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Abstract  
In this paper we have calculated the Ti2InC structure parameters such as 
lattice constants, bulk modulus and its derivative, compressibility, density of 
states and energy band structure. The calculations have been performed 
using Pseudopotential method in the framework of density functional theory 
based on PWscf by the Quantum Espresso package. The calculations are in 
good agreement with other results. 
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نوارهای انرژی  ی و ساختارِساختارپارامترهای  بررسی
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 چكیده 
چگبال    های شبکهه  ساختاری ازجمله ثابت پارامترهایدر این مقاله  

نوارهای  پذیری و ساختارِتراکم آن  مشتقِ حجم  و مدولِ  هاحالت
 ۀاسبت  محاسبکاد در چبارچوظ ن ریب      محاسکه شدهTi2InCانرژی 

 ط بسبتۀ توس ب پتانسیل شکه تخت و با روشِ موجِ تابع  چگال  براساسِ
دسبت آمبده   ه انجام شده اسبت  نتبایب بب    سپرسوکوانتوم اِ نرم افزاری

 محاسکاد دارد سازگاری خوب  با دیگر 
 

بع  چگبال   شبکه پتانسبیل     تبا    ن ریۀTi2InC :های کلیدی واژه
 سپرسو کوانتوم اِ
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 مهقدّم. 1
Ti2InC  پبودر  ببه وبوردِ   ببار و لبین  و همهباران  ببرای او    جیتشهو طتوس  1963در سال 
 حجم  نیز سباخته شبده   و همهاران  به شهلِ گاپتا طتوس  2006 [  در سال3ِ-1] ساخته شد

 فازهای یا) MAXفازهای  بزرگ  از مواد به نامِ تۀعضوی از دس Ti2InC [  ترکیب4ِ] است
Hهبم دارای   هبای ( خبانواده باشبد  ایبن ترکیبب )ماننبد هبم     مب   ها( معروف به نانولامینت

مقاومبت  رسانای خوب  است و  این ماد ه[  2] باشدم  سرامیه   خواصِِّهم فلزی و  خواصِِّ
خبواری و   چهِّ تِپذیری پایین و خاوی    تراکماست cm𝛺𝛺𝛺𝛺 2/0-در دمای اتاق  ویژۀ آن

بسبیار ببالای  از خبود نشبان      هبای حرارتب  مقاومبتِ   شوک مهانیه  بالای  دارد و در برابرِ
توانبای  اسبتقامت و    Ti2InC از جمله ترکیبِ MAXفازهای   دهد  بسیاری از ترکیکادِ م 
 فشبار و تیییبرِ   را دارند و ببه خبوب  در براببرِ    1200 ℃خود در دماهای بالای  ساختارِ حفظِ

ررسبانای  از خبود   بَاَ تِخاوبی   K 1/3[  ایبن ترکیبب در دمبای    6 5] کنندشهل مقاومت م 
[ و 8] W/mK 27رسببانندگ  گرمببای  آن در دمببای اتبباق در حببدود   [ 7] دهببدنشببان مبب 
مبدول  [  2] باشبد مب   K-1 6-10 ×5/9براببر   K 1270حرارت  آن در دمبای   انکساطِ ضریبِ

 ۀدهنبد کبه نشبان  [ 9] باشبد مب   GPa 128 شده برای ایبن ترکیبب براببر   گیریحجم  اندازه
ایبن ترکیکباد    کبه تولیبدِ   ه ببه ایبن  ببا توج ب   آن در برابر فشارهای خارج  است  سخت  زیادِ

قرار گرفته ه توج  خیر بسیار موردِهای ادر سال  باشدتر از آلیاژهای دیگر م تر و سادهارزان
 گسترده از ایبن مبواد در وبنعت در دماهبای ببالا ماننبد سباختِ        است و تلاش برای استفادۀ

 Mn+1AXnببه وبورد    MAXترکیکاد  [ 10-11 5] موتورهای جت همچنان ادامه دارد
nبا  = هبای اوبل    گبروه عنصبری از   d   A واسبۀۀ  فلبزِِّ  Mکبه در آن  باشبند  م  1,2,3

