، ايران -مركز آموزش عالي استهبان

  ١٠/١٠/١٤٠٤انتشار بر خط:     ١٤٠٤/ ٠٩/٠٩پذيرش:    ١٤٠٤/ ٠٥/٠٨ويرايش نهائي:    ١٩/٠٧/١٤٠٣دريافت: 

Doi: 10.22055/jrmbs.2025.20479 

  چكيده

كمك  اند. به در بين اين دو لايه قرار گرفته  2SeHهاي  در اين مقاله، سامانة مورد بررسي ما دو لاية گرافين شياردار است كه مولكول 

ترين مرتبة مقيدّ وردشي، رفتار ترموديناميكي و ساختاري اين سامانه از قبيل آنتروپي، انرژي آزاد، ظرفيت گرمايي ويژه  روش پايين

محاسبه شده بحراني  نقطة  ميو  نشان  را  و چگالي  دما  از  خاصي  محدودة  در  ابررسانايي  گذار  يك  نتايج،  اين اند.  از  رو، دهند. 

اند. محاسبات ما دماي گذار ابررسانايي پذيرفتاري مغناطيسي، گاف انرژي ابررسانايي و چگالي جريان بحراني نيز محاسبه شده

دهند كه ساختار اين نتايج نشان ميدهند.  را نشان مي  A/cm²٧١٠بدون اعمال فشار خارجي و چگالي جريان بحراني    K١٤٨حدود  

  .كاربردهاي ابررسانايي در دماي متوسط مطرح شوداي مناسب براي عنوان گزينهتواند بهپيشنهادي مي 

2SeHابررسانايي، گرافين، گذار فاز،  :كليدواژگان

  مقدمه

جهت     دانشمندان  ابررسانا،  اولين  كشف  از  بعد 

موادي با دماي گذار ابررساناييِ بالاتر بسيار  دستيابي به

اند. كشف اخير كه منجر به يافتن ابررسانايي  تلاش كرده

بحراني   دماي  مرتبة   c(T  K٢٥٠(با  از  فشاري   تحت 

GPaهاي مستمر بوده  حاصل اين پژوهش،  ]١[شد    ١٠٠

به ابررسانااست.  نوع  اين  اينكه  بسيار  دليل  به فشار  ها 

نمي  دارند  نياز  آن بالا  از  زندگي توان  و  صنعت  در  ها 

ابررساناهاي   هنوز  نتيجه  در  كرد.  استفاده  روزمره 

ترين انتخاب در  مناسب  cT= K٥/١٣٣با  ]٣،٢[ ١كاپرت 

 cTبسياري از صنايع هستند زيرا در فشار جو، بالاترين  

 
  :نويسنده مسئولrastkhadiv@shirazu.ac.ir  

1 Cuprates  

با   ابررساناهايي  روي  بر  اخير  مطالعات  دارند.    cTرا 

از   نياز    K٥/١٣٣بالاتر  يكي  است،  مطلب  دو  بيانگر 

همگي موارد بررسي شده به فشار بسيار بالاتر از فشار  

اتم  ]٨-٤[جو   وجود  ديگري  زياد و  هيدروژن  هاي 

كه داراي  در اين ساختارها مي  ]٩،١٠[ باشد. تركيباتي 

هاي  هيدروژن فراوان در ساختار خود هستند، در فشار

الكترون قوي  شدگي  كوپل  است  ممكن  بالا،  - بسيار 

ها ايجاد فونون مورد نياز جهت توليد زوج كوپر در آن 

ساختار]٩،١٠[شود   ايجاد  براي  هرچند  با  .  هايي 

شود، امّا  هيدروژن فراوان از فلزاتِ واسطه استفاده مي

اين هيدروژن كه  داشت  نقش بايد توجه  ها هستند كه 

كنند اصلي را در توليد ابررساناهاي دماي بالا بازي مي
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  (DFT)  ١هاي نظري مثل نظرية تابع چگالي . روش]١[

سزايي نقش به،  ]١١[اليشبرگ  -بر مبناي نظرية ميگدال

هاي  هاي دماي بالا در ساختارابررسانا  cTبيني  در پيش

،  Y(  در اين ساختارها، يك اتم ميزباناند.  داشته  ٢كلترت 

Ca  وLa (  هاي  در مركز قفسnH  قرار مي) گيردn   تعداد

هايش هاي قفس است) و تعدادي از الكترونهيدروژن

هيدروژن با  قفس  اين  در  تعادل  ايجاد  براي  به را  ها 

مي قفس]١٦-١٢[  گذارداشتراك  اين  تعداد .  ها شامل 

قفس   هستند،  هيدروژن  به    Hଶସزيادي  مربوط 

به    Hଷଶو قفس    YH଺و    CaH଺هاي  ساختار مربوط 

YHଵ଴  خاكي كمياب  هيدريدهاي   LaHଵ଴  مانند  و 

 ଵ଴LaH ، ଵ଴YHبيني شده براي هاي پيشcT باشد.مي

از مرتبة  تحت فشار  ଺CaHو    در بازة   ١/٠  TPaهايي 

K٣٢٠  < 𝑇௖ عليرغم  .  ]١٨-١٢[  گيرندقرار مي  ٢٣٥  >

هاي زيادي كه توسط كارهاي نظري ارائه شده بينيپيش

آن از  كمي  تعداد  امّا  آزمايشگاهي  است،  نتايج  با  ها 

داشته علت همخواني  از  يكي  اين  اند.  اصلي  هاي 

روش   توانايي  عدم  دقيق    DFTنارسايي،  محاسبة  در 

در   (anharmonicity)ناتوازني   هيدروژن  پتانسيل 

هاي  . علاوه بر ساختار]١٩[باشد  هاي كلترت ميساختار

اند ابررسانايي دماي بالا را در كلترت، محققين توانسته

. در اين ]٢٢-٢٠[بيني كنند  هيدريدهاي فلزي نيز پيش

اوّليه اصول  محاسبات  ملاحظة به  ٣مطالعات،  همراه 

نقطه منظر -انرژي  از  كه  ساختاري  يافتن  صفر، جهت 

به باشد  پايدار  ديناميكي  و  ميترموديناميكي  رود  كار 

شده  ]٢٥-٢٣[ كشف  فلزات  اين  در  كه  ابررسانايي   .

 . ]٢٦[باشند  مي  ٤هاي متعارفاست غالباً از نوع ابررسانا

 
1 Density Functional Theory 
2 Clathrate 
3 First-principles calculations 

لايه  دو  شامل  سامانه  يك  الكتروني  ساختار  اخيراً  ما 

اعوجاج مولكولگرافينِ  آن  در  كه  مشخصي دار  هاي 

قرار به گرافيني  صفحات  بين  در  ناخالصي  عنوان 

ترين مرتبة مقيّد وردشي  كمك روشِ پاييناند را بهگرفته
٥(LOCV)  كرده سامانه، ]٢٧[ايم  بررسي  آن  در   .

جداگانه  به  CeHଽو     HଶS، HଷSهاي  مولكول طور 

مكانبه در  ناخالصي  بين عنوان  در  مشخصي  هاي 

مي قرار  گرافيني  بهصفحات  نوع  گيرند.  هر  ازاي 

الكترون آزاد  انرژي  سامانه ناخالصي،  ظرفيت  هاي 

فاز محاسبه مي گذار  آزاد، يك  شود. محاسباتِ انرژي 

ناخالصي   براي  دوم    دمايدر    CeHଽمرتبة 

 K  ٥/١٣٣  𝑇 نشان مي  < براي دو  دهد درحاليرا  كه 

گونه رفتار بحراني در اين بازة دمايي ناخالصي ديگر هيچ

نمي ناخالصي  ديده  براي  بحراني  دماي   CeHଽشود. 

بحراني    ٣/١٨٦  Kبرابر   فشار    ٤٥/٣٢ MPaآن  و 

اين سؤال كه آيا گذار فاز مرتبه  به  ،باشد. در آن كارمي

نه  يا  است  ابررسانايي  گذار  يك  مبيّن  ديده شده  دوّم 

. ما در ادامة كار قبلي  ]٢٧[طور دقيق پاسخ داده نشد  به

انجام   ]٢٧[خود   اخيراً  كه  ديگري  كار  در  توانستيم 

ب،  ]٢٨[ايم  داده دما  نهيش يجهت  چينش    ،گذار  يكردن 

 نشينوع چ  ٩٩٠٠  انيرا از م  CeHଽهاي  بهينة مولكول

ب در  مياب يمختلف  ما  بزرگ   ة محاسب  ،كار  آن. دستاورد 

انرژ   ي بحران  اني جر  چگالي  و  يي ابررسانا  ي گاف 

  .  يي است گذار ابررسانا يقطع ديباشد كه مؤ مي

دو لايه گرافين از    ، سامانة مورد بررسي ماروشيپ  كاردر  

كه    2SeHهاي  هاي متفاوتي از مولكولهمراه چينشبه

اند، تشكيل شده است.  در بين دو لايه گرافين قرار گرفته

4 Conventional superconductors 
5 Lowest order constrained variational 
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الكترون كل  موج  تابع  و  آزاد  انرژي  ابتدا  در  هاي  ما 

مي محاسبه  را  سامانه  اين  كنيم سپس خواص  ظرفيت 

آوريم.  دست ميهاي ظرفيت را بهترموديناميكي الكترون

خواهيم ديد كه اين خواص نشان دهندة يك گذار فاز 

ساختاري الكترون  ١تعادل  سامانه  در  ظرفيت  هاي 

نمودارهاي  مي گذار،  اين  نوع  تعيين  جهت  باشد. 

