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Abstract 

The structural of MgB2 such as lattice constant, volume modulus, volume 
modulus derivative and compressibility of different degrees have been 
calculated. The calculations have been performed using a Full Potential-
Linearized Augmented Plane Wave (FP-LAPW) method in the framework of 
Density Functional Theory (DFT) with various Approximation. The results 
show that the linear compressibility in direction of c is about twice the 
compressibility in direction of a. In addition, the electronic properties of the 
compound, including the structure of the energy bands, the density of the 
states, and the types of bonds in the MgB2 Superconductivity have been 
studied. The results of a double degeneracy above the Fermi level show that 
it plays an important role in the superconducting property. According to 
energy bands, it has been determined that the lattice parameters have a large 

effect on the  band of boron atoms. The results predict that the constant 
increase of the lattice along the c-axis has an increase in the density of states 
at the Fermi level. The results express this fact that the calculation using by 
GGA has the better agreements with the other theoretical and experimental 
approximations. 

Keywords: MgB2, FP-LAPW, Density Functional Theory, GGA, Bulk 
Module, Density of State, Band Gap. 
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 چکیده
مقالهیا  در ثابت شب   ساختاریهای  ویژگی   ن  از جمله  ، مشتق مدول  ی ه، مدول حجمکترکیب 

روش    محاسبات با استفاده از  . تلف محاسبه شده استمخ های  جهت   در   یریپذمکو ترا  ی حجم

 یاهبیتقر با  چگالی و  ی تابع ۀیچارچوب نظر امل درکل یپتانس با  ی خط بهبودیافتۀامواج تخت 

بیانگر    تلف انجام گرفته است.خ م   حدود   c  یراستا  در  ی خط   پذیریم کتران است که  آنتایج 

جمله    الکترونی ترکیب ازهای  ویژگی   ،ینعلاوه برا  .است  a  در راستای   پذیریمکترادو برابر  

انرژی نوارهای  حالت  ،ساختار  پیوندها   و   هاچگالی  ه  شد  همطالع   2MgB  یابررسانا  در  نوع 

بالا  ی تبهگن  کینتایج  است.   در  فرم  یدوگانه  می   ی تراز  نشان  مهمک   دهدرا  نقش    در  ی ه 

ابررسانایخاص نوار  ند.کی م  یباز  یی ت  به  توجه  شد   یانرژ  یهابا  پارامترها که  مشخص    یه 

 ه در کش ثابت شبی ه افزاک  کنندمی   ی نیبشیج پینتا  اتم بور دارند.  نوار  در    ی ه اثر بزرگکشب

ه  کن است  آانگر  ی ج بینتا  دارد.  در پی   ی در تراز فرم  را  هاالتچگالی حش  ی فزاا   ،c  طول محور
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ج یبا نتا  یبهتر  یسازگارها  تقریب  ۀقیافته نسبت به بیمیب تعمیب شیتقر  محاسبات با استفاده از

 . گر داردیدهای آمده از روش دستهب نظریِ  و  ی تجرب

حجم  ،ی ال چگ  ی تابع  ۀینظر   ،LAPW-FP  ،2MgB  ،GGA  :یدیلک  واژگان   ، ی مدول 
  .هاچگالی حالت، گاف نواری

 

 مهمقدّ .1
ابیشف خاصک    ی نظر  و   ی تجربهای  سرآغاز پژوهش   K39گذار   ی دما  با   2BMg  در   ییرسانارت 

ازو    شد  گرید  یدهایبوراید  در بسیاری  را  توجه  الکترونی  پژوهشگران  خواص  بررسی  و    به 

افتن  ی  یبرا  یفراوانهای  ی دواریام  2BMg  یگذار بالا   یدما  [.1]د  رک ب  گرمایی و اپتیکی آن جل

با دماید  ی هابورایددی   در  ییرساناراب بالا ا  یگر    ساختاری از نوع   یدارا   2BMg  رد.ک جاد  یگذار 

2AlB   فضایی  با گروه  mmm/6P    و ساختار  ساختار  ،مقاله  ایندر    [.2]است   نوارهای  الکترونی 

  Mg  یهااتم   2BMg  ساختار  در  سبه شده است.حام  2BMg  یابررساناهای  حالت   چگالیو    ژیرنا