تنهبا دارای   Ti2InCکبربن یبا نیتبروژن اسبت       X( و IVAو  IIIA )معمبولاا  تناوب  جدولِ
 انبد از هم جدا شده Inوفحاد  که بااست  TiCهای شامل لایه  بلوری هگزاگونال ساختارِ

, P63/mmc) 194و با گروه فضای   D6h
 MAXاز فازهبای   211 ( عضوی از زیرگروه4ِ

 211 هبای اتمب  ترکیکبادِ   جایگباه   [12 7 6]اسبت  Cr2AlC آن از نبو ِ  سباختارِ  باشبد  م 
 a2 وf4  d2 ببه وبورد   X وM   Aهبای  های وایهوف به ترتیب برای اتمبراساس جایگاه

 

هگزاگبونال و  دارای سباختارِ Ti2InC سباختارِ  باشندم پبارامتر داخبل   zMبه همراه  [13]
 داده شده است  نشان (1) قراردادی آن در شهل ولِبواحد است و سلِّ ولِهبشت اتم در سلِّ

 
 

 
 
 

 
 

 
 
 

 Ti2InC بلوری ترکیبِ شكلِ . 1شكل
 
 روش  توصیفِ. 2

 ط بسبتۀ تخبت توس ب   هبای مبوجِ  ن ریۀ تابع  چگبال  و ببا اسبتفاده از پایبه     محاسکاد براساسِ
 تابع  چبگال  با استفاده از مبوجِ    در روشِ[14] انبجام گبرفته است Espressoافبزاری  نرم

بلبور را تووبی     محاسکاد بالاست بنابراین شکه پتانسیل  که بتببواند خببواصِِّ   تخت  حجمِ
یت است در ایبن محاسبکاد از   محاسکاد را کاه  دهد  بسیار با اهم  نماید و همچنین حجمِ

هبای ررفیببت ببرای    ربیتالایم و اُنرم استفاده کرده فوقِ های ساخته شده به روشِپتانسیلشکه
انبد   گرفته شبده  ( درن رp2وs2و) (p5وs5وs4( )d4وd3ترتیبب ) به Cو  Ti  Inهای اتبم
 =06/14cو  =13/3aبراببر ببا    ببه کبار رفتبه انبد    ای که در ایبن محبباسکاد   های شکههثابت

ببر   باشبند  در محاسبکاد همگببرای  را   مب  077/0z= [8 ]و پببارامتر داخلب     [2]آنبگستروم
ریبدبر  ببه همگرایب  رسبیدیم       5×10-5 تِچرخبه و با دقِّ 9مکنای انرژی قرار دادیم که با 

نقۀبه کبه ببه     2530 و  تعبدادِ  44×44×9ل بریلوئن با یبک توزیب    او  ۀنمونه برداری از منۀق
 انبرژی قۀب  را ببرای حبدِِّ      [15] اند وورد گرفته استتولید شده پک-مونخورست روشِ

 ریدبر  تعیین کردیم  27پایه برابر  موجِ بالای انرژی تواب ِ
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 نتایج. 3
 ساختار الكترونی . 3-1

 مقبادیرِ  ه ببه های شکهه هسبتند کبه ببا توج ب    یه  از پارامترهای مهم در این محاسکاد   ثابت
را براببر   کنیم  در این محاسکاد انرژی قۀ را محاسکه م  ها یید دوباره  آن  جهت تأتجرب 
 PWscfد را با اسبتفاده از کُب   Ti2InCبلور  های شکهۀریدبر  انتخاظ نمودیم  پارامتر 27

دسبت آمبده از   ه محاسکه شده همراه با نتبایب تجربب  و ن بری بب       که مقادیرِکردیم محاسکه
 بلبور ببر حسببِ    انبرژی کبلِِّ   نمبودارِ  (2) در شبهلِ   استآمده (1) ها در جدولدیگر روش
تعبادل   اسبت  حالبت ببا کمتبرین انبرژی  حالبتِ      قراردادی رسبم شبده   ۀیاخت حجمِ تیییرادِ