محاسبه   سامانه  انرژي  گاف  و  مغناطيسي  پذيرفتاري 

ها مبيّن يك گذار شوند كه خواهيم ديد اين نمودارمي

هستند.   ا ابررسانايي  بخش   ب يترتهب  مقاله   نيدر  در 

چينش    LOCV  ايهذرّبس   نظرية،  روش نحوة  و 

توض  هامولكول بخش    ،داد  ميخواه   حيرا  ، نتايجدر 

بهداده از محاسبات بسهاي  اي را ارائه ذرهدست آمده 

گيري اختصاص خواهيم كرد. نهايتاً بخش آخر به نتيجه

  پيدا خواهد كرد.  

 روش 

  ، ييخواص گرما  ةمحاسب  يبرا   LOCV  از روش  ما   

مغناط  يكيالكتر سامانه    يهاالكترون  ي سيو  ظرفيت 

  ز ين يبحران  يهاسامانه ي روش برا ني. ا ميكنياستفاده م

  ي انرژ   جملاتبه  يپارامتر آزاد  چ يه  رايمناسب است ز

𝐸)سامانه   = 𝐸ଵ + 𝐸ଶ + ⋯   در   .]٢٩[  كنديوارد نم (

هرچقدر   ادامه با اين جملات انرژي آشنا خواهيم شد.

  ي شتر يجملات ب اشد،ات بلندتر بذرّ نيكنش ب برد برهم

را انرژي سامانه  كرد.  ديبا  از بسط  افزايش   محاسبه  با 

جمله آنمحاس  ها،مرتبة  بهبة  ملاحظهها  قابل  اي  طور 

ميدشوار خوشهتر  محاسبة  مرتبهشود.  تا  بايد  ها  اي 

 (E)انجام شود كه سهم آن مرتبه در انرژي كل سامانه  

به بايد  باشد.  روش  ناچيز  كه  كرد  توجه  نكته  اين 

 
1 Structural stability phase transition  

LOCV    مانند بسط تيلور در رياضيات كاملاً دقيق است

  شود.  كه از جملات ناچيزِ آن صرفه نظر مي

اسپين را نيز -كنش اسپيناز آنجا كه ما قصد داريم برهم 

جهت محاسبة رفتار مغناطيسي سامانه در نظر بگيريم، 

را به دو گروه    (N)هاي ظرفيت سامانه  تعداد الكترون

N(ା)    وN(ି)،   به تعداد  كه  دهنده  نشان  ترتيب 

ميهاي  الكترون پايين  و  بالا  اسپين  تقسيم  با  باشند، 

اسپين  مي با  الكترون  براي يك  𝑖كنيم.  = +, تابع −  ،

    :صورته ب (𝜌(௜))ديراك -توزيع فرمي

١                     𝜌(௜)(𝑘) = ቂ𝑒ఉ൫ఌ(௞)ିఓ(೔)൯ + 1ቃ
ିଵ

, 

اي، انرژي تك ذره  هايحالت   𝜀(𝑘)باشد كه در آن  مي

𝑘    ،ظرفيت الكترون  موج  شيميايي،    𝜇بردار  پتانسيل 

𝛽 =
ଵ

௞ಳ்
ثابت بولتزمن است. پتانسيل شيميايي   𝑘஻و   

تعداد   (𝔫)و هر چگالي عددي    (𝑇)در هر دما   با قيد 

  :ذرات

٢                    𝑁 = ∑ ቂ𝑒ఉ൫ఌ(௞)ିఓ(೔)൯ + 1ቃ
ିଵ

,௞,௜  

شود. براي اهداف مغناطيسي كه در اين كار محاسبه مي

  : صورتبه  (𝜉)  بيني شده است، پارامتر نظم اسپينيپيش

٣                                                    𝜉 =
ே(శ)ିே(ష)

ே
, 

اي ذره 𝑁تابع موج   LOCVشود. در روش تعريف مي

  : صورتسامانه به دو بخش به

٤    𝜓(1, 2, ⋯ , 𝑁) =

𝐹(1, 2, ⋯ , 𝑁)𝛷(1, 2, ⋯ , 𝑁), 

تابع   𝛷اي و  ذره  𝑁تابع همبستگيِ    𝐹شود كه  تقسيم مي 

. ]٢٩[باشد  اي سامانه ميذره  𝑁كنشِ  موج بدون برهم
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𝛷   بوزون يا  فرميون  كه  سامانه  ذرات  نوع  اساس  بر 

شود. در حالتي كه ذرات سامانه فرميون  باشند تعيين مي

  دترمينان اسليتر خواهد بود. 𝛷باشند،  

روش   برحسب    LOCVدر  سامانه  كل  انرژي 

  : ]٢٩[شود  هاي انرژي تعريف ميخوشه

٥                        𝐸 =
⟨అ|ℋ|అ⟩

⟨అ∣అ⟩
= 𝐸ଵ + 𝐸ଶ + ⋯ ,  

جسمي،  -انرژي تك  𝐸ଵهاميلتوني سامانه،    ℋكه در آن  

𝐸ଶ باشندو غيره مي  جسمي-انرژي دو. 𝐸ଵ از رابطة:  

٦                   𝐸ଵ = ∑ 𝐸ଵ
(௜)

௜ = ∑ 𝜌(௜)
௞,௜ (𝑘)𝜀(𝑘),   

  :از رابطة 𝐸ଶو 

٧      𝐸ଶ =
ଵ

ଶ
∑௜,௝భ,௝మ

𝜌(௜) ൫𝑘௝భ
൯𝜌(௜)൫𝑘௝మ

൯⟨𝑗ଵ𝑗ଶ|𝜔(12)|𝑗ଵ𝑗ଶ⟩௔ ,  

دهندة حالت   𝑗ଶو    𝑗ଵآيد.  دست ميبه دونشان  - هاي 

فرميون هستند،  ذره سامانه  ذرات  چون  هستند.   𝑎اي 

پتانسيل    𝜔(12)بيانگر پادمتقارن بودن تابع موج است.  