  بالا   cTه یتوج یبرا سازوکارن  یچند ت دارد. یه گرافیشب ای لایه ساختار  2BMg. [3]  اندده ی ونی عملاً

ابررسانا دارد   2BMg  یدر  مبنا  هاآن   از   یکیه  ک   و مشابه آن وجود  نوارهاساخت  یبر    یژنرا  یار 

پک [،  4]ت  اس برهم   یاجه ینت  ،ییابررسانا  حالت  ،کندمی شنهاد  یه  قوکاز  و  ـترون کال  ینش    فونون 

بار  یقوهای  بسامد  بور بدون  اتم  به  نسبت  بیشتر در  می   همچنین  .است  فونون  توان برای اطلاعات 

]باره  این   مراجع  مراجعه  9ـ5به  مقاله  در لذا    د.کر[    دری  تارخاس  والکترونی  ی  ها ویژگی  ، این 

از   2BMg  یابررسانا استفاده  محاسبات    شودمی  محاسبه  ساکنابتدابه روش    با  موارد  برخی  و 

مدول حجمی مدول حجمی  ،ازجمله  و خطی  پذیریتراکم  ،مشتق  فشار    ،کلی  اثر  و  بارها  تجزیۀ 

 برای اولین بار است که در این جا محاسبه شده است.

 محاسباتروش  .2

ــا محاســبات ــۀ ج تخــتمــواا شور اســتفاده از ب  ــ بهبودیافت ــا یخط  ــ ب چــارچوب  در امــلک ل یپتانس

 ــنظر ــابع ۀی ــال یت ــا یچگ  ــتقر ب  ــی ــه ویمیب تعمیب ش ــزارنرم افت 2Wien اف k  ــام ــدانج  [.11، 10]ش

 Ǻ3.084=a بــابرابــر اســت اســت،  گیری شــده شــبکه کــه بــه صــورت تجربــی انــدازه هــای ثابت

ــبات ا کــه درǺ3.522=cو  ــاآن زمحاس ــتفاده  ه ــاپارامتر دیگــر [.2]ایم کــرده اس ــه صــورت ه  ب

u.a 8.1(=Mg)MTR و u.a 5.1(=B)MTR توجـــه  ن بـــایتـ ـــ نیمـــافهـــای ره ک شـــعاع  ،اســت

گرفتــه شــده  در نظــر maxRK=7 یــیهمگرا پــارامتر اســت. انتحــاب شــده  هــاآن ونــدیبــه طــول پ

ــت،  ــا اس ــارای ــداز مترن پ ــای اتم ۀ ان  ــپاه ــبات  در را هی ــیممحاس ــدیم تنظ  ــا .کن ــر ی ــبات ب ن محاس
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 ــکر الاســـاح محاســـبات ســـاختا  ــآمده از نظردســـتهب یترونـ  یبـــرا اســـت. یچگـــال یتـــابع ۀیـ

ــاز ــای ترونکال یجداس  ــظرفه ــرژی ــزه، ان ــدا یت از مغ  ــ ییج ــای ترونکن الیب  ــظرفه ــزه ی ت و مغ

ــدبر   -6 ــده اســت.ری ــه ش ــر گرفت ــار ال در نظ ــرون درکرفت ــت ت ــزه  حال  ــمغ ــب املاًک در  و یتینس

 ــاح  ــت ظرفل ــزه غ تی ــبه مغ ــرش شــده اســت یتینســبریو ش  ــ ،ف  ــا دره ک ــت ازی ــرهم ن حال نش کب

ــرـنیاسپ ــود.یم مدارصرف نظ ــب ش ــرای محاس ــای ویژگی ۀب ــاختاریه ــب از س ــای تقریب ترکی ه

 کــه دهــدمی نتــایج نشــان اســتفاده شــده اســت. همبستگیـتبادلیپتانســیل  ۀبــرای محاســبمختلــف 

ــه ســایر روش GGA96روش   ــنســبت ب  ــا ه ــه نت ــیایب  تر اســت.و نظــری دیگــران نزدیــک ج تجرب

ــارف ــرون در حالتکر الت ــای ت ــزه ه  ــمغ ــای و در حالت یتینســب املاًک  ــظرفه ــزه غی ــبه مغ  ــت و ش ر ی