قبراردادی ترکیبب ببه ازای     یاختۀ حجمِ دست آوردنِه این نمودار ب هدف از رسمِ باشد  م 
باشد  هرچبه  سخت  بلور م  مدول حجم  معیاری برای سنج ِ انرژی است  کمترین مقدارِ

رود کبه  پذیری آن کمتر است و انت ار مب  تر و تراکمسختدول حجم  بیشتر باشد  بلور مُ
گیبرد و    چون محاسکاد در دمای وفر انجام مب  دورتری از هم قرار گیرند ها در فاولۀاتم

 [:16] آنتروپ  ثابت است  بنابراین داریم

𝐵𝐵 = 𝑑𝑑2𝑈𝑈
𝑑𝑑𝑑𝑑2                                                                      (1) 

ببالای  دارد   نسکتاا مقبدارِ Ti2InCحجم   مدولِ انرژی است  Uبلبور و حجبمِ Vآن که در 
 ۀنای  سخببت مناسبب اسبت  در محاسبک    ببرای اسبتفاده در وب    Ti2InCدهبد کبه   و نشان م 

 :[17] ایمحالت مورناگون استفاده کرده ۀحجم از معادل تیییراد انرژی برحسبِ

𝑉𝑉(𝑝𝑝) = 𝑉𝑉0[(𝐵𝐵 ́́

𝐵𝐵 ) 𝑃𝑃 + 1]−1 𝐵𝐵⁄                                                             (2) 

ببا  فشبار اسبت     Pحجمب  و  مبدولِ  مشبتقِ  ́́ Bحجمب    مدولBِ  بهینه  حجمِ V0 که در آن
  ́́ Bو V0 B ببرای آمبده از محاسبکاد   دسبت ه بب  استفاده از این رابۀه و با جایگذاری مقادیرِ

یابیببم  ه به این شبهل درمب   رسم کردیم  با توج  (3) شهل درفشار را  حجم برحسبِ نمودارِ
فشبار   دربراببرِ  Ti2InC شبکهۀ  باشد و مقاومبتِ بلور شدید نم  حجمِ فشار تیییرِ عمالِکه با اِ

 چشمگیر است 
 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 قراردادی ۀیاخت حجمِ انرژی کل برحسبِ نمودارِ . 2شكل
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 

 

 مورناگون ۀرابط فشار براساسِ حجم برحسبِ نمودارِ . 3شكل
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 گرانید جینتا با نآ سهیمقا و حاضر کار در شده محاسبه یساختار یپارامترها: 1جدول
 

 

 حاضر کارِ دیگران کارِ

 تجربی نظری                              نتایجِ نتایجِ
 نتایجِ
 کارِ

 حاضر

های کمیت
 شدهمحاسبه

085/3  [6], 13/3 
[9 10 19], 14/3 [8 20 22] 13/3  [ 18 7  2 ] 12/3 a0(A0) 

- - 3/0  
درصد اختلاف با 

 [2مرجع ]
17/14  [6], 907/13 [8], 06/14 

[10] 
19/14  [20], 24/14  [22] 

077/14  [2], 06/14  [18 7] 2/14 c0(A0) 

- - 8/0 درصد اختلاف با  
 [2مرجع ]

51/4 [8 6] 49/4 [2] 56/4 𝐜𝐜 𝐚𝐚⁄  

- - 5/1 درصد اختلاف با  
 [2مرجع ]

74/120 [8], 038/121 [9] 120[2] 7/119 V0 (A0)3 

- - 25/0 درصد اختلاف با  
 [2مرجع ]

148 [6],128 [9 8],137 [19] 
129 [21],121 [22] 

[19]148 7/129 B(GPa) 

- - 3/12 درصد اختلاف با  
 [19مرجع ]