  : صورتجسمي است كه به-مؤثر خوشه دو 

٨           𝜔(12) =
ℏమ

௠∗ ൣ ∇ሬሬ⃗ 𝐹(𝚛)൧
ଶ

+

𝐹ଶ(𝚛)𝑉(𝚛),  

ℏ. در اين رابطه  ]٢٩[باشد  مي = h/(2π )  ،ℎ   ثابت

گراديان،    𝛻ሬ⃗پلانك،   برهم  𝑉(𝚛)عملگر  كنش  پتانسيل 

جرم مؤثر هر الكترون    ∗𝚛  ،𝑚با فاصله    ذره  دو  كننده بين

باشد. با  اي ميذره-تابع همبستگي دو  𝐹(𝚛)ظرفيت و  

اسپين، تابع همبستگي  -كنش اسپيندر نظر گرفتن برهم

  : صورتاي بهذرّه-دو

𝐹(𝚛) = ∑ 𝑓௦௦ୀ଴,ଵ (𝚛)𝑃௦,  ٩                               

  : آيد كه در آن داريمدر مي

𝑃଴ =
ଵ

ସ
(1 − 𝜎⃗ଵ.𝜎⃗ଶ), ١٠                                 

  و

١١                                      𝑃ଵ =
ଵ

ସ
(3 + 𝜎⃗ଵ ∙ 𝜎⃗ଶ),  

𝜎    اسپين الكترون، و𝑓଴    و𝑓ଵ  ترتيب تابع همبستگي  به

اسپين به  اسپين-مربوط  و  هستند.سه-يگانه  با    گانه 

جسمي نسبت به  اعمال قيد بهنجارش، انرژي خوشه دو

شود. اين  جسمي كمينه مي-وردش تابع همبستگي دو

  : لاگرانژ-سازي با استفاده از معادلة اويلركمينه

١٢  

𝑓௦
ᇱᇱ(𝚛) + ቀ

ଶ

𝚛
+

௔ೞ
ᇲ

௔ೞ
ቁ 𝑓௦

ᇱ(𝚛) −
௠∗

ℏమ
(𝑉(𝚛) − 2𝛬)𝑓௦(𝚛) = 0  

را    𝛬شود كه ضرايب لاگرانژ  انجام مي بهنجارش  قيد 

مي نشاناعمال  پرايم  علامت  مشتقكنند.  گيري  دهندة 

جسميِ وابسته  -باشد. تابع همبستگي دومي  𝚛نسبت به  

رابطة از  استفاده  با  اسپين  ميبه  ١٢به  با  دست  كه  آيد 

مي آن  خوشهمحاسبة  ساير  نيز  توان  را  انرژي  هاي 

محاسبه كرد. جهت يافتن اطلاعات بيشتر در مورد ساير  

  مراجعه كنيد.  ]٢٩[مرجع هاي انرژي بهخوشه

  :براي محاسبة آنتروپي سامانه از رابطة

𝑆(𝑚∗,𝑇) = −𝑘஻ ∑௞,௜ ൣ൫1 − 𝜌(௜)(𝑘)൯ln൫1 −

𝜌(௜)(𝑘)൯+𝜌(௜)(𝑘)ln൫𝜌(௜)(𝑘)൯൧,  ١٣                   

مي رابطه    .كنيماستفاده  اين  ذرّات   ∗𝑚در  مؤثر  جرم 

سامانه است كه انرژي آزاد سامانه نسبت به آن كمينه 

  شود. مي

مغناطيسي   در    (𝜒)پذيرفتاري  مهم  واكنشي  تابع  يك 

مواد مي باشد. جهت محاسبة  تعيين ويژگي مغناطيسي 

ميدان   يك  نظر،  مورد  سامانه  مغناطيسي  پذيرفتاري 

در نظر   𝐻௭صورت  به  𝑧مغناطيسي خارجي در راستاي  

جملة                    مي شدن  اضافه  به  منجر  اين  كه  گيريم 
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-∑ 𝜇௜௜ ∙ 𝐻ሬሬ⃗  ميبه سامانه  ممان  هميلتوني  شود. 

𝜇௜برابر با    𝜇௜مغناطيسي الكترون   = −
𝐞

௠∗ 𝜎⃗௜   كه   است

𝐞  پذيرفتاري مغناطيسي از روابط  باشد.بار الكترون مي  

  :زير

١٤                                             𝑀௭ = ቀ
பℱ

பு೥
ቁ

்,𝔫
,   

١٥                                              𝜒 = ቀ
பெ೥

பு೥
ቁ

்,𝔫
,    

مغناطش در جهت محور    𝑀௭آيد، كه در آن  دست ميبه

𝑧  وℱ هاي ظرفيت است. انرژي آزاد الكترون 

  پيكربندي سامانه 

كه لايه    اعمال  زماني  نظري  كارهاي  در  گرافين  هاي 

گرفتن مي نظر  در  مشكل  اولين  شوند، 

در   خوديِ خودبه  هايخوردگيچين گرافين  سطح 

بسياري از دانشمندان   ،در دماهاي بالا.  محاسبات است 

هاي كوچك حرارتي را براي خوردگينظري اين چين 

كه در نظر  گيرند، در حالي سادگي محاسبات ناديده مي

به را  نتايج  است  ممكن  آنها  توجهي  گرفتن  قابل  طور 

دهد با  ]٢٧[  تغيير  گرافين،  سطح  در  چين خوردگي   .

است.  متفاوت  گرافين  سطح  در  شيار    ايجاد 

گرافين خوردگيچين سطح  تصادفي   ةپديد  يك  هاي 

هاي مخصوص با دستگاه  كه شيارها را، در حالياست 

آزمايشگاه دوربه  هادر  توابع  رياضي هصورت  بر   اتياي 

توان  ؛ بنابراين، شيارها را ميكنندروي گرافين ايجاد مي

معادل مانند  معادلاتي  نظر گرفت   ةدر  در  و    شرودينگر 

كردآن  حل  را  هنگاميها  فني،  لحاظ  از  لايه .  يك  كه 

مي سازنده  است،  ساخت  حال  در  تواند گرافين 

منظمشيارها آن    يي  سطح  كندروي  بروز    ايجاد  از  تا 

 . ]٣٤[ هاي ذاتي جلوگيري كندخوردگيچين

گرافين    ةدو ورق ،ما سامانة مورد بررسي در كار حاضر،

  آنگستروم   ٤٢/١برابر با    C)-(C  دو اتم كربن  با فاصله

ضلع  الگوهاي  كه دق  يشش  قرار    يرو  قاًيآنها  هم 

، انداز هم جدا شده   L  ةاندازبه  يا اند و با فاصلهگرفته

فاصل  L  ؛باشدمي در    ميناميم  يتعادل  ةرا  آن  دليل  كه 

شد روشن خواهد  ورقه  .  ادامه  دو  براي  كه  شيارهايي 

گرفته نظر  در  بهگرافين  ب ايم  سينوسي  توابع    ا صورت 

دامن  λتناوب  ةدور محاسبات كه    باشندمي  Aةو    در 

  ). ١(شكلباشد ي، تابع سينوسي، خوش رفتار مياضير

  

 دوره   اصورت توابع سينوسي ب گرافين شياردار به  ةدو لاي   .١شكل

  . شكل بدون مقياس رسم شده است. A ةو دامن  λتناوب 

الگو   هاشيار  نيا ضلع  يتناوب  تغ  يشش    ر ييرا 

 يما بر رو  قيطور كه قبلاً ذكر شد، تحق. همان دهندينم

الكتر  يبررس سامانه    كي  ي و ترموديناميكيكيخواص 

لا  ملشا مولكول  شياردارگرافين    ةيدو   شيآلا  يهابا 

برا  2SeH  ةشد   ، سامانه  خواصِ  اين  ة محاسب  ياست. 

موقعدانستن     ي هامولكول   يتعادل  يهات يمختصات 

2SeH ضروري است  گرافين ي هاهيلاكربن ِ ي هاو اتم  .

ها، اتم   يتعادل  يهات يموقع  منظور از  كرد كه  ديك أت  ديبا

چگال  ياتم  نيانگيم  يها ت يموقع اساس    ي هايبر 

مختصات  محاسبة  .  باشدميآنها    ي نتومآكو   ياحتمال

انجام   مهم  چالش  كي   ي سامانه،هامولكول  يتعادل در 

مي   ينظر  قيتحق محسوب  براشودما  ا  ي.    ن ي حل 

موقع ابتدا    ي هامولكول  يبرا  يش يآزما  يهات يمشكل، 

2SeH  كمك گيريم، سپس بهدر نظر ميكربن    يهاو اتم  

را اصلاح   يشيآزما  يها ت يموقع  نيا  ي،سازنهيبه  ندآيفر
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دست  بهسامانه    ياجزا  قيدق  يتا مختصات تعادل  يمكنيم

در   2SeH  ةشد  شيآلا  يهاسلنيم مولكول  يها. اتمبيايد

گرافين    يةدر وسط دو لا  قاًيو دق  ياصورت دورهابتدا به

ها را  . اين مكانشونديم عي توز يخاص يهات يدر موقع

ميمكان سلنيم  آزمايشي  مثال، به  ناميم.هاي  عنوان 

بعد  ينما  ٢شكل نحو   يدو    ي هامولكول  عيتوز  ةاز 

مولكولشده    شيآلا از  خاص  چينش  يك  هاي  براي 

2SeH  م نشان  ا  ].٧٢[   دهدي را  اتم   نيدر    ي هاشكل، 

به  2SeHي  هامولكول  لنيمس دقابتدا  نقط  قيطور  ة  در 

خطوطِ ساختارِ  مراكزِ   اتصالِ  وسط  ضلع  دو  يِ  شش 

در    يگر يدر بالا و د  ها يشش ضلع  ي از كي  كه  ،گرافين

گرفته  هستند،  سلنيم  يهااتم  ايينپ اقرار  نحوة   نياند. 

  هاي سلنيم در وسطِ دو لاية گرافين، براي قرارگيري اتم

اعمال    2SeH  يهامولكول  ي هاعيتوز  انواعِ  يِتمام

چينش  .شونديم انواع  با  رابطه  در    2SeHهاي  بعداً 

  توضيح خواهيم داد. 