 .شودیم مدار صرف نظرنینش اسپکبرهم ن حالت ازیه در اک فرش شده است  یتینسب

 نتایج  .3

 2BMg لکترونیاساختار. الف
انرژیاز    سپ  کیب،رتخواص ساختاری    ۀبرای محاسب   واحد ۀ  یاخت  ،انجام محاسبات خودسازگار 

به ازای حجم ایم. اش وردش و محاسبات را انجام داده مختلف حول حجم تعادلیهای  ترکیب را 

این نمودار در    یکی از   که  ،پس از انجام محاسبات نمودار انرژی بر حسب حجم رسم شده است 

( آ1شکل  است.م(  بر حس   ده  انرژی  از  بتغییرات  معادط  حجم  به دست   ۀل ریق  مورناگون    حالت 

 [:12، 7، 5]است  ین معادله به صورت زیر. اآیدمی
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معادله  این  و   ۀاختیم  ج ح  0V  ،مدول حجمی  Bدر  ح  0Eاولیه  و    دمای صفر   در  پایه الت  انرژی 

صفر محاسبه  در  .است  فشار  به حجم  انرژی  وابستگی  ابتدا  محاسبات،  با   این  سپس  از  و    استفاده 

ثابت   ۀمعادل هگزاگونال،  ساختار  برای  مورناگون  حجمیهای  حالت  مدول  مدول    ،شبکه،  مشتق 

و   فشار  به  نسبت  است.  ریپذی اکمرتحجمی  ازمحاسبات    محاسبه شده  استفاده  تقریب    با  نوع  سه 

تبادلی پتانسیل  انجام   ـبرای  است  همبستگی  آن شده  نظری    با   را ها  و  و  تجربی  نتایج  با  و  یکدیگر 

  مشاهده   ( 1) جدول   همانطور که در  ( آورده شده است.1نتایج در جدول )  ایم.دیگران مقایسه کرده 

همبستگی، به  ـادلی برای پتانسیل تب  GGA96شده به کمک تقریب  م نجا ت اابنتایج محاس  شود،می

 سی ررا بر  GGA96تقریب    با   محاسبات  ،از این رو در ادامه  .تر استنتایج تجربی و نظری نزدیک
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تعادلیمی حجم  انرژی    و  کنیم.  منحنی  کردن  کمینه  طریق  از  شبکه  پارامترهای  و  تعادلی  انرژی 

 . است ه برحسب حجم به دست آمد

 
اولیه  ختۀ اینمودار تغییرات انرژی بر حسب حجم  1شکل 

2
MgB. 

به نوع تقریب اعمالی برای  ها  بین اتم   ۀ ترین فاصلشد که نزدیک  در این محاسبات معلوم  ، همچنین

  ی که رگپارامتر دی  شبکه وابستگی دارد.های  نیست و تنها به ثابت   پتانسیل تبادلی همبستگی وابسته 

است که در انتخاب آن باید دقت    تینـمافین  ۀ کرمحاسبات نقش بسیار مهمی دارد شعاع  یزان  م  در

بار الکتریکی درون کردمق  ،د. همچنینکر اتمـمافین   هایه ار    2BMg  ۀ دهندتشکیل های  تین برای 

 .استآمده  ( 3) و  ( 2) های این شعاع است که در جدول  ۀمؤید انتخاب بهین 

ترکیب  دیگران برای آن با نتایج  ۀشده و مقایسمحاسبه ختاریِساترهای مارپا 1جدول
2

MgB. 

 [5؛15]ی نظر
 ی تجرب

[14, ,13 ] 
FP-LAPW 

LDA 

FP-LAPW 
GGA91 

FP-LAPW, 
GGA96 

 

822/5 834/5 765/5 804/5 824/5 a (au) 

677/6 657/6 585/6 623/6 646/6 c (au) 

147 150 3168/131 4325/149 4050/150 B(Gpa) 

5/3 4 3 4325/1 2315/3 B¢ 

14-10×81 /6 14-10×7/6 14-10×62 /7 14-10×7/6 14-10×65 /6 /N)2K(m 

- 14-10×4/3 14-10×4 14-10×53 /3 14-10×5/3 /N)2(maK 

- 14-10×7/6 14-10×9/7 14-10×95 /6 14-10×9/6 /N)2(mcK 

146857/1 14107/1 42238/1 14111/1 4114/1 c

a

 

- - 66071/447- 169808/449- 324081/450- )(RyE
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ترکیب  یمختلف برا یها بیدر تقر Mgبار اتم  ۀیتجز 2جدول
2

MgB . 