006/0  [6], 008/0  
[21 22 9 8], 007/0  [19] 

 K 0077/0 تاکنون محاسکه نشده است

- - 75/3 درصد اختلاف با  
 [19مرجع ]

87/2 [8], 39/2  [22] - 5/2 N(Ef)(state/eV) 
5/4[ 22؛]5/5[ 19]  - 15 'B 

 

 هاچگالی حالت . 3-2
چگبال    شبود  طیب ِ  ها تووبی  مب   ط چبگال  حالتانرژی توس  الهترون در طی ِ توزیب ِ
 -4 ۀدر گسبتر آن  و ببدونِ  اسبپین  با در ن ر گرفتنِ انرژی بر حسبِ Ti2InCهای کل حالت

هبا  چگال  حالبت  است  در نمودارِ رسم شده (4) الهترون ولت در شهلِ 3الهترون ولت تا 
ی فلبزِّ  تِخاوبی   فرم  بیانگرِ فاوله در ترازِ عدمِ باشد فرم  م  ترازِ نشان دهندۀانرژی وفر 

هبا  چگال  حالبت  نمودارِدر شود ملاح ه م  (4) طور که در شهلِ همان این ترکیب است 
چگبال  کمب     هبا مقبدارِ  هتنها در قلِّ شود وچندان  ایجاد نم  اسپین تفاودِ ن ر گرفتنِدر  با

 میناطیس  ندارد   خواصِِّ Ti2InC دهد که ترکیبِم  این پدیده نشان است  کرده تیییر
 

 
 با در نظر گرفتنِ اسپین Ti2InCهای کلی .  چگالی حالت4شكل

 
هبای  چگبال  حالبت   Ti2InC های مختل ِهای اتمربیتالاُ مشارکتِ ۀبررس  نحو جهتِ

است  ببا  آمده (7) تا (5) های ایم که نمودارهای آن در شهلجزئ  را محاسکه و رسم نموده
ررفیبت و   در نبوارِ  s2هبای  اربیتبال  ۀعمبد  مشارکتِ کنیم کهمشاهده م  (5) ه به شهلِتوج 
هبا  ررفیت است  چگبال  حالبت   رسان  و بالای نوارِ به ترتیب در ته نوارِ Cاتم  p2ربیتال اُ

 اسبت قبراردادی   ۀولت در یاخت حالت بر الهترون 6و  3ها به ترتیب برابر با ربیتالبرای این اُ
 باشد م  p2ربیتال سهم بیشتر اُ ۀدهند که نشان
 
 

 انرژی
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هبا  چگال  حالبت  نمودارِدر شود ملاح ه م  (4) طور که در شهلِ همان این ترکیب است 
چگبال  کمب     هبا مقبدارِ  هتنها در قلِّ شود وچندان  ایجاد نم  اسپین تفاودِ ن ر گرفتنِدر  با

 میناطیس  ندارد   خواصِِّ Ti2InC دهد که ترکیبِم  این پدیده نشان است  کرده تیییر
 

 
 با در نظر گرفتنِ اسپین Ti2InCهای کلی .  چگالی حالت4شكل

 
هبای  چگبال  حالبت   Ti2InC های مختل ِهای اتمربیتالاُ مشارکتِ ۀبررس  نحو جهتِ

است  ببا  آمده (7) تا (5) های ایم که نمودارهای آن در شهلجزئ  را محاسکه و رسم نموده
ررفیبت و   در نبوارِ  s2هبای  اربیتبال  ۀعمبد  مشارکتِ کنیم کهمشاهده م  (5) ه به شهلِتوج 
هبا  ررفیت است  چگبال  حالبت   رسان  و بالای نوارِ به ترتیب در ته نوارِ Cاتم  p2ربیتال اُ

 اسبت قبراردادی   ۀولت در یاخت حالت بر الهترون 6و  3ها به ترتیب برابر با ربیتالبرای این اُ
 باشد م  p2ربیتال سهم بیشتر اُ ۀدهند که نشان
 