 

 2SeHهاي نمايشِ دو بعدي از چينشِ خاصي از مولكول  .٢شكل

هاي آلايش  نشان دهندة مولكول  Dدر بين دو صفحه گرافين. نماد  

  است. 2SeHشدة 

حاضر كار  دمابه  يبرا  در  رساندن   ي بحران  يحداكثر 

مختلف  ،ظرفيت   يهاالكترون توز  يانواع  ي  هاعياز 

  در بين دو لاية گرافين شياردار   را  2SeHهاي  مولكول

و    1b  شبكة منظور، دو بردار    نيا   ي. براميريگ يدر نظر م

2b  برا تعر  كي  يرا  تخت  در    ميكنيم  فيگرافين  كه 

است   ٣شكل شده  داده  مولكول    نيب  ةفاصل  .نشان  دو 

متوال  شيآلا جهت   يشده  عمود  يافق  يها در    ي و 

آن  شوديم  في تعر  2b2nو    1b1nبا    ب يترتبه در    كه 

،...٣،٢=  1n  2  =٢،١...،  وn  ع ي مثال، توز  يبراباشد.  مي  

٢=  1n،١= 2n  ةانداز  ل يدلبه  باشد.مي  ٢شكلمربوط به 

مولكول بزرگ  مقدار  2SeH  يهانسبتاً   ،١=  1n    مجاز

  ي نوس يس  يهاه يكربن در لا  يهااتم  يهات ي. موقعست ين

شكل گرافين  موقعبه  ١شكل    ي شيآزما  ي هات يعنوان 

  .شونديكربن در نظر گرفته م يهااتم يبرا

  

مولكول  .٣شكل دادن  آدرس  شده،  جهت  آلايش    هايِ بردارهاي 

  شوند. بدين صورت در صفحة گرافين تعريف مي 2bو  1b شبكة

 در   دروژنياتم ه  دو  يِشيمختصات آزما   ةمحاسب  يبرا

اتم  ميابتدا    ،سلنيم  يهااطراف  يك   كنيمفرض    فقط 

با    .قرار داردتخت گرافين    ةيدو لا  نيب  2SeHمولكول  

حل معادلة شرودينگر براي اين حالت خاص و كمينه  

اتم مختصات  به  نسبت  سامانه  آزاد  انرژي  ها،  كردن 

اطراف يك اتم    مختصات تعادليِ آزمايشيِ دو هيدروژن

 مختصات  آيد.دست ميسلنيم بين دو صفحة گرافين به

ابه  دروژن يه  دو از  آمده  عنوان  به  رهيافت،  نيدست 

آزما تمامِشيمختصات  هيدروژن  ي  اطراف  جفت  هاي 

مااتم بررسي  مورد  سامانة  سلنيم  گرفته    هاي  نظر  در 

توضيح    .شوندمي را  محاسبات  اين  اصول  ادامه،  در 

ا  دهيم.مي دق   كيراستا،    نيدر  سلنيم  نقط  قاًياتم   ة در 

  ي ك كه ي  ي گرافينكه مراكز دو شش ضلع  يخط  يِانيم

د  يبالادر   هست، قرار    آن  زيردر    يگرياتم سلنيم و 

با شعاع    ي فرض  يكرو  يفضا  كي  سپس.  شودداده مي

نظر    درسلنيم    هاييت اتممركز  بهآنگستروم    ٥حدوداً  
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است كه در آن   ييفضا  ةكره نشان دهند  ني. اميريگ يم

ديگر    Hو اتم    Se  ،Cطور مؤثر با  به  دروژنيه  يهااتم

  ن يا  طور كه در بالا بيان شد،همان  .كننديم  كنشبرهم

مولكول   از حل معادلة شرودينگر براي يكشعاع مؤثر  

2SeH  در اين    .آيددست ميبه  تخت گرافين  يةدو لا  نيب

با   يمكعب  يفضاها  ري زبه  ي مذكور،كرو  يفضا  روش،

آزاد    يشود. انرژيم  متقسي   مكعب   آنگستروم  ١٠-٣  حجم

روش  تخت گرافين به  ةيدو لا  نيب  2SeHمولكول    كي

LOCV  دوممكنِ  مؤثرِ  يِ هاعيتوز  يتمام  يبرا اتم     

ممكعب   نيب  دروژنيه محاسبه  كه    يطوربه  شود،يها 

ه اتم  مركز    دروژن يهر  م  كيدر  قرار  .  رديگ يمكعب 

تعادليها ت يموقع ه  دو  ي  اتم    در  دروژني اتم  اطراف 

پ  ،سلنيم كمتر  يكربنديبا  دارد  يانرژ  نيكه  را   ،آزاد 

-H  هاي كنشبرهم  يبرا   يكولن  ل ي. پتانسشوديم  نييتع

H ،H-Se  وH-C در  نياسپ-نيكنش اسپهمراه برهمبه

آزاد   يانرژ  ةمحاسب  ندي). فرآ٩ة(معادل  شودينظر گرفته م

روش  تخت گرافين به  ةيدو لا  نيب  2SeHمولكول    كي

LOCV  ظرفيت    يهاآزاد الكترون  يمشابه محاسبه انرژ

معادلات در  كه  داده شده    حي توض  ١٩و    ١٧،  ١٦است 

 است. 

مختصات  برايشيآزما  هايتمام  محاسبات    شروع  ي 

ها با روش  همه اتم  يواقع  ي. مختصات تعادلمفيد هستند

شدوردشي   خواهد  داده  توضيح  ادامه  در   ن ييتع  كه 

  Hو    C  ،Se  يهااتم   ي شيآزما  ي هات ي. موقعشونديم

مشخص   HR′  و  CR،′ SeR′  بردارهاي  با   ب يترتبه

صورت پر رنگ نوشته  در اين مقاله بردارها به  .شونديم

ميمي اكنون  بهشوند.  د  هااتمخواهيم  در  هيماجازه   تا 

مكانيهات يموقع  نيدارتريپا گيرند. خودشان    ي  قرار 

مكاناين واقع  در  اتمها  كه  در ساخت  هايي هستند  ها 

  ن يبا ا  گيرند.ها قرار ميآزمايشگاهي سامانه در آن مكان 

م ما  نظر  ميتوانيروش،  با    يمحاسبات  را  خود 

كار،  .  كنيم  سازگار  يتجرب  يهات يواقع اين  براي 

اضافه  ها  اتم  ي آزمايشيهات يبه موقعرا     ′δRجملات

 و CRδ′ +C= RCR  ،′SeRδ′ +Se= RSeR′  ؛كنيممي

′HRδ′ +H= RHR.    آزاد ساختار   يانرژبا كمينه كردن 

بهشبكه    HRδ′و   CRδ،′ SeRδ′  راتييتغ  نسبت 

اتم  ميانگين  يها ت يموقع ميها  همه  شوند؛ محاسبه 

  ي هاكانم  انگرينما  HRو   CR، SeRي  بردارها  ن،يبنابرا

ها در ساختار  اتم   ميانگين)  يهات يموقعي (واقع  يِتعادل

در بين    2SeHنحوة قرار گرفتن يك اتم    شبكه هستند.

هاي اتم (انواع توزيع  ١گرافين مربوط به توزيع  ةدو لاي

2SeH    داده توضيح  ادامه  در  گرافين  لايه  دو  بين  در 

ها رسم شده است. مختصات اتم  ٤خواهد شد) در شكل

  باشند. در اين شكل مربوط به نقطة بحراني مي

درهاالكترون موجود  مولكول  هاياتم  ي  و    ي هاكربن 

مآلايش  را  الكترون  توانيشده  غ  تيظرف  يهابه    ر يو 

همان    قاًيدق  ت يظرف  يها كرد. الكترون  يبنددسته  ت يظرف

دار  يكينامي ترمود  ةسامان قصد  كه  رفتار   ميهستند 

بررس  يبحران را  روشميكن  يآن  در  ا  يشناس.    ن يما، 

هالكترون به  خاص  چيها  نم  بت نس  ياتم  . شونديداده 

تا   ابندييم  انيسيّال جر  كيمانند    يها در شبكه بلورآن 

ها را ما آن  ن،يكنند؛ بنابرا  جاديا  ييابررسانا  اي  ييرسانا

 يها، الكتروناز طرفي ديگر.  ميناميسيّال م  يهاالكترون

هسته  ت يظرف   ريغ پوششي  به  اثر  و  هستند  متصل  ها 

ها در  مشاركت آن  زاتصالات مانع ا  ني. اكننديم  جاديا

كوپر زوج  همه  شوديم  تشكيل  ما،  محاسبات  در   .

با    ييهاوني عنوان  به  دروژنيكربن، سلنيم و ه  يهااتم

 سيّالِ  ي هاكه الكترون  شونديدر نظر گرفته م  qبار مؤثر  

  عبارتند از:  هاوني ني. اكننديها حركت مآن نيب سامانه
2+Se، 4+C  و +H  بار مؤثر .q    مثبت    ةتوسط هست  وني هر

 آن  تيظرف  ريغ  يهااز الكترون  يآن و اثر پوششي ناش

  . شوديم نييتع
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در بين دو لايه گرافين    2SeHنحوة قرار گرفتن يك اتم    .٤شكل

در نقطة بحراني. براي ديد بهتر، فاصلة بين دو    ١مربوط به توزيع

  گرافين افزايش يافته است. 

روش مقادير  ،LOCV  در   ايذرهتك   يانرژ  داشتن 

ε(k) تك موج  تابع  پتانس  Φ(k)اي  ذره،    ي هاليو 

صلي اين روش محسوب  ا  هاييورود  كننده،  كنشبرهم

محاسبشوندمي با  مورد  نيا  ة.  توابع سه  تمام   ،

سامانهكيناميترمود مبه  ي  برانديآيدست   محاسبه  ي. 

ε(k)   و   Φ(k)الكترون    كي  يبرا  ريز  نگريشرود  ة، معادل

𝒓ة  سيّال كه در نقط = 𝑥ଙ̂ + 𝑦ଚ̂ + 𝑧𝒌෡   قرار دارد و با

و    يهاوني شده توسط    جاد يا  يكيالكتر   ليپتانس كربن 

  : شوديحل م كند،يكنش مشده برهمآلايش 

١٦                                  −
ℏమ∇మ

ଶ௠∗ 𝛷 + 𝑈𝛷 = 𝜀𝛷,  

١٧    𝑈 = ∑ 𝑉௘ି஼
ேభ
௜ୀଵ ൫𝑅ሬ⃗ ஼೔

,𝔯൯ + ∑ 𝑉௘ି஽
ேమ
௝ୀଵ ቀ𝑅ሬ⃗ ஽ೕ

,𝔯ቁ ,  

 2Nو    1N  =١٨است و    يعملگر لاپلاس  𝛻ଶ در آن،  كه

و  يهاونيتعداد    ترتيب به آلايش    هايمولكول  كربن 

 
1 Bloch 
2 Born-Von Karman 

الكترون  يك  با    يمؤثر  يهاكنشهستند كه برهم   ايشده

ا دارند.  ارز  نيسيّال  با  محاسبه    يفواصل  ياب ياعداد 

-e  كنندة  كنشبرهم  ي هاليپتانس  ،هاكه در آن  شونديم

C    وe-D  مرتب  ةاندازبه مقاد  يبزرگ   ةدو    مطلقِ   رياز 

 .ابندييخود كاهش م  يِداكثرح جذبيِ

:  كنديمجزا را احساس م  ليالكترون سيّال سه پتانس  كي

)  ٢ ،  (e-C) كربن شبكه گرافين  ي هاوني) الكترون با  ١

) الكترون با  ٣، و  (e-D) شدهآلايش  يهاونيالكترون با  

 و e-C يهاكنشبرهم .  (e-e)سيّال    يهاالكترون  ريسا

e-D  كهي، در حالشوندميدر نظر گرفته  ١٧ةدر معادل 

e-e   بالاتر در نظر گرفته   يانرژ   يهاو خوشه  ٨ةمعادل  رد

  : است  ريصورت زبه ١٦ةمعادل يكل جواب. شودمي

١٨  

      𝛷൫𝑥,𝑦,𝑧,𝑘ሬ⃗ ൯ = 𝒜 ∙

𝑢ଵ൫𝑥,𝑦,𝑘௫,𝑘௬൯𝑢ଶ(𝑧,𝑘௭) ∙ 𝑒൫௜௞ೣ௫ା௜௞೤௬൯, 

 ن ياست. در نظر گرفتن ا   بهنجارش ثابت   𝒜  در آن  كه

  ع يگرافين و توز  ياتناوب شياره  تابع موج از دوره  نوع

،  هاتناوب  نيا  ليدل. بهشوديم  يناش 2SeH يهامولكول

ب موج  بلاخ هتابع  است نوشته    ١شكل  آن  شده  در   كه 

𝑢ଵ൫𝑥,𝑦,𝑘௫,𝑘௬൯  مرز فون - بورن  يادوره  يشرط 

تابع    ي. وابستگكنديارضا م  y -xرا در صفحه  ٢كارمان 

.  لحاظ شده است 𝑢ଶ(𝑧,𝑘௭)  با عبارت 𝑘௭ و z موج به

گرفتنبا   نظر  معادل١٦رابطة  در  يمرز  طيشرا  در    ة ، 

شوت  نگريشرود روش  م  ٣نگ يبا  بد  شوديحل   نيو 

 كلِ  يانرژ  ، سپس نديآيدست مبه Φ(k) و ε(k) ب يترت

كردن  ،سيّال  يهاالكترون وارد  در  Φ(k) و   ε(k)با 

انرژي  و    يانرژ  يهاخوشهجملات   كردن  جمع 

  ي با انرژ   كردن  ر. كاشوديمحاسبه م  يكديگر،با  ها  خوشه

3 Shooting method 
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از جابه F=E−TS آزاد تر كل راحت   يانرژ  ي استفاده 

 : باشدميسامانه   يآنتروپ S است كه در آن

S(m*,T)=-kB∑k,i[(1-ρ(i)(k))ln(1-
ρ(i)(k))+ρ(i)(k)ln(ρ(i)(k))]                                     ١٩

        

پارامتر وردشي در    كي عنوان  ثر بهؤ م  جرمدر اين رابطه،  

م گرفته  واقعشودينظر  در  الكترون  يانرژ   .    ي هاآزاد 

.  شوديم  نهي كمشان  ثرؤ م  جرم  راتييسيّال با توجه به تغ

ترتيب هب برهماين  در  -الكترون  يهاكنش،  فونون 

 ن ي. اشوديدر نظر گرفته م  سامانه  آزاد  يمحاسبات انرژ

مهم  توانندمي  هاكنشبرهم تع  ينقش  رفتار    نييدر 

نشان داده    ي. در بخش بعدكنند  فايا  هاسامانه  يبحران

ها، رفتار  كنشبرهم  ني گرفتن ا   دهيخواهد شد كه با ناد

  . شوديم ديسيّال ناپد يهاالكترون يبحران

 نتايج

روش     بخش    ي هات يموقع  نييتع  نديفرآ  ،يشناسدر 

  ه يدو لا نيكه ب 2SeHمولكول   دروژنِياتم ه تعادليِ دو

ا گرفت.  بحث قرار  مورد  دارد،  قرار   ن يگرافين صاف 

ارائه   ١شماره در جدول ي در مختصات كرو ها ت يموقع

  ي قطب  ياي زوا  انگرينما  ب يترتبه  φو    θاند، كه در آن  شده

ا  سمتيو   مبد  جينتا   نيهستند.  اساس    دستگاه   أبر 

  تعيين شده اند. قرار دارد Seدر مركز اتم  كه مختصات

كه   2SeHمولكول  دروژنِي اتم ه  تعادليِ دو يها تي موقع  .١جدول

 انگر ينما  بي رت φو    θگرفته است.    گرافين صاف قرار  هيدو لا  نيب 

  باشند.مي سمتيو  يقطب يايزوا

  φ (degree)  θ (degree) (˚A)شعاع  اتم

Se 0 -  -  

H ٣٨/٥١  ٣٦/٦٣ ٠٢/٢  

H ٣٢/١٢٥  ١٤/٢٩٧ ٠٤/٢  

 
1 Structural stability 

مي  جينتا نشان  كهما  قابل  طور  به آزاد    يانرژ  دهند 

آنگستروم    ٣از حدود    شتريب  H-Seفواصل    يبرا  يتوجه

  ي انرژ  يسازنهيكم  نديما فرآ  جه،ي. در نتيابدافزايش مي

 .كنيمميمحدود  آنگستروم ٣آزاد را به فواصل كمتر از 

حالت    ٩٩٠٠ازاي  هسيّال ب  ي هاالكترون  يبحران  هايدما

  .اندمحاسبه شده  2n  =٢،١...،  و    1n  =٣،٢متفاوت ...،

توز  يبرا مولكول  عيهر    ي هاخوشه  ،2SeHي  هااز 

هاي  زيرا خوشه  دنشو يمحاسبه م  3Eت  تا عبار  يانرژ

مطالعه، تمام    ني. در امراتب بالاتر سهمشان ناچيز است 

ذره ارائه   انرژي برصورت  به  يانرژ  يهاخوشه  ريمقاد

آنتروپشده از    يهاالكترون   ياند.  استفاده  با  سيّال 

  L  ،λ  ،A   به  نسبت آزاد    يو انرژ  شدهمحاسبه    ١٩ةمعادل

تمام دماها و چگال،    m∗و   در   .شوديم  نهيكم  ،هايدر 

 پايداري عنوان  به  درون  نيا  ادبيات فيزيك ماده چگال،

 . شوديشناخته م ١ي ساختار

  سيّال يهاالكترون فاز مرتبه دومِ گذارالف. 

انرژ  گذار  يدارا  ي هاسامانه  در    نمودار    ، آزاد  يفاز، 

مف محاسب  گذارنوع    ييشناسا  يبرا  يديابزار    ة و 

  ند، يفرآ  نيا  شينما  ياست. برا  ينقطه بحران  يهايژگ يو

شكل سيّالالكترون  آزاد  يانرژ  ،٥در  واحد ب  هاي   ر 

 =T K١٤٦نسبت به معكوس چگالي در دماي  الكترون  

نمودار    نيدر ا  داريمنطقه ناپا  كيوجود  رسم شده است.  

  ي هاالكترون  ياول برا  ةفاز مرتب  گذار  كي  نشان دهنده

وجود دو فرو رفتگي در اين  نيو همچنباشد  ميسيّال  

نمودار نشان دهندة يك گذار فاز مرتبه اول است. پس  

از محاسبة مغناطش مغناطيسي، خواهيم ديد كه سمت  

مبيّن حالت عادّي رسانايي، سمت چپ   Aراست نقطة 

مياني   Bنقطة   ابررسانايي و منطقة  دهندة حالت  نشان 

دهد. اين مبيّن يكي از  يك حالت مخلوط را نشان مي

بهابررسانا   يناديبن  ياهجنبه شكست    ناميي 
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  معمولي   انتقال از حالت يعني  .  است   تقارن  يخودخودبه

پابه توج  يساختار  يداريحالت  بعداً   يمخواه  هياست. 

ا  كرد ابررسانا  گذار  ةدهندنشان  گذار  نيكه    يي فاز 

براباشدمي گذار  يمرزها  نييتع  ي.  مااين  روش    از  ، 

 دارنيچنقطه    كه با خطِ  ١تانژانت اصلاح ماكسول -دوبل

شكل است،    شينما  ٥در  شده  ميداده  . كنيماستفاده 

 

سيّالالكترون  آزاد  يانرژنمودار    .٥شكل واحدب   هاي  الكترون    ر 

  . =T ١٤٦ Kنسبت به معكوس چگالي در دماي 

ا  شتريب  اتيجزئ م  روش  نيدرباره  در مرجع   توانيرا 

  يي جا  شود،يآغاز مA   نقطه  انتقال از  ندي. فرآافت ي]  ٣٥[ 

هستند. با  معموليسيّال در حالت  يهاكه تمام الكترون 

  ي داريسمت حالت پابه  جيتدرها بهآن  ،يچگال  شيافزا

، تمام  B   درنقطه   ت،ي . در نهاشونديمنتقل م  يساختار

 گذار   نديو فرآ  شده  ديسيّال وارد فاز جد  يهاالكترون

 را  لازم است دما  ،يبحران  ةنقط  افتني   ي. براابدييم  انيپا

با افزادهيم  شيافزا  دار نيچنقطه    دما، طول خطِ  ش ي. 

. شونديم ترك يهم نزدبه B و A نقاط و ابدييكاهش م

نها دما  ت،يدر  دو   نيا   cT =٨٣/١٤٧  K  خاص  يدر 

  واحد  نقطه  ني. اشوندي واحد همگرا م  ةنقط  كينقطه به  

دوم  ةفاز مرتب يك گذاراست كه  يبحران ةنقط انگرينما

كه   يدر حالدهد.  را نشان ميسيّال    يهاالكترون  يبرا

نظرفيزيكدانا  اكثر گذار محاسب  يبرا  ين  دماي  ه 

ما از    كنند،ياستفاده م  ٢اينز د-آلن  ةاز معادل  ييابررسانا

 
1 Double-tangent Maxwell construction 

به ماكسول  روروش  بهره    نيگزيجا  يكرديعنوان 

  بيبا تقر  شبرگيال  يةاز نظر  نزايد-آلن  ة. معادلميبريم

وابستگ  دهيناد ال  ي گرفتن  تابع  استخراج   شبرگيممان 

كه روش ماكسول قادر است در   يشده است، در حال

  كرد ي رو  كي اعمال شود.    ت يتمام دماها بدون محدود

 كيكار رفته، در نظر گرفتن به مقاله نيبرجسته كه در ا

موج است   واحد  تابع  نقطة بحراني  از  بعد  و  قبل  ؛ در 

خودبه  گذار  ن، يبنابرا شكست  و    تقارنِ   يخودفاز 

توسط    ذاتيطور  هب  مشاهده شده در نمودار انرژي آزاد

هاي پيرامون و پتانسيل  سيّال  يهاالكترون  يرفتار جمع

اين درحالي است كه در برخي از    .داده است رخ    هاآن 

موج  تابع  دو  بحراني،  نقطة  از  بعد  و  قبل  در  مقالات، 

تر مشاهده  گيرند تا گذار فاز راحت متفاوت در نظر مي

  ،يبحران  ةتابع موج در نقطدر نظر گرفتن يك  با    شود.

  فاز   راگذ  ياز چگونگ  يتردرك جامعما    يشناسروش

 .آورديفراهم م راسيّال  يهاالكترون

  ي هامربوط به الكترون  يآزاد و نقاط بحران  يهايانرژ

برا مولكول  ع يتوز  ٩٩٠٠تمام    يسيّال   يهامختلف 

 2SeH  عيسه توز  جياند. نتاطور جداگانه محاسبه شدهبه 

نشان داده    ٢در جدول  يبحران  يدماها  نياول با بالاتر

  بيترتبه  ٣و    ٢،  ١  يهاعيجدول، توز  نياند. در اشده

م  2n=٤،٤،٥و    1n=٧،٨،٩  ريمقادبه در شونديمربوط   .

مورد  بررسيمورد    ٩٩٠٠  انيم    2n=٥،1n=٩  شده، 

گذار    نيبالاتر  ةدهندنشان است   cT =K٨٣/١٤٧دماي 

بالاترين دماي ابررسانايي (مواد    از  شتري ب  K١٤  باًيكه تقر

اتمسفر مي در فشار  بحراني  باشد.كاپرت)  نقاط  نتايج 

توزيع   سه  به  2n=٤،٤،٥و    1n=٧،٨،٩براي  ترتيب كه 

شوند،  نوشته مي  ٣و توزيع    ٢، توزيع  ١صورت توزيع  به

  ارائه شده است. ٢در جدول شماره

2 Allen-Dynes 
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و   ٢، توزيع  ١. دما، فشار و چگالي بحراني براي توزيع  ٢جدول

  . ٣توزيع 

پارامتر 

  بحراني

  ٣توزيع   ٢توزيع   ١توزيع 

(K) cT  ٨٦/١٤٣  ٠٢/١٤٧  ٨٣/١٤٧  

)3-(nm cn  ٠٣/٧  ١٠/٧  ٢٥/٧  

(MPa) cP  ٠٤/١٤  ٠٦/١٤  ٠٩/١٤  

كه در    يمگاپاسكال  يفشارها   جي شود كه نتا  ديتأك   ديبا

اعمال   يخارج  ياند، فشارهاذكر شده  ٢جدول شمارة

  ن يا  بلكه  ستنديگرافين ن  هيدو لا  ي سطوح خارج  رشده ب

نما  ي هاالكترون  نيب  يداخل   يفشارها  انگريفشارها 

ماه از  كه  هستند  بودنفر  ت يسيّال  و  الكترون  ميون  ها 

محآن  يهاكنشبرهم با  در .  شوديم  يناش  طيها    اين 

دماي    با  گريد  ساخته شده  ي، ابررساناها ي است كهحال

از   بالاتر  فشارها  ازي ن  ٥/١٣٣  Kبحراني    ي خارج  ي به 

. عدم نياز ]١[  دارند GPa ا مرتبة بزرگيبالاتر ب  اريبس

به فاز  از گذار  يكي  خارجي،  فشار  به  آمده  دست 

  ها افتهي  ني. اباشدبزرگترين دستاوردهاي اين تحقيق مي

  مهمي گرافين نقش    يها هيكه لا  دهديوضوح نشان مبه

ن حذف  فشارها  ازيدر  شديدبه  افزا  يخارج  ي    ش يو 

 .كننديم فايا يبحران يدما

در  سيّال    يهابر اساس محاسبات ما، جرم مؤثر الكترون

  ≥  ٣٦/٠ة  محدود
௠∗

௠
جرم  m، كه در آنباشدمي  ١٦/٠   ≥

  ع يمربوط به توز  جينتا  ن ي. ادهديالكترون آزاد را نشان م

٩=1n،  ٥=2n  محدودة    در  يبحران  ةنقط  يكينزد  در

K٧/١٤٨≤T≤   مؤثر  است.    ١/١٤٧ جرم  كمتربودن 

جرم  الكترون نسبت  به  سيّال  آزادهاي  ،  الكترون 

ببرهم   ةدهندنشان جاذب  سيّال   يهاالكترون  ني كنش 

ا دركنش  برهم  نياست.  مهم  عوامل  از   ل يتشك  يكي 

اهم  باشدميكوپر    يهاجفت    ي هايشدگ جفت   ت ي و 

نشان   را  فاز مرتبه دوم  گذارفونون در وقوع  -الكترون

ب  .دهديم با  بهزيرا  آزاد  الكترون  جاي  هكارگيري جرم 

  شود. استفاده از جرم مؤثر، جرم مؤثر، گذار فاز محو مي

- الكترون  يهاكنشكه برهم  دهديما مامكان را به  نيا

. سه عامل  موارد كنيآزاد    يفونون را در محاسبات انرژ

 سيّال  يهادر الكترون  يرفتار بحران ةمشاهدكه به ياصل

ما بررسيِ  مورد  م   سامانه    نواري ساختار    كند،يكمك 

ز  ، شياردارگرافين   در   دروژنيه  يهااتم  اديتعداد 

گرفتن  2SeH  ديدريه نظر  در  در   ∗𝑚  وردشي  و 

   L،Aة  شدنهيبه   ري. مقادباشندمحاسبات انرژي آزاد مي

كم  ١  عيتوز  يبرا   λو عبارتند  آزاد    يانرژ  ي سازنهيبا 

تمام  .  λ=٦/٢٧˚Aو     =١٨/٦A˚٦٤/٨L=،A˚Aاز:

ا  ١عيتوز  محاسباتِ گرفتن  نظر  در  انجام   ر يمقاد  نيبا 

دما است.    اين به  زيادي  يوابستگ  يبحران  يشده 

بهداردپارامترها   مشاهد  يطور،  برا  گذار   ةكه   يفاز 

  هاي بازهبه  ١عيتوز

𝐴˚  ٩٣/٨≤   𝐿≤٣٦/٧  ،𝐴˚  ٠٥/٧≤   𝐴≤  و    ٩١/٤  

𝐴˚  ١٨/٢٩≤   𝜆≤ شود.مي محدود  ٠١/٢٦ 

كه    ساختاري  ثباتِ  اين فاز جديدِيكي از دلايل مشاهدة  

الكترون يافتهبراي  سيّال  از  وجود    ايم، هاي  غني  مواد 

كربن   و  است هيدروژن  ما  ساختار  مي  در  توانند  كه 

جفت طيف تشكيل  براي  ضروري  فونوني  هاي هاي 

 ] كنند  فراهم  را  پارامتر  ]٣٦،٣٧كوپر  كردن  شامل   .

در    ′δR  وردشي ديگري  مهم  دليل  ما  محاسبات  در 

در    گذار مشاهده   پارامتر  اين  گرفتن  ناديده  است.  فاز 

شدن   ناپديد  به  منجر  آزاد  انرژي   فاز  گذارمحاسبات 

مي  ةمرتب تغييرات  شود.دوم  پارامترها    دامنه  براي  اين 

از  ١  توزيع ≥  ٧٩/١  pm  عبارتند  𝜹𝑹ᇱ
𝑪 ≤ ٦٣/١ ، 

𝐴˚  ٢٥/٠  ≤ 𝜹𝑹ᇱ
𝑺𝒆  و   ١٧/٠ ≥
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𝐴˚  ٩٦/٠≤ 𝜹𝑹ᇱ
𝑯 نتايج،    ٢٨/٠ ≥ اين  اساس  بر 

ميهمان انتظار  كه  ميانگين  رفت،طور  هاي  يون  مكان 

برخورداركربن   زيادي  بسيار  پايداري  زيرا هستند  از   ،

. در باشدگرافين داراي يكي از پايدارترين ساختارها مي

واكنش  تر و  هاي سبكدليل جرمبه H هايكه يونحالي

تحرك    پذيري بالا،  نشان  زيادشيميايي  خود  از  ي 

ميمي نشان  نتايج  اين  وقتي  دهند.  كه  دهند 

هاي  هاي خاصي بين لايهدر مكان  2SeH هايمولكول

قرار مي يونگيرند، موقعيت گرافين  اوليه  ، C  هايهاي 

Seو  ، H نميبه تغيير  توجهي  قابل  از  كند.  طور  يكي 

اين حركات    دستاوردهاي اين پژوهش، توانايي محاسبة

از  با   يوني  كمينهاستفاده  ساختار  آزاد  انرژي  سازي 

ده  دهننشان   Hو  C  ،Se   هاي محدودد. تحرك باشمي

مي نظري  تحقيق  اين  كه  است  طريق  اين  از  تواند 

د. اگر حركات  قرار بگير  گاهي نيز مورد بررسيآزمايش

معادلات    هايون حل  براي  مرزي  شرايط  بود،  بيشتر 

طور قابل  كرد و محاسبات بهمي  زيادي   شرودينگر تغيير

 .دشتر ميتوجهي پيچيده

پاسخ توابع  واگرايي  يكرفتار    گذار   بارزِ  ويژگي  ي، 

. براي نشان دادن اين رفتار باشدميدوم    ةمرتب  هايفاز

براي  v(C (گرماي ويژه در حجم ثابت   نمودار  بحراني،

شكلالكترون در  سيّال  توزيع  ٦هاي  ازاي  به  ١براي 

دما   برحسب  بحراني  است. چگالي  شده  داده    نشان 

قابل    انرژي آزاد  افت و خيزهاينزديك به نقطه بحراني،  

نوسانات  دامنة  پوشي نيستند زيراچشم نزديك    ،اين  با 

بنابراين،   يابند. افزايش مي ،سامانه به نقطه بحراني شدنِ

به    e-eفونون و  - فونونبردِكوتاهي  هاكنشبرهم منجر 

  د. نشو هاي سيّال ميهاي بلندبرد ميان الكترونهمبستگي

  ي شبيه رفتار  ،بحراني  ةدر نزديكي نقط  vC  همين دليلبه

  دهد.نشان مي از خود مقياسبي

  

براي    .٦شكل ثابت  حجم  در  ويژه  گرمايي  ظرفيت  نمودار 

  هاي ظرفيت در چگالي بحراني و در نزديكي دماي بحراني. الكترون

هاي سيّال در الكترون (χ) مغناطيسي  نمودار پذيرفتاري 

 ، در ١ديگر براي توزيعي  تابع پاسخ  يك   عنوان به  ٧شكل

بحراني رسم شده است. اين نتايج با در   ةنقط  ينزديك

و     zنظر گرفتن يك ميدان مغناطيسي خارجي در جهت 

مغناطيسي  ةمحاسب ب  پاسخ  د. يآمي  دست هسامانه 

(بسيار    رفتاري معمولي  T>Tc  مغناطيسي در  پذيرفتاري

مثبت)   و  كهداردكوچك  حالي  در  دماي   ،  زير  در 

  عنوان به  يابد؛مي   كاهش  ≃1-طور ناگهاني به  به  بحراني،

آيد. اين  دست ميبه  =χ  ٩٥٣/٠،  =٨٥/١٤٧T  K  مثال در

حالت   از  فاز  گذار  يك  ناگهاني،   طبيعي تغيير 

(ديامغناطيس  به  (پارامغناطيس) ساختاري  ثبات  حالت 

 −=١χ  اگرچه اثر مايسنر با  دهد.را نشان مي  تقريباً كامل)

اثر مايسنر  نيز بيانگر   ٧اما نمودار شكل  ،شودشناخته مي

تابع موج    ةهايي كه در محاسب. زيرا دقت تخمينباشدمي

مي  سامانه  كل مقادير    ،شوداستفاده    ،د دارتأثير    χبر 

 گذار  اين  كه  يم دادنشان خواه  خصوصاً در بخش بعدي

نشان يكدهندفاز  است   گذار  ة  مطلب    .ابررسانايي 

شكل نمودار  در  كه  مي  ٧ديگري  نوسانات  ديده  شود، 

  باشد. مي χمقادير 
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الكترون  .٧شكل مغناطيسي  پذيرفتاري  در نمودار  ظرفيت  هاي 

اثر مايسنر بخوبي   مجاورت دماي بحراني. گذار فاز مرتبه دوم و 

  شوند.ديده مي

طور كه قبلاً بيان كرديم، علّت اين نوسانات، افت  همان

هاي انرژي آزاد سامانه در محدودة نقطة بحراني  و خيز

سرعت دامنة  است. با فاصله گرفتن از نقطة بحراني، به

  كند.نوسانات به صفر ميل مي

 هاي آن تعيين نوع ابررسانايي سامانه و ويژگي 

  شناسايي   ،آنچه اكنون اهميت دارد  ،−≈١χ  توجه به  با   

  . هاي سيّال است الكترون  مشاهده شده در  فاز جديد  نوع

تقريباً كامل فاز مرتبه دوّ  گذار  وجود   م و ديامغناطيس 

الكترون سيّالبراي  فاز   ،هاي  دهندة  نشان    احتمالاً 

فاز    گذار.  باشدمي  در سامانه مورد بررسي ماابررسانايي  

شرط لازم براي ابررسانايي است در حالي   ،ممرتبه دوّ

دقيقاً     χكه ديامغناطيس كامل شرط كافي آن است. اگر

فاز  ب  يجهنت  اطمينان  با  توانستيممي  بود،  -١ كه  گيري 

  ؛ بنابراين، باشدميحالت ابررسانايي    ةدهندجديد نشان

دنبال  بايست بهبراي اطمينان از وجود فاز ابررسانايي مي

در دماهاي كمتر از دماي  هاي سيّال  انرژي الكترون  گاف

بحراني بگرديم. در صورت يافتن گاف انرژي، گذار فازِ  

مي ابررسانايي  گذار  يك  حتما  شده  گاف يافت    باشد. 