                           Mg 

FP-LAPW 
GGA96 

ی با ثابت نظر   

FP-LAPW 
GGA96 
ی با ثابت تجرب  

FP-LAPW 
GGA91 
ی با ثابت نظر   

FP-LAPW 
GGA91 
ی با ثابت تجرب  

FP-LAPW 
LDA 

ی با ثابت نظر   

FP-LAPW 
LDA 

ی ابت تجربث با  

21 ل کبار   12 12 12 12 12 

90291/9 تین ـمافین ۀرکبار داخل    85339/9  70485/9  60780/9  60583/9  70187/9  

73439/8 بار مغزه  76952/8  63732/8  59898/8  59722/8  683174/8  

16852/1 بار ظرفیت  08387/1  06753/1  000882/1  008612/1  0186960/1  

09714/2 نتیـمافین  ۀرک ار خارج از ب  661514/2  295155/2  392205/2  394175/2  298135/2  

  ۀرکمجموع بار داخل وخارج 

تینـمافین  
000005/12  000005/12  000005/12  000005/12  000005/12  000005/12  

LMmax 7 7 7 7 7 7 

 

  یمختلف برا  یهابیدر تقر Bبار اتم  ۀیتجز 3جدول
2

MgB. 

                         B 

FP-LAPW 
GGA96 

ی نظر  تبا ثاب  

FP-LAPW 
GGA96 
ی با ثابت تجرب  

FP-LAPW 
GGA91 
ی با ثابت نظر   

FP-LAPW 
GGA91 
ی با ثابت تجرب  

FP-LAPW 
LDA 

ی با ثابت نظر   

FP-LAPW 
LDA 

ی با ثابت تجرب  

 5 5 5 5 5 5 ل  کبار 

13865/2 تین ـمافین ۀرکبار داخل    12796/2  09588/2  92074/2  07449/2  09523/2  

98862/1 بار مغزه    87686/1  84857/1  83008/1  829700/1  847993/1  

25236/0 ظرفیتبار   251099/0  247314/0  244841/0  244790/0  247237/0  

تینـمافین  ۀرک بار خارج از    86133/2  87202/2  9041/2  92506/2  92549/2  90475/2  

  ۀ رکمجموع بار داخل و خارج 
99998/4   تینـمافین  99998/4  99998/4  99998/4  99998/4  99998/4  

 

 2BMgساختار  در ثیر فشار  أبررسی تب. 
زیــر   ۀوابستگی حجم بــه فشــار را از طریــق رابط ــ  2BMgساختار  در  برای بررسی اثر تغییرات فشار  

 [:12، 7]  حساب کردیم

( ) ( ) 
1/

0
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B

V P V B B P
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= +                                                                                      )2( 
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  Vاین رابطه حجم اولیه   که در،  آیدمی  برحسب فشار به دست   با توجه به این رابطه تغییرات حجم

Bو    و  B  ( 1را با توجه به جدول )   ۀ باز  ودار وابستگی حجم به فشار درمن  دهیم.می   رابطه قرار  در 

با توجه به نمودار    نشان داده شده است.(  الف2)  شکلدر  2BMg  برای ترکیب   10GPAتا    رصف

یاختمی  مشخص که حجم  کاهش  ۀشود  فشار  افزایش  با  تغییرات  می   بسیط  نمودار  همچنین  یابد. 

  هر دو  بهتر  ۀ برای مقایس  ( نشان داده شده است.ب 2بر حسب فشار در شکل )  cو    a  ۀ پارامتر شبک

تغییرات c/منحنی  c
o

a/  و   a
o

نمودار رسم شده     پارامترهای شبکه در    cو a)  استدر یک 

صفر ).  (د نافشار  شکل  به  توجه  مشاهده ب2با  پارامترهامی  (  فشار،  افزایش  با  که  شبکه    ی شود 

این مقدار در    است.   aمتر شبکه  تندتر از پارا  8/1در حدود    c  ۀکیابند. کاهش پارامتر شب می  کاهش

برابر  های  گیریاندازه  انجام شده است  این اختلاف به خاطر    دست آمده است.ه  ب  4/1تجربی که 

  c  و  a  یهاجهت   در  پیوندها  این به دلیل متفاوت بودن نوع  است و  2BMg  ناهمسانگردی ساختار

محور   راستای  در  کو پیوندها   aاست.  قوی  بین والان ی  راستای  های  اتم   سی  در  و  دارد  وجود  بور 

 و بور وجود دارد. منیزیمهای تر یونی بین اتم پیوندهای ضعیف cمحور 

 

  
 )ب(  )الف( 

 

نمودار تغییرات حجم سلول واحد:الف. 2شکل 
2

MgB ترهای شبکه ت پاراماتغییر :ب ،برحسب فشار
2

MgB   بر

 .حسب فشار

 2BMgبلور  پذیریتراکمج. 

نمایانگر استحکام    یو مدول حجم  شودمیبه صورت عکس مدول حجمی تعریف    یریپذتراکم

حجمی از    پذیریتراکم  بلور است؛ هرچه مدول حجمی بیشتر باشد، استحکام بلور نیز بیشتر است.

 [:16، 5] آیدمی ت زیر به دس ۀرابط
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(3  )                                                                                                          
0

1
V

dV
K

V dP
= − 

با1)  توجه به جدول  با  رااست و مقدار آن    حجم تعادلی در فشار صفر  V،  جا  در این   ( داریم. 

)وت منحنی  شیب  به  dV(، 2جه 

dP
رابط در  و  محاسبه  قرار3)ۀرا  وازآنمی  (   پذیری تراکمجا    دهیم 

به دست آمد که در   Gpa  10-3×65/6-1  حجمی  ذیریپتراکمکنیم. مقدار  می  حجمی را حساب

شده  محاسبه  تجربی  مقدار  با  خوبی  مق  [.11]  است  Gpa  10-3×7/6-1  توافق  به  توجه  ار  د با 

  2BMgه  ک جه گرفت  یتوان نت می  ،یدار مدول حجمدن مقاد بوین زیو همچن  یحجم  پذیریمک ترا

تغ  کی راحتی  به  و  است  سخت  شکل  ییجسم  برا  دهد ینمر  تغ  یو  در ییایجاد  شکل  آن    بلور   ر 

ز راستا  یخط  پذیریمک ترا  ، نونک .ااستلازم    ی ادیانرژی  حساب  cو    a  ی محورها  ی در    را 

 ،[13، 7] شودمی داده  ریز ۀ رابطبا یخط ریی پذمک ترام. ینک می

( )
0

ln
r

d rV
K

B dV
=                                                                                                          )4( 

 a  محورهای  راستای  در  خطی  پذیریتراکممقدار   .است  ه کشب  هایانگر پارامترینما r  بطه،را  این  در

اس  cو     ی راستا  در   و  a،1-Gpa  10-3×5/3محور    ی راستا  در   یخط  پذیریمک ترا  ت. محاسبه شده 

 ی خط  پذیریمک تراه  ک م  ینیبمیج  یبا توجه به نتا  به دست آمده است.   c،  1-Gpa 10-3  ×9/6  محور

برابر    c  محور  یراستا  در نتایا  .است  aمحور    یادر راست  یخط  پذیریمک تراحدود دو  ج نشان  ین 

  طول  2BMg  ترکیب   ه درک گفت    توانمی  واقع   در  است و   ناهمسانگرد  2BMg  ه بلورک   هددمی

ن  یمتر است. اک   هاه یلا  نیب  B-Bو   Mg-B  یوندهای طول پ  درون صفحات بور از  B-B  یوندهایپ

اتم ای  لایه ساختار    یت دارا یگراف  همانند 2BMgهک به علت آن است     در  B  و  Mgهای  است و 

و های  ه یلا   B-B  ی ووالانسک   ی قو  یوندهایپ  ، B  ی هااتم   ۀ صفح   در   دارند.  قرار  ناوب تم  متفاوت 

  B-B یوندهای طول پ  برقرار است.  یونیتر  فیضع  یوندهایپ  B  و  Mgهای  ه ی ن لایب  برقرار است و

بنابراوتاه ک   Mg-B  از است،  لا  پذیریمک تران  یتر  از  ک   aمحور    ی راستا  در  بور های  ه یدرون  متر 

لایب  پذیریمک ترا ا  با  است.  c  محور  یراستا  در  Bو    Mg  ایهه ین  به    پذیریمک ترا  ،هک نیتوجه 

است، اکاستح  از  ینماد بلور  گفت  یم  م  براک توان  شیی تغ  جادیا  ی ه  درکر  بلور  ل    در   صفحات 

  و   یحجم  پذیریمک تراج محاسبات  یاست. نتا  ازین  یشتریب  یانرژ  c  محور  نسبت به  a  محور  یراستا

 ت. شده اسآورده  (1)  جدول در یخط پذیریمک ترا
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 ساختار الکترونی   ۀمحاسبد. 

 ی انرژ یساختار نوارها. 1
سا محاسبۀ  نوارهابا  ماده   یانرژ  ی ختار  پمی  هر  ماده  آن  خواص  به  نوارها  یتوان  ساختار    ی برد. 

ا  ( آورده شده است.3ل)کدر ش  2BMg  یانرژ نموداریدر  بیشین  یانرژ  مبدأ  ، ن  ت  ینوار ظرف  ۀ در 

مق و  بر  یاست  آن  الاح  شده   400  تعداد  .است  ولتترونکحسب  استفاده  محاسبات  جهت  نقطه 

  ،میاقرارداده   یانرژ  ی را بر مبنا  ییهمگرا  ده است و یرس  ییبه همگراروش خودسازگار  ه باک ت  اس

با و  8  که  از  چرخه  انرژی  اختلاف  است.  0/ 00001  ۀمرتب  با  رسیده  همگرایی    پارامتر   به 

، همگرایی
max

RK،  است  7با    برابر شده  گرفته  انداز  . درنظر  پارامتر  درپاهای  اتم  ۀ این  را    یه 

الکترون   .کندمی  تنظیممحاسبات   جداسازی  کمک های  برای  انرژی  مبنای  از  مغزه  و  ظرفیت 

بینگرفته جدایی  انرژی  و  برابر  های  الکترون  ایم  را  مغزه  و  و    -6ظرفیت  گرفتیم  ریدبر  

2نیزیمبرای اتم م  ظرفیتهای حالت
3s   1برای اتم بور  ظرفیت و حالت

2p دست آمده  ب . 

  تا  -8/5  ۀ محدود  در  که   ظرفیتی هستند های  شود که شامل الکترون می  ( مشاهده 3با توجه به شکل )

تعیین خاصیت  ،اندولت گسترده شده الکترون   2 نوارهای انرژی در  ا  2BMg  این  اساسی  یفا  نقش 

2اربیتال  منیزیم برای اتم ظرفیتلت  از طرف دیگر با توجه به این که حا .کندمی
3s  این در  واست  

آخر اتم منیزیم است و    ۀلای  هایالکترون در تراز نبود    ۀ دهندنشان  ،گیردمی  بالای سطح فرمی قرار

اتم   دهد می  نشان ترکیب  که  در  و یونید  کاملاً  2BMg  منیزیم  است  را  های  الکترون   ه  به  خود 

منیزیم رسم کنیم   چنانچه ساختار نوارهای انرژی این ترکیب را بدون اتم  دهد.می   اتم بورهای  لایه 

نمی رخ  ساختار  در  اساسی  وتغییر  الکترون می  نشان  دهد  که  منیزیمهای  دهد  یک   اتم    فقط 

جایی در ه جاب
F

E  دست آورد.ه ی هم بئجزهای  چگالی حالت  از آن را توانیم  که، کنندمیایجاد  

بازی    2BMg  نقش مهمی در خواص  ظرفیتآن در حالت      p  اربیتالتوجه به این که    ااما اتم بور ب

ابررسانایی ترکیبهای  اتم   شود که پیوندهایمی  مشاهده   کندمی   2BMg  بور نقش اساسی در 

سهم انرژی بالا از نوار   نسبت داد و  اتم بور توان به پیوندهای می  ی ترکیب راارد و خاصیت فلزد

دوگانه    یتبهگن  کی  ی دارا  یانرژ  ی ساختار نوارها  . است  اتم بور  2p  هایمربوط به حالت ظرفیت  

بالا پهن  باًیتقر  ینوارها  .است ی ، 
F

Eدارند نظر  قرار  به  ماهک رسد  یم  و  نوارهایه  نقش    یت  پهن 

ی بالا  eV3/1حدود   پهن در  ی ن نوارهایا  ۀقل   .کنندمی  یباز  2BMg  ییدر ابررسانا  را  یمهم
F

E 

ه ک     و    ینوارها   تند ازه عبار ک   ه دو نوع نوار وجود داردکرد  ک توان مشاهده  یم  قرار دارد.

  یسطح انرژ  دهدمی   ( نشان3)  لکش  ه ک همانگونه   اتم بور هستند.  از  یتک مشار  یداراها  آن  یهر دو

محاسبات    دارد.  ماده   یت فلزی خاص  ن دلالت بریه اک   کندمی  قطع  را  یمتفاوت  یانرژ  ینوارها  ،یفرم
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ن   یقو  ی ووالانسک   وند ی پ  ی دارا  ه ک بل  ست، ی ن  ی ونی  املاًک ب  یک ن تری ه اک دهد  می  نشان   ی وارساختار 

B-B د.شومی زیبور نهای  ن اتم یب   

 

 
نوارهای انرژی ترکیب  3شکل 

2
MgB. 

 

 ها چگالی حالت .2
 لک های  حالت  یف چگالیط  شود.می  فیتوص ها  حالت  یچگال  اب  یف انرژیط  در  ترونکال  عیتوز

2BMg  بازۀ   درeV  51-    تاeV10  هاچگالی حالتدر نمودار    ( رسم شده است. 4)  لکش  رد  ،

  نشان داده شده است.  ین عمودیچبا خط ه  ک است    یان تراز فرمکم  ۀ دهندصفر نشان  یاح انرژیمق

ت  ک مشار تیظرف  نوار  در تهِ اتم بور و pهای تال ی مربوط به ارب تیظرف  نوار یالاب ت عمده درک مشار

ت عمده مربوط  ک رسانش مشار  نوار   ته  ه درک   یحال  در  .است  اتم بور  sهای  تال یعمده مربوط به ارب 

ارب نوار    Bاتم    p  یهابا حالت   Bاتم    sهای  حالت  .است  Mgاتم    یهاتال یبه  د  یبریه  ظرفیتدر 

م  که  شود،یم صفحات    2spه  ک دهد  ینشان  قو   abدر  طور  میبری ه  یبه  مشید  ت  ک ارشوند. 

نوار    Mgاتم    s  یهاتال یارب و یناچ  تیظرفدر  است  در   ز  منعیغ  یهاحالت   عمدتاً  اشغال  س  کر 

الیا  شوند.یم   ی اتم بور به خوب  s2های  ترونکال  شود.یبور داده م  ی هاه یبه لا  Mg    یهاترون کن 

در ها ت آن ک و مشار اندده یگزیجا
F

E  یوندهایه پک  رسدیبه نظر م ز است ویناچ یلیخ p-p    و  

مهم بیشین  دارند   ییابررسانا  در   یاثر  حالت   ۀ و  از  های  چگالی  ولت  الکترون   صفر   تا   -5انرژی 

)،  سطح فرمی درها چگالی حالت  اند.گسترده شده  )
F

N E ،0.7حدود  در /State eV با  است و 
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به مشارکت عمد بور  ۀ توجه  بمی  اتم  اتمتوان  اساسی  نقش  الکترونی    بور درهای  ه  تعیین خواص 

2BMg  .پی برد 

 
انرژی کل  های منحنی چگالی حالت 4شکل 

2
MgB. 

 

 چگالی ابر الکترونی. 3
ابر الکترونی در    بار  ۀ واقع نحو چگالی    با توجه به میزان   دهند.می  را نشانها  ف اتم در اطرا  توزیع 

  تراکم زیاد الکترون بین دو   تشخیص داد.  را  هاتوان نوع پیوند بین آن می  هااتم   در اطراف   توزیع بار

تری اتم پیوند ضعیف   الکترون بین دو   کمترتراکم    ست و اهبین آن   قوی بودن پیوند   ۀ دهنداتم نشان 

  های در مکان  هاتراکم الکترون  ۀ دهندالکترونی نشان   ار چگالی ابرنمود  .دهدمی   نشانها  را بین آن 

  چه نقاطی  در  و  چه نقاطی تراکم الکترون بیشتر  توان فهمید که درمی  روی آن   از  واست    مختلف

ابر  است.  کمتر برای ترکیب   چگالی  نشان داده  5در شکل )  (110)  ۀصفح   در   2BMg  الکترونی   )

  منیزیم و بور وجود دارد. های  راکم الکترون کمی بین اتم از روی شکل مشخص است که ت  است.