 

 انرژی
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 ،Cهای جزئی اتم . نمودارِ چگالی حالت5شكل
 .p2و ب( اُربیتال  s2الف( اُربیتال 

 
اسبت   رسم شده Inاتم  dو  s   pهای ربیتالهای مربوط به اُچگال  حالت (6) در شهلِ

رسبان  و ببالای    بیشتر در نبوارِ  Inاتم  s5ربیتال اُ عمدۀ از این شهل پیداست که مشبارکتِ
هبا ببرای ایبن    ولبت دارد  چگبال  حالبت    الهترون -2ای در انرژی هررفیت است و قبلِّ نوارِ
قراردادی است و گرچبه مشبارکت  هبم     ۀولت در یاخت حالت بر الهترون 4/0 ربیتال حدودِاُ

 باشبد  شبهلِ  رببرفیت مب    آن در ببالای نبوارِ   ا گستردگ  مشارکتِرسان  دارد ام  در نوارِ
چگبال    خص است کهدهد از این شهل مشِّرا نشبان م  In اتمِ d4ربیتبال اُ ظ( مشارکت6ِ)

 ۀعمبد  قراردادی اسبت و مشبارکتِ   ۀولت در یاخت حالت بر الهترون 23 ها در حدودِحالت
ج( واضح اسبت  6) ثیری در رسانندگ  ندارد  از شهلِباشد و تأررفیت م  نوارِ ۀآن در میان

رسبان  اسبت و دارای    ررفیت و ته نوارِ در بالای نوارِ  Inاتمِ p ربیتالاُ ۀعمد که مشارکتِ
ربیتبال  اُباشد  همچنبین  قراردادی م  ۀولت در یاخت حالت بر الهترون 75/1 ای در حدودِهقلِّ
p5 ِاتمIn  ِنبوار   ای در ببالای عمبده  مشبارکتِ رسبان  و   نبوارِ  تببه  در محسوس  مشارکت

 ( (6)دارد )شهلِولت  تا وفر الهترون -8 ۀدر بازررفیت 
 

 

 
 ،Inهای جزئی اتم .  نمودارِ چگالی حالت6شكل

 .p5و ج( اُربیتال  d4و ب( اُربیتال  s5الف( اُربیتال 
 

از آن  عمبده  بینیم کبه مشبارکتِ  ها م ربیتالاُ ۀگستر ها و توزی ِه به چگال  حالتبا توج 
همان طبور   آن است  s5ربیتال و در نهایت اُ p5ربیتال سپس اُمیزه و  شکه در نوارِ d4ربیتال اُ

و  میبزه هسبتند   ۀدر ناحیب  کباملاا  Ti اتمِ p3و  s3های ربیتالشود اُدیده م  (7) که در شهلِ
قراردادی  ۀولت در یاخت حالت بر الهترون 19و  13 ها به ترتیب برابرِ های آنچگال  حالت

و مشبارکت  در   اندمیزه به خود اختصاص داده ۀسهم را در ناحیها بیشترین ربیتال  این اُاست
 ر در رسبان ِ ثِّؤمب  اتبم ببه طبورِ    ایبن  d3و  s4هبای  ربیتالا اُام   ررفیت و رسان  ندارند نوارِ

رسببان  و  در نبوارِ  s4و  d3ربیتببال اُ و مشبارکتِ  الهتریهب  ایبن ترکیببب مشبارکت دارنببد   
اسبت    s4ربیتبال  به مراتب بیشبتر از اُ  d3ربیتال اُ ررفیت مشهودتر است با این حال مشارکتِ

 ۀولت در یاختب حالت بر الهترون 4/2و  15/0 ها به ترتیب برابرِربیتالهای این اُچگال  حالت
 قراردادی است 
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 ،Inهای جزئی اتم .  نمودارِ چگالی حالت6شكل

 .p5و ج( اُربیتال  d4و ب( اُربیتال  s5الف( اُربیتال 
 

از آن  عمبده  بینیم کبه مشبارکتِ  ها م ربیتالاُ ۀگستر ها و توزی ِه به چگال  حالتبا توج 
همان طبور   آن است  s5ربیتال و در نهایت اُ p5ربیتال سپس اُمیزه و  شکه در نوارِ d4ربیتال اُ

و  میبزه هسبتند   ۀدر ناحیب  کباملاا  Ti اتمِ p3و  s3های ربیتالشود اُدیده م  (7) که در شهلِ
قراردادی  ۀولت در یاخت حالت بر الهترون 19و  13 ها به ترتیب برابرِ های آنچگال  حالت

و مشبارکت  در   اندمیزه به خود اختصاص داده ۀسهم را در ناحیها بیشترین ربیتال  این اُاست
 ر در رسبان ِ ثِّؤمب  اتبم ببه طبورِ    ایبن  d3و  s4هبای  ربیتالا اُام   ررفیت و رسان  ندارند نوارِ

رسببان  و  در نبوارِ  s4و  d3ربیتببال اُ و مشبارکتِ  الهتریهب  ایبن ترکیببب مشبارکت دارنببد   
اسبت    s4ربیتبال  به مراتب بیشبتر از اُ  d3ربیتال اُ ررفیت مشهودتر است با این حال مشارکتِ

 ۀولت در یاختب حالت بر الهترون 4/2و  15/0 ها به ترتیب برابرِربیتالهای این اُچگال  حالت
 قراردادی است 
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 ،Tiهای جزئی اتم .  نمودارِِ چگالی حالت7شكل
 .s4و د( اُربیتال  d3اُربیتال  ، ج(p3، ب( اُربیتال s3الف( اُربیتال 

 

 
 Ti2InC های جزئی.  مجموعِ تمامِ چگالی حالت8شكل

 

 

ناشب  از   Ti2InCی فلبزِّ  تِشبود کبه خاوبی    خص مب  مشِّب  به این نمودارها  در نگاه کلِّ
 دسبت آمبده سبازگاری خبوب  ببا نتبایبِ      ه ب در این ترکیب است  نتایبِ Inو  Ti فلزِِّ حضورِ

 هبای های جزئ  شهلچگال  حالت تمامِ از جم ِ (8) شهلِ[  59 49 48 45] دیگران دارند
شبود کبه     است  مشاهده م های کلِّحالت  دیگر چگال بیانبه دست آمده و به  (8) تا (5)

ئیبد  باشد و درست  محاسبکاد را تأ م   های کلِّ چگال  حالت بسیار شکیه به شهلِ (8) شهلِ
ها در برای چگال  حالت  های کلِّ چگال  حالت محاسکه شدۀ مقدارِ (2) کند  در جدولِم 

  آمده استط دیگران و مقادیر به دست آمده توس  N(Ef)انرژی فرم  
 

 ولت در یاختۀ قراردادیها بر الكترونچگالی حالت: 2جدول
 در انرژی فرمی و مقایسه با مقادیرِ دیگران.

 
 نوارهای انرژی ساختارِ. 3-3
غیبر فلبز ببودن     فلز یبا   بلور از لحاظِ تِماهی  لاعات  را در موردِتوان اطِّنواری م  از ساختارِ 

ه مسبتقیم یبا غیبر مسبتقیم ببودن بب       وجود و نو  آن از لحباظِ  انرژی در ووردِ گافِ اندازۀ
رسبم شبده    (9) تقبارن  در شبهلِ   خۀبوطِ در راسبتای   Ti2InCنواری  دست آورد  ساختارِ

خودسبازگار ببه دسبت     نقۀبه اسبتفاده شبده کبه ببا روشِ      2530است  در این محاسبکاد از  
انبرژی در   چرخبه و ببا اخبتلافِ    9ایم کبه ببا   اند  همگرای  را بر مکنای انرژی قرار داده آمده
مکبد  و   به عنوانِریدبر  به همگرای  رسیدیم  در این شهل انرژی فرم   5× 10 -5  حدودِ
پیداست نوارهای  (9) باشد  همان طور که از شهلِالهترون ولت م  انرژی بر حسبِ مقیاسِ

فلبز اسبت     Ti2InC دهبد کبه ترکیببِ   مب   انبد و ایبن نشبان   فرم  را قۀ  کرده انرژی ترازِ
  تتوانبد دلیلب  ببر وبح      مب  (4) شبهلِ  هبای حالبت این نمودار ببا منحنب  چگبال      مۀابقتِ
پتانسبیل سبازگاری   شبکه  دسبت آمبده ببا روشِ   ه بب  نواری ساختارِانجام شده باشد   محاسکادِ

   [10]خوب  با دیگر نتایب دارد 

 تکمی  حاضر کارِ دیگران کارِ

[23 ]67/3 [8 ]87/2 [22 ]39/2 5/2 N(Ef) 
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ناشب  از   Ti2InCی فلبزِّ  تِشبود کبه خاوبی    خص مب  مشِّب  به این نمودارها  در نگاه کلِّ
 دسبت آمبده سبازگاری خبوب  ببا نتبایبِ      ه ب در این ترکیب است  نتایبِ Inو  Ti فلزِِّ حضورِ

 هبای های جزئ  شهلچگال  حالت تمامِ از جم ِ (8) شهلِ[  59 49 48 45] دیگران دارند
شبود کبه     است  مشاهده م های کلِّحالت  دیگر چگال بیانبه دست آمده و به  (8) تا (5)

ئیبد  باشد و درست  محاسبکاد را تأ م   های کلِّ چگال  حالت بسیار شکیه به شهلِ (8) شهلِ
ها در برای چگال  حالت  های کلِّ چگال  حالت محاسکه شدۀ مقدارِ (2) کند  در جدولِم 

  آمده استط دیگران و مقادیر به دست آمده توس  N(Ef)انرژی فرم  
 

 ولت در یاختۀ قراردادیها بر الكترونچگالی حالت: 2جدول
 در انرژی فرمی و مقایسه با مقادیرِ دیگران.

 
 نوارهای انرژی ساختارِ. 3-3
غیبر فلبز ببودن     فلز یبا   بلور از لحاظِ تِماهی  لاعات  را در موردِتوان اطِّنواری م  از ساختارِ 

ه مسبتقیم یبا غیبر مسبتقیم ببودن بب       وجود و نو  آن از لحباظِ  انرژی در ووردِ گافِ اندازۀ
رسبم شبده    (9) تقبارن  در شبهلِ   خۀبوطِ در راسبتای   Ti2InCنواری  دست آورد  ساختارِ

خودسبازگار ببه دسبت     نقۀبه اسبتفاده شبده کبه ببا روشِ      2530است  در این محاسبکاد از  
انبرژی در   چرخبه و ببا اخبتلافِ    9ایم کبه ببا   اند  همگرای  را بر مکنای انرژی قرار داده آمده
مکبد  و   به عنوانِریدبر  به همگرای  رسیدیم  در این شهل انرژی فرم   5× 10 -5  حدودِ
پیداست نوارهای  (9) باشد  همان طور که از شهلِالهترون ولت م  انرژی بر حسبِ مقیاسِ

فلبز اسبت     Ti2InC دهبد کبه ترکیببِ   مب   انبد و ایبن نشبان   فرم  را قۀ  کرده انرژی ترازِ
  تتوانبد دلیلب  ببر وبح      مب  (4) شبهلِ  هبای حالبت این نمودار ببا منحنب  چگبال      مۀابقتِ
پتانسبیل سبازگاری   شبکه  دسبت آمبده ببا روشِ   ه بب  نواری ساختارِانجام شده باشد   محاسکادِ

   [10]خوب  با دیگر نتایب دارد 

 تکمی  حاضر کارِ دیگران کارِ

[23 ]67/3 [8 ]87/2 [22 ]39/2 5/2 N(Ef) 
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 Ti2InC. نمودارِ ساختارِ نواری 9شكل

 
 الكترونی برِچگالی اَ . 3-4

 توزیب ِ  میبزانِ دهد و ها را نشان م اتم بار در اطرافِ توزی ِ برالهترون  نحوۀچگال  اَ نمودارِ
 دِنبو  و شبد    کنبد  ببرای درکِ  خص مب  هبا را مشِّب   پیوند بین آن نو ِ  هااتم بار در اطرافِ
های  از این ترکیب چگال  ابرالهترون  را برای وفحه Ti2InC ها در ترکیبِپیوند میان اتم

( در 110) (و وبفحۀ 10) ( در شبهلِ 011) ها باشد یعن  در وفحۀ ها در آنو  اتمکه تنِّ
قوی ببودن پیونبد ببین     دهندۀالهترون بین دو اتم نشان زیادِ تراکمِ ایم (رسم کرده11) شهلِ

دهبد   هبا نشبان مب     تری را بین آنضعی  الهترون بین دو اتم پیوندِ کمترِ آنهاست و تراکمِ
نسبکت ببه    C خواه  اتمِالهترون دِشد  شود  به دلیلِها دیده م همان طور که در این شهل

اسبت و پیونبدی   متمایبل شبده   Cببه سبمت اتبم     Tiاتم  ها از اطرافِالهترون   تراکمInِ اتمِ
کبم   تبراکمِ  اسبت  از طرفب  ببه دلیبلِ    ایجباد شبده   Tiو  Cهبای  طرفبه و قبوی ببین اتبم    یک

قاببل تشبخیص اسبت  ایبن     ببه وضبو     Inو  Tiهای نسکتاا ضعیف  میان اتم ها  پیوندِ الهترون
 [ 17 15است ] سازگار دیگران مشاهداد با نتایبِ

 

 

 
 (011.  چگالی اَبرِ الكترونی در صفحۀ )10شكل

 

 
 (110.  چگالی اَبرِ الكترونی در صفحۀ )11شكل

 
 گیری نتیجه. 4

حجمب    مبدولِ مورد بررس  قبرار گرفبت     Ti2InC ساختاری ترکیبِ در این مقاله خواصِِّ
ایبن   سبخت  زیبادِ   دهنبدۀ کبه نشبان  باشبد  م  7/129گیری شده برای این ترکیب برابر اندازه

 سبخت مناسبب اسبت     و ببرای اسبتفاده در وبنای ِ    فشارهای خارج  اسبت  ترکیب در برابرِ
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 (011.  چگالی اَبرِ الكترونی در صفحۀ )10شكل

 

 
 (110.  چگالی اَبرِ الكترونی در صفحۀ )11شكل

 
 گیری نتیجه. 4

حجمب    مبدولِ مورد بررس  قبرار گرفبت     Ti2InC ساختاری ترکیبِ در این مقاله خواصِِّ
ایبن   سبخت  زیبادِ   دهنبدۀ کبه نشبان  باشبد  م  7/129گیری شده برای این ترکیب برابر اندازه

 سبخت مناسبب اسبت     و ببرای اسبتفاده در وبنای ِ    فشارهای خارج  اسبت  ترکیب در برابرِ



46 / بررسی پارامترهای ساختاری و ساختارِ نوارهای انرژی Ti2InC با استفاده از ...

 

 باشد میناطیس  نم  دارای خواصِِّ Ti2InCها نیز بیانگر این است که چگال  حالت نمودارِ
د  نمودارهبای  رَآوَوجبود مب   ه ناچیزی را در نتبایب  بب   در ن ر گرفتن قۀک  اسپین  تیییرادِ

های تری بیبن اتمنسکتباا ضعی  و پبیوندِ Tiو  C قوی بین اتمِ الهترون  یک پیوندِبرِچگال  اَ
Ti  وIn  انجام شده با این روش  سازگاری خوب  با دیگر نتبایب   محاسکادِ دهند را نشان م
 د دار
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