  استفاده از   هاي سياّل باالكترون  ابررساناييِ  )Δ (انرژيِ

 
1 Conventional  

 ٨و در شكل  محاسبه شده)  ٥سامانه (رابطة  انرژي كل

  رسم شده است.  ١براي توزيع  T≤Tcازايبه

  

 گاف انرژي ابررسانايي سامانه برحسب دما. .٨شكل

انرژي ابررسانايي    گاف  ةبا رابط  لاًكام  Δييوابستگي دما

 ،]٣٤[زير سازگار است 

٢٠                                  Δ~ ቀ1 −
்

೎்
ቁ

௝
ቀ1 + 𝑏

்

೎்
ቁ. 

ت كه  اس   يك ضريب  bيك نماي بحراني و    jكه در آن  

آيند. اين دو مقدار دست ميهر دو با برازش نمودار به

توزيعالكترونبراي   در  سيّال  و   ١٢/١ترتيب  به  ١هاي 

  باشند. مي ٦٤/١

بودن فاز    ابررسانايي  مؤيّد انرژي نه تنها    گاف  ةمحاسب

است، بلكه امكان تعيين نوع آن را    جديدِ مشاهده شده

مي  فراهم  نوع  .آوردنيز   يا  ١متعارف  ،ابررسانا  تعيين 

چگال   ادّهاي اساسي در زمينه فيزيك مجنبه  ،غيرمتعارف

از مواد    دستههاي ميان اين دو  است. تشخيص تفاوت

بررسي   امكان  زيرا  است  مهم  خواص    دقيقبسيار 

آن  فرد  به  بينشمنحصر  ارائه  و  دربارها    ة هايي 

فيزيكي مكانيزم فراهم   هاي  را  ابررسانايي  بر  حاكم 

α  ،يافتهكاهشگاف  نسبت    ة آورد. محاسبمي =
2𝛥0

𝐾𝐵𝑇𝑐
 ،

رويكرد مؤثري براي تعيين نوع ابررساناها است، كه در  

صفر   گاف  𝛥଴  آن مطلق  دماي  در  ابررسانا  انرژي 
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متعارفباشدمي ابررساناهاي  براي   .٥/٣≃α   در است، 

حالي كه براي ابررساناهاي غيرمتعارف معمولاً بيشتر از  

، اين ١هاي سيّال توزيع]. براي الكترون٣٨[   باشدمي  ٥/٣

مقداري   باشدمي  ٦٨/٦ر  بابرنسبت   برابر  دو  تقريباً  كه 

نظريه توسط  كه  پيوند ضعيف  BCSاست  رژيم   ١در 

يافته  كاهشگاف  بيني شده است. هنگامي كه نسبت  پيش

آستان شود   BCSة  از  بهبيشتر  كه  ،  است  معني  اين 

بندي قوي طبقه  دهايپيون   با  ةعنوان يك سامانابررسانا به

فرماليمي از  استفاده  بنابراين،  براي  زشود.  اليشبرگ  م 

رفتار رژيم    هاسامانه  اين  تحليل  بسيار  قوي  -پيونددر 

. در اين راستا، مطالعاتي در زمينة بررسي  مناسب است 

همدوسي حالت  بر  محيط  انجام  اثرات  كوآنتومي  هاي 

 .  ] ٣٩[ شده است  

ها  هاي زيادي براي بهبود ساخت سيمتا به امروز، تلاش

  . در اين راستا، و نوارهاي ابررسانا اختصاص يافته است 

بحراني جريان  چگالي  افزايش  بر  اصلي  بوده    تمركز 

كهاست  چرا   ،  cJ   كار تعيين  در  مهمي  يي انقش 

مي ايفا  فناوري  در  كارايي  ابررساناها  اين  اهميت  كند. 

  cTاستفاده از ابررساناهاي با  حدي است كه تمايل بهبه

  cJ. وجود دارد cJ بالاترمقادير تر براي دستيابي بهپايين

مسي،  هايِسيم   و  8O2CaCu2Sr2Biابررساناي 

10O3Cu2Ca2Sr2Bi  ،از مرتبة  ، با فناوري پودر در لوله

A/cm²است، و براي اكسيد مس باريم كمياب با   ٦١٠

]. اين ٤٠است [   A/cm²٧١٠از مرتبة  دار  فناوري پوشش

به گستردهمواد  بالا  به  طور  دماي  ابررساناهاي  عنوان 

بهشو ميشناخته   كه  بحراني ند  جريان  چگالي    خاطر 

ما، چگالي جريان بحراني    ةبالايشان مشهورند. در سامان

  كه   محاسبه شده است   0Δ هاي سيّال بر اساسالكترون

مورد مرتبة    2n  ،cJ=٥  ،1n=٩  براي    ٧١٠ A/cm²از 

 ٨٣/١٤٧  K. اين چگالي جريان بحراني بالا با  باشدمي

=cT2 هاي، سامانه دو لايه گرافين حاوي مولكولSeH   

 
1 Weak-coupling regime 

به بسياررا  سيم  تركيبي  ساخت  براي  هاي  مناسب 

مي  ابررسانا در    .كندتبديل  ابررسانايي  زمينة  در 

انجام شده است ساختار مطالعاتي  اخيراً  گرافيني،  هاي 

  مراجعه كرد.  ] ٤١[ توان به كه براي جزئيات بيشتر مي

 گيريخلاصه و نتيجه 

يك      ما  مطالعه،  اين  در    گذاردر  ابررسانايي  فاز 

گرافين    ةمتشكل از دو لاي  ة سامان  ظرفيتِهاي  الكترون

مولكول  كه يافته 2SeH  هايبا  بررسي  را  اند  آلايش 

بايمكرده منظور،  د.  از   ٩٩٠٠ين  مختلف  توزيع 

دماي    جداگانه  را 2SeH هايمولكول و  كرده  بررسي 

مربوط كردهآن  به  بحراني  محاسبه  را  ميان ها  از  ايم. 

مربوط  توزيع بحراني  دماي  بالاترين  نظر،  مورد  هاي 

 K١٤است كه حدود     cT=٨٣/١٤٧  Kبرابر با    ١توزيعبه

مسي ابررساناي  بحراني  دماي  از   بيشتر 

 δ8+O3Cu2Ca2HgBa  باشد. بايد تأكيد كرد كه هيچ مي

سطح روي  بر  خارجي  لايهفشار  بيروني  هاي  هاي 

حالي در  است،  نشده  اعمال  بحراني  گرافين  فشار  كه 

ي هاالكترون  يهاكنشبه برهم گزارش شده در اين كار،  

محيط  ظرفيت  موج  اطرافشان  با  تابع  فِرمِيوني    كلي   و 

دهد، چنانچه وردش  نتايج ما نشان ميشود.  مربوط مي

ه شوند، ناديده گرفت  مكاني يا جرم مؤثر، در محاسبات ما

گذار فاز ابررسانايي رؤيت نخواهد شد. اين خود نشان 

برهم تأثير  فونونكنشدهندة  فونون-هاي  و  - فونون 

  باشد.الكترون در تشكيل زوج كوپر مي

و   ويژه  گرماي  همچنين  مغناطيسي    پذيرفتاريما 

بحراني را محاسبه   ةهاي ظرفيت در نزديكي نقطالكترون

ة گذار فاز دهندگرماي ويژه نشان  يايم. رفتار توانكرده

محض كاهش دما به  بهدوم است. علاوه بر اين،    مرتبة

بحراني،دما دماي  از  كمتر    ، مغناطيسي   پذيرفتاري  هاي 

  توجه   با.  كندمي  تجربه  را  ≃-١سمت  كاهش ناگهاني به
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  فاز مرتبه   گذار  و   كامل  تقريباً   ديامغناطيس  اين  به رؤيت 

  هاي الكترون  ساختاري  ثبات  اين كه رودمي انتظار دوم،

شد. براي روشن  با  ابررسانايي  گذار  دهندةنشان  ظرفيت 

به ابررسانايي مربوط است يا    گذار،  اين  شدن اينكه آيا

ما   الكترون  گافخير،  محاسبه  انرژي  را  ظرفيت  هاي 

محاسبات  كرده براي    انرژيِ  گافايم.  دما  به  وابسته 

 ديده  كند كه فاز جديدِمي  مشخّصهاي ظرفيت  الكترون

گذار  شده، يك  وباشمي  ابررسانايي   مبيّن   همچنين  د 

.  است  نامتعارفابررساناي  مورد بررسي ما يك    هسامان

هاي  وفور اتم  يكي  فاز،  گذاراين    ةدلايل اصلي مشاهد

مولكول در    ديگري   و 2SeH ةشدآلودههاي  هيدروژن 

- هاي كربني است كه پيوندهاي قوي الكترونوجود لايه

  هاي كوپر د و براي تشكيل جفت نكن فونون را ايجاد مي

فونون  -الكترون  پيوندهاي قويِ  وجود  .هستندضروري  

سامانة ما  در  بررسي  جريان   مورد  چگالي  به  منجر 

بالا   مرتبة  بحراني  كهمي  ٧١٠ A/cm²از  اين    شود 

ما  موضوع، بررسي  مورد  ساخت    تركيب  براي  را 

  .سازدهاي ابررسانا با دماي بالا مناسب ميسيم
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