بر بار کمی وجود دارد.  در  ،این  علاوه  نیز توزیع  بار در اطراف اتم   اطراف اتم منیزیم  های  توزیع 

تواند به  می  این   خیلی کمتر از توزیع بار حالت طبیعی اتم منیزیم است و   2BMgترکیب    منیزیم در

اتم  باشد که  الکترون مهای  دلیل آن  این ترکیب  اتم  ۀ لای های  نیزیم در  به    ور بهای  ظرفیت خود را 

ه  بور بیشتر است و این به همان دلیل است ک های  ولیکن چگالی الکترونی در اطراف اتم   ،دهندمی

بور  را  خود های  الکترون   ،اتم منیزیم اتم  این  دهد.می  به  بر  اتم   ، علاوه  بین  الکترون  های  انباشتگی 

  بورهای  ه بین اتم توان فهمید ک می  خیلی کمتر است و   منیزیم و بورهای  بین اتم   ی ول  بور زیاد است 

Bپیوند قوی کووالانسی  B−  تر برقرار منیزیم و بور پیوند یونی ضعیفی  هابین اتم   است و   برقرار

نشان  تاست    2BMgناهمسانگردی شدید ترکیب    ۀ دهنداست که  ازنتا  ۀ ییدکنندأو    یجی است که 
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توزیع همگن    ، علاوه بر این  ه است. دست آمده  ب   2BMg  ی ترکیبئجزهای  بررسی چگالی حالت

اتم  در  بار نشان ی  هااطراف  اتم آ  ۀ دهندمنیزیم  بین  است که  فلزی  منیزیمهای  ن    Mg-Mg  پیوند 

این ترکیب نمونه می  ،بنابراین  وجود دارد. نتیجه گرفت که  پیوندهای مختلف    ایتوان  با  از جامد 

 است.

 
 )الف(       )ب(

الکترونی ترکیب  های چگالی حالت (الف 5شکل 
2

MgB در سه بعد (ب  ،(110) ۀ در صفح . 

 گیریتیجهن .4
تخت    محاسبات امواج  روش  از  استفاده  کامل  بهبودیافتۀ با  پتانسیل  با  نظریۀ    خطی  چارچوب  در 

چگالی است.  تابعی  شده  تبهگنانجام  یک  بیانگر  الکترونی  ساختار  محاسبات  در    ینتایج  دوگانه 

  .کندمی یباز ییابررسانا  تیخاص در یه نقش مهم ک است  یتراز فرم یبالا

برابر    حدود  c  یراستا  در  یخط  پذیریتراکم  ،همچنین که  است،    a  راستای  در  پذیریمک ترادو 

  الکترونی بیانگر های  چگالی حالت  ،این  علاوه بر  .تاس  2BMgترکیب    ناهمسانگردی  ۀ دهندنشان 

کووالانسی  قوی  پیوند  بین  B-B  بین   وجود  ضعیف  یونی  و های  اتم   و  است  منیزیم  که    بور 

ترکیبنشان  شدید  ناهمسانگردی  پینتا  .است  2BMg  دهندۀ  افزاک   کندمی  ین یبش یج  ثابت  یه  ش 

طول محورکشب در  افزاcه  فرمها  حالت  یش چگالی،  تراز  در  پی    یرا  مقدار  در  به  توجه  با  دارد. 

  2BMgه  ک جه گرفت  یتوان نتمی  ،یدول حجماد بودن مقدار مین زیو همچن  یحجم  پذیریمک ترا

ر شکل در بلور آن انرژی  ییایجاد تغ  ی دهد و برایر شکل نمییجسم سخت است و به راحتی تغ  کی

  که   ن است آ  ۀ دهندمنیزیم نشان های  توزیع همگن بار در اطراف اتم   ، وه بر اینلازم دارد. علا   یادیز

ای  توان نتیجه گرفت که این ترکیب نمونه می   ،براینبنا  وجود دارد.  پیوند فلزی  منیزیمهای  بین اتم

مده از  آدسته ب  نظریو    یج تجربینتایج سازگاری خوبی با نتا  از جامد با پیوندهای مختلف است. 

 گر دارد. یدی هاروش
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