


 

  

 

  
 

  هايآلياژ توپولوژي بررسي گذارفاز
𝑵𝒃𝒙𝑻𝒂𝟏ି𝒙𝑺𝒃 (𝒙 = 𝟎, 𝟎. 𝟐𝟓, 𝟎. 𝟓𝟎, 𝟎. 𝟕𝟓, 𝟏) 

  ١ساكن با استفاده از روش ابتدا بهفلز وايل نيم  بهفلز ديراك نيماز 
  ٣*و امين االله واعظ ٢زادهسميرا سادات نوري

 
  ١٤٠١/ ١١/٠٨تاريخ دريافت: 

  ٢٦/١٢/١٤٠١تاريخ بازنگري: 

  ١٥/٠٢/١٤٠٢تاريخ پذيرش: 

  

 
 چكيده: 

وايل فلزهانيم جالبي  ويژه هاي كوانتومي  حالت  ي  بسيار  مي  و  نشان  را  ماده  ويژگياز  داراي  كه  توپولوژي  هاي  دهند 
هاي ساختن اين مواد استفاده از روش  كي از روش يدر صنعت اسپينترونيك دارند.    يكتايي و كاربردهاي    بوده  غيربديهي

آلياژهاي مقاله  اين  در  است.  1  آلياژسازي  ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x     از استفاده  با 
به ساكن ساخته شده روش   هاي ساختاري، الكتروني و توپولوژي ويژگيها،  بعد از بررسي پايداري آناند و  هاي ابتدا 

  ، كهمحاسباتي وين  هآلياژها از برنام  و الكتروني هاي ساختاري  است. براي بررسي ويژگيها مورد مطالعه قرارگرفته  آن
  هاستفاده از برنامهاي توپولوژي اين آلياژها با  ويژگي  ،است. همچنين  تابعي چگالي است، بهره گرفته شده   هبر اساس نظري

وانيرتولز تنگمحاسباتي  روش  اساس  بر  كه  است،  -،  شده بست  محاسبهمحاسبه  آلياژهاي اند.  كه  دادند  نشان    ها 

1 ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x هاي برخوردي  مدار، داراي نقطه  - كنش اسپيندر نبود برهم
كنش  برهم  در نظر گرفتن    . باباشندمي  وپولوژي ديراكفلز تنيم  چهارگانه و واروني نواري هستند و در نتيجه  با تبهگني

فلز  انرژي تبديل به نيم  شكافبا بازشدن      = x  ٠،  ٠/ ٢٥،  ٠/ ٥،  ٠/ ٧٥  هايمدار، مشاهده شد كه آلياژهايي با غلظت  -اسپين
با غلظت    ولي  ؛شوندميمعمولي   نيم   = ١xآلياژ  براي  .  شودميجفت فرميون وايل تبديل    ١٦  بافلز توپولوژي وايل  به 

+  ١هاي وايل با كايراليتي  فرميون كه    ها نشان داداول بريلوئن جستجو شد. بررسي  ه منطق  كل هاي وايل  يافتن مكان نقطه 
  . اول بريلوئن هستند   ه هاي پرتقارن منطقولي همگي دور از مسير  ، اندپراكنده   بريلوئناول    ه با تقارن مركزي در منطق  - ١  يا

حالتهمچنين   سطحيويژگي  نيم كمان  چون،  هاي  براي  فرمي،  وايل  هاي  برنام  NbSbفلز  از  استفاده  محاسباتي    هبا 
  است.  ه وانيرتولز محاسبه و بررسي شد 

  . بست-تنگروش  ، يچگال ي تابع ه ينظر ل،يوا  فلزمين راك،يد فلز مين ،يمواد توپولوژ  :كليدياژگان و
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  مقدمه  .١
و  همانندوايل،    هايفلزنيم  همطالع و  عصري  ،  توپولوژي  يهانارسانا  گرافن  مواد  در علم  را  جديد 

ي با  هايفلزوايل نيم  هايلزفنيم در حقيقت،  .]١[ است   ه دگشوشمندان  ان فيزيك ماده چگال به روي د

هاي  فرميون  ، كم انرژي  هايبرانگيختگيفلزها، در اين نوع از نيم. باشندميفاز توپولوژي غيربديهي  

  الگوي ميدان كوانتومي و    يهنظري  يهوسعمي در ت ها نقش اساسي و مهاين فرميون  .]٢[ باشندميوايل  

سازي از ساده  ١٩٢٩درسال   ١بار توسط هرمان وايلنخستين ي وايلهانو. فرمي]٣[ انداستاندارد داشته

در طبيعت    ٢٠١٥  سال  ها درآن وجود  شاهد تجربي براي    ولي  ، ندهاي ديراك استخراج شدمعادله

هاي  ويژگي  .]٥,  ٤[  تعلق گرفت  فيزيك  نوبل  ه جايز  ها به اين پژوهش    ٢٠١٦و در سال  مشاهده شد 

نيمتوپولوژي   از جمله مقاومت مغناطيسي منفي،    هاي متفاوتيويژگيايجاد    سببفلزهاي وايل  در 

اين    .]٦[ شودمي  غيره هاي فرمي روي سطح و  انمهاي كايرال، ك هاي كوانتومي، نابهنجاري نوسان

هاي  از جمله كاربرد در رايانه  گوناگونيي  لكاربردهاي عممنجر به ايجاد    ، فلزهاي وايلنيم  ويژگي

  .]٧[ استشده صنعت اسپينترونيك  در كوانتومي و 

فرميون هستند،  مكاني  واروني  تقارن  يا  زماني  واروني  تقارن  داراي  كه  بلورهايي  به  در  وايل  هاي 

شوند  ظاهر مي  اندازه حركتدر فضاي    برخورد نوار رسانش و نوار ظرفيت  ناشي از  هايصورت نقطه

كايراليتي    ،هاي وايلفرميون  ي هاي يكتايكي از ويژگي  .]٨[ شودگفته ميهاي وايل  گره   ها به آنو  

كايراليتي    هستند وهاي مغناطيسي براي انحناي بري  قطبيتك  همچونهاي وايل  است. فرميونهآن

هاي  هاي وايل به دليل تقارنگره كايراليتي  همان علامت بارهاي تك قطبي مغناطيسي است.    هاآن

ي  ههاي وايل درون انبوه . حضور فرميون]٩[ شوندتوپولوژي ساختار نواري محافظت ميبلوري و  

. اين  ]٤[ شودهاي سطحي يكتا در سطح ساختار مورد نظر ميساختار بلوري منجر به ظهور حالت

هاي وايل درون انبوهه روي سطح  تصوير گره   هايي هستند كه از هاي سطحي به صورت كمانحالت

. با اعمال شرايط  يابندپايان مي  ،روي سطح  با كايراليتي مخالف  يوايل ديگر   يه به تصويرگر  و   شروع 

  و  افتاده يا روي هم  و  از هم دور شوند    توانندمي  ي متفاوت وايل با كايراليتي  هاجفت گره   ،متفاوت

  . فلز عادي شوندها باز شده و تبديل به نيمف انرژي آنشكا يا  ديراك شونده تبديل به گر

 بود 7O2Ir2Rn  تركيب پيروكلر  پژوهش روي  ،فلز وايلبراي بررسي نيم  نخستين پيشنهاد نظري

كه    .]١٠[ داده شد  داراي  نشان  بلوري  و حالت  ه رجفت گ  ٢٤اين ساختار  انبوهه  هاي  وايل درون 

مورد بررسي   صورت نظريبه  ساختار بلوري بعدي كه  .است  سطحي يكتا روي سطح مورد بررسي

 
1 Herman Weyl 
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.  ]١١[ ناطيس بودتر و فاز فرومغداراي ساختار به نسبت ساده  كهبود  4Se2HgCr ، بلورگرفتقرار 

وايل    فرميون  داراي يك جفتتنها  اين ساختار به دليل تبهگني چهارگانه در تقاطع ساختار نواري،  

سباتي و نظري مورد هاي محافلز وايل با روشدر ادامه ساختارهاي بسياري به عنوان نيمدوتايي بود. 

  هاي تركيب  شدند، هايي كه به صورت تجربي بررسي  دسته تركيب  ولي نخستين   ،گرفتندبررسي قرار  

NbP  ،NbAs  ،TaP    وTaAs  طيف روش  با  كه  زاويه بودند  به  وابسته  نورگسيل  در    ١سنجي 

اهدا    ندده بوانجام دادنوبل فيزيك هم به كساني كه اين بررسي را  ه  و جايز  آزمايشگاه مشاهده شدند 

هاي فرمي حالت سطحي روي  جفت فرميون وايل درون انبوهه و كمان  ١٢  هادر اين تركيب   .شد

  گوناگون يل و كاربردهاي  فلزهاي واهاي متمايز نيمبه دليل ويژگي  .]١٣,  ١٢,  ٤[ سطح ظاهر شدند

هاي  توانند ويژگيب هستند كه    ژهاييآلياه به دنبال معرفي و بررسي  هموار  پژوهشگران   ،هااين تركيب 

فلز وايل هستند و تاكنون  از جمله آلياژهايي كه داراي ويژگي نيم فلز وايل را از خود بروز دهند.نيم

گرفته قرار  بررسي  ميمورد  آلياژهااند  به  جمله  ييتوان  و    𝐵𝑖ଵି௫𝑆𝑏௫  ،𝐺𝑒ଵି௫𝑆𝑛௫  از 

𝑀𝑔𝑇𝑎ଶି௫𝑁𝑏௫𝑁ଷ  كرد عنوان  ]١٨-١٤[  اشاره  به  تركيب   نمونه، .  از  𝐵𝑖ଵି௫𝑆𝑏௫  در   بعد 

الكتروني  هاية ويژگيمحاسب و  وانيرتولز محاسبه    آلياژ  توپولوژيهاي  ويژگي،  ساختاري  برنامة  با 

0.5xآلياژ براي دو مقدار    نشان داده شده است كه  و   شده      0.87وx    داراي فاز توپولوژي

  .]١٥[ فلز وايل است نيم

اهميت    به  توجه  ويژگيتركيب بالايبا  با  توپولوژي   هايي  تركيب در  وايل    فلزنيم  فاز    هاي دسته 

TaAs،NbP ،NbAs     وTaP  ،  تركيب يافتن  پژوهش  اين  فاز هدف  داراي  كه  است    هايي 

غيربديهي   منظورتوپولوژي  اين  به  آلياژهاي  باشند. 

1 ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x     معرفي  بار    نخستينبراي  غلظت متفاوت    پنج با

وايل،  نيم  ي فازژهاي توپولوبراي يافتن ويژگيو    شده  آلياژها    .اندمورد بررسي قرارگرفتهفلز  اين 

 ، هاي ساختاريويژگي  به منظور بررسي  فلز وايل باشند. مفلز ديراك و نيتوانند نامزدهايي براي نيممي

، ]٢٠[ ٣تابعي چگالي   هبر مبناي نظري  ]١٩[  ٢محاسباتي وين   ه اين آلياژها از برنام  الكتروني و توپولوژي 

بر مبناي روش    ]٢٣[ ٦نيرتولز ا و  ه و برنام  ]٢٢[ ٥نيراهاي وبرمبناي تابع   ]٢١[ ٩٠٤نيرا محاسباتي و  هبرنام

استفاده شده -تنگ وانير  هبرنام  است.   بست  بر پاي  ٩٠محاسباتي  باز  هاي  حالت  هكد محاسباتي منبع 

 
1 Angle-Resolved Photo Emission Spectroscopy (ARPES) 
2 Wien2k 
3 Density functional theory 
4 Wannier90 
5 Wannier function 
6 Wanniertools 
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  ي ي منبع بازكد محاسبات ،وانيرتولز نيز  هبرنام  وانير است. ه توابع بيشينه جايگزيد  يه بلاخ براي محاسب

ب  توابع  براساس  كه  آمده هاست  برناماز خر  دست  ويژگي  ٩٠وانير  هوجي  به  مربوط  هاي  محاسبات 

در بخش    مقالهن  اي  ي هدر ادام  دهد.هاي سطحي را انجام ميهاي حجمي و حالتتوپولوژي در حالت

محاسب  ٢ انجام  نتيج است  شده   بيان   اتروش  ا   اتمحاسب  ه.  و  بخش  ساختاري  در  و    ١-٣لكتروني 

گيري كلي از  نتيجه  ٤در نهايت در بخش    اند.شده   بيان  ٢-٣توپولوژي ساختارها در بخش    اتمحاسب

  است.  روند پژوهش انجام شده 

  

 روش محاسبات .٢

1  هاي آلياژ     ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x گروه   در  ميليسهساختار    داراي

ويژگي.  هستند11Pفضايي  بررسي  الكتروني  هاي ساختاري  براي  برنام  اين و  از    تي محاسبا  ه آلياژها 

هاي  از روش حل موج  محاسباتي،  ه برنام  ي استفاده شده است. در اين تابعي چگالي  هنظري  ه بر پايوين  

ساختار نواري    يههاي مطالعترين روشكه يكي از دقيق  ١طي با پتانسيل كامل خ  يه يافتبهبودتخت  

آلياژها در اين    ساختاري و الكتروني  هايويژگي  است. براي بررسي  شده   گرفتهست، بهره ا  جامدها

در    .]٢٤[ بستگي استفاده شده استهم  -تبادلي  براي تابعي  ،يافتهتعميم  شيب   كد محاسباتي از تقريب 

 .شودمورد نظر هم استفاده مي  ي هبر چگالي، از شيب چگالي در نقط  افزون يافته  تقريب شيب تعميم

روشدرنتيجه تقريب  اين  محاسب  ي ،  براي  بلورهاست.  ويژگي  يهمناسب  فيزيكي  در  هاي  همچنين 

ويژگي بررسي  براي  شده  انجام  تركيب كارهاي  دسته  در  وايل  توپولوژي  كه    ، NbAs  هايهاي 

  يافته استفاده شده از تقريب شيب تعميم  ،آلياژهاي بررسي شده در اين مقاله داردساختاري مشابه با  

  هاي تجربي دارد مبتني بر اين تقريب سازگاري خوبي با داده  هايهكه محاسب است و نشان داده شده 

با   ، هاتمام محاسبهدر  .  ]٤[ برابر  انرژي  براي    است.   درنظر گرفته شده     ١٠-٥(Ry)  ميزان همگرايي 

ترين كوچك  MTR،  كه در آن  ، ستا  maxKMTR  پارامتر  ،هامحاسبه  اين   انجام  نخستين متغيير مهم در 

بردارموج براي بسط تابع موج الكترون در    هبيشين   maxK  هاي تركيب و اتم  تين  -مافين  يه كر شعاع

با    maxKMTR  پارامتره  بهين  مقدار.  جايگاهي استبين  هناحي ترين  كوچك  آمد.  دست هب  ٥/١٠برابر 

م وآنگستر  ٢٧/٢و    ٣٧/٢،  ٣٥/٢به ترتيب برابر با    Sb وNb  ، Ta  هايبراي اتم  تين  -مافين  يه شعاع كر

  ، جايگاهيبين  هبردار قطع بسط پتانسيل و چگالي بار در ناحي  يهبهينمقدار    ،همچنين  اند.دست آمده به

هم    ،pointK  ها در فضاي وارون، نقطه   هبهين   . تعدادآمددست  هب    ١٣  Ry)1/2(  مقدار،  maxG  يعني

 
1 Full-Potential Linearized Augmented Planewave (FP-LAPW) 



 
𝑁𝑏௫𝑇𝑎ଵି௫𝑆𝑏 (𝑥(  هايآلياژ  توپولوژي بررسي گذارفاز /١٣٣ =    االله واعظامين و  زادهسادات نوري  سميرا؛ ... 0,0.25,0.50,0.75,1

 

  

 -٦ )Ry(هاي مغزه از ظرفيت برابر با  انرژي جداسازي حالت  . آمد  دست هب  ٦×٦×٢مقدار  برابر با  

الكتروني در  ويژگي  ها براي بررسيتمامي محاسبه  .انتخاب شده است كنش  و نبود برهم  بودهاي 

  مدار انجام شده است.  -اسپين

به عنوان    ١نيراو- تو-وين  يهوين و استفاده از برنام   يهبرنام  هايه هاي محاسببا استفاده از خروجي  

برنام ارتباطي، ورودي  بيشينه جايگزيده است،تابع  يهبرپايكه    ،٩٠نيرا و  هپل  وانير   آماده شد.   هاي 

بيشينه جايگزيداهاي و، تابع وينمحاسباتي    ههاي خروجي از برنامبراساس داده   بدين منظور   يه نير 

هاي توپولوژي  ويژگي  . ندشد  ساخته   Sb-4p  و   Ta-5d  ،Nb-5d    هايبراي اوربيتالنياز    مورد

1آلياژهاي  ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x   برنام از  استفاده  برنام  ٩٠نيراو  هبا    ه و 

بست،   -روش محاسباتي تنگ همحاسباتي وانيرتولز، برپايه برنام .ندمحاسبه شد  تولز نيراومحاسباتي 

هاي سطحي هاي حالت ها و بررسي ويژگيساختار نواري، سطح فرمي، چگالي حالت  ي هبا محاسب

  ي هبرنام  هاي نارسانا و رسانا با ويژگي توپولوژي غيربديهي را دارد. در اين مطالعه روي تركيب  امكان

توان نارساناهاي  ، مينعدد چريا    ،2zمركزهاي بار وانير، شاخص توپولوژي   يهمحاسباتي با محاسب

بررسي كرد. همچنين را  الگوريتم جست  ،توپولوژي  از  استفاده  و  شكهاي  وجوي گره با  بسته  اف 

هاي وايل و  هاي رساناهاي توپولوژي از جمله مكان نقطهتوان ويژگيانرژي مي  شكاف   يهمحاسب

  - با استفاده از هاميلتوني تنگ تولز نير  ا ي را بررسي كرد. ورودي برنامه وياهاي گره ديراك و يا خط

هاي  ويژگي  ،نيرتولزا و  يهبرنامتوليد شد. در نهايت با اجراي    ،٩٠نيراو  ةمحاسبه شده با برنام  ،بست

  نزديكيهاي وايل، پاشندگي خطي نوار انرژي در نقطه  و كايراليتي از جمله مكان   آلياژهاتوپولوژي 

   .]٢٥[ ندبررسي شد بر اساس روش تابع گرين  هاي سطحيو حالتها  اين نقطه 

  

  نتايج .٣
  ساختاري و الكتروني هايويژگي ١. ٣

ساخت       1ي  هاآلياژ  براي  ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x   ابعاد    اييياختهابر به 

Tتركيب  ي هيك  يهياختبرابر    ٢×٢×٢ aS b  با گروه فضايي  يچهارگوش  يه براوه  با ساختار شبك

14I md  ميلي با گروه فضاييسه  ي ه كه براوسازي به ساختار شباين ابرياخته بعد از بهينه   .ساخته شد

11P    .بعدي  سه   يه گروه فضايي براو  ١٤داراي كمترين تقارن در ميان  ميلي  ساختار سهتغيير پيدا كرد

به مركز است.  مي هاي  براي آلياژهايي با غلظت باشد. اين ساختار تنها داراي تقارن واروني نسبت 

 
1 Wien2Wannier 
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Tهاي از اتم  مناسبي  متفاوت درصد a  هاي با اتمNbيهياخت   ،صورت نمونههشوند. بجايگزين مي  

نمايش    ) ب  -١(و    )لفا  -١(  در شكل    =١xابرياخته براي غلظت  ي  هيك  يهو ياخت  ٢×٢×٢  قراردادي

شده  بهينهاست.    داده  برنامبراي  از  شبكه  پارامترهاي  برنام  ي هسازي  با  سازگار  وين    ي ه محاسباتي 

شود.  وين اجرا مي  هالكتروني با پتانسيل كامل در برناماست كه با روش بسيار دقيق تمام    استفاده شده 

سپس  و  آمده    دستهب  ،ابتدا بهترين نسبت پارامترهاي شبكه و انرژي متناسب با حجم  ،در اين برنامه

براي   در نهايت پارامترهاي شبكه آيد. مي دستهب هاي گوناگون ها و انرژي حالت براي حجم همعادل

 شود.  حجم بهينه محاسبه مي

يافتن  هاهمحاسب  شروع در      منظور  به  آلياژهاي ساختار  هايويژگي،  ي 

1 ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x   بر حسب تغيير حجـم در   سامانه را  انرژي كل

مقدار بهينه براي    ، حجـم  -نمودارهاي انـرژي  كمينة   و با استفاده از  كرده   سـاختارهاي مختلـف كمينه 

  ). ١آورديم (جدول  دست هبپارامترهاي شبكه را 

       
يكه با ساختار   يهبا ساختار چهارگوشي، (ب) ياختNbSb براي آلياژ  ٢×٢×٢قراردادي   يه(الف) ياخت ١شكل 

  يههمراه با نمايش نقاط پرتقارن و صفح   وارون اول بريلوئن در فضاي  يهمنطق ، (پ)NbSbميلي براي آلياژ سه

  . هاي سطحي) براي نمايش حالت ١١١(

  

محاسب قرار گرفت  بررسي  مورد  كه  پارامترهايي  از  يكي  آلياژها  پايداري  بررسي  انرژي    ي هبراي 

به صورت زير تعريف    ،     x=  ١  و   x=  ٠  ، بجزبود. انرژي تشكيل براي اين آلياژها  ،fE،  تشكيل

  ، ]٢٦[شودمي

)الف( )ب(   

Nb 

)پ(  

(111) surface 
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       1 1( 1  ) .tx x txf txE NENb Ta Sb Nb Ta Sb bxE x ESb TaSb      
، در اين رابطه 1 xt xNb Ta SbE   انرژي كل آلياژ براي غلظتx   و tE TaSbو tE NbSb   انرژي

  محاسبهx هاي  غلظت   تمام است. مقدار انرژي تشكيل براي    NbSb و   TaSbهاي تركيبكل براي 

براي   مقدار آن  كه  ديده شد  براي هر    تمامو  تشكيل  انرژي  منفي  مقدار  منفي است.    پنجآلياژها، 

آلياژها    سايراز     NbSbانرژي تشكيل تركيب   دهد كه اين آلياژها پايدار هستند.نشان مي xغلظت  

  ي هاين يافته با نتيج  .استها  آلياژ  سايرپايداري بيشتر اين تركيب نسبت به    يه كمتر بود كه نشان دهند

  . ]٢٧[دارد سازگاريپيشين در مورد پايداري اين تركيب  پژوهشگران هاي از يافته  ناشي

الكتروني آلياژها، نمودار چگالي حالتها، براي بررسي ويژگيمحاسبه   ه در ادام  ها و ساختار  هاي 

كنش  ها در نبود برهمپ) براي تمامي غلظت  -١(شكل  ئن اول بريلو  ي هنواري در مسير پرتقارن منطق

  ي هوسيلنوارهاي انرژي به . قطع شدن  ندنمايش داده شد  ) ٢(و در شكل  شده  مدار محاسبه    -اسپين

نبودن چگالي حالت نشان مي سطح فرمي و صفر  انرژي فرمي  آلياژهاي مورد    تمامدهد كه  ها در 

هاي مختلف نشان  ها براي غلظت نمودارهاي چگالي حالت   . بررسيهستند  بررسي، داراي رفتار فلزي

حالتمي چگالي  كه  از  دهد  ناشي  بيشتر  فرمي  انرژي  نزيكي  در  5Taهاي اوربيتال ها  d  و

5Nb dمقدار    پنجمدار براي هر    -كنش اسپيناست. براي ساختارهاي نواري در نبود برهمx    در

1ZSSمسير ،نقط مشاهده  ي  هچهار  نواري  شكل  تقاطع  نمودارهاي  در  كه  مشخص    ) ٢(شدند 

هاي برخوردي ناشي از برخورد نوارهاي رسانش و نوارهاي ظرفيت هستند. به دليل  هستند. اين نقطه 

از  مدار، نوارهاي رسانش و نوارهاي ظرفيت داراي تبهگني دوگانه هستند.    -كنش اسپيننبود برهم

هاي اوربيتالي نوارهاي  شوند. بررسي ويژگيراي تبهگني چهارگانه ميهاي برخوردي دانقطه  رو،اين

دهد كه ويژگي واروني نواري  رسانش و نوارهاي ظرفيت در مسير پرتقارن مشخص شده، نشان مي

بين    نيز وجود دارد.  1SS  يه در كل محدود آلياژها  اين  نواري  نواري در ساختار  ويژگي واروني 

2zهاي  اوربيتال 
d   وxzd   ياyzd  هاي  در اتمNb    وTa  .در اين حالت ترتيب اوربيتالي نوارهاي    است

هم است.  متفاوت  معمولي  حالت  با  ميانرژي  مشاهده  نواري  ساختار  بررسي  با  در  چنين  كه  شود 

  دهند. برخوردي، نوارهاي انرژي رفتار پاشندگي خطي از خود نشان ميهاي نزديكي نقطه
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  آلياژهاي هيك يه براي ياخت  tEو انرژي كل ها بين آن و  هايزاويه  ،c و a هاي شبكه ثابت  ١جدول 

1 ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x  ميليبا ساختار سه .  

  

5Taهاي اوربيتال   آلياژها،  تمامكه در با توجه به اين d  5وNb dثير زيادي در نزديكي انرژي  أت

هاي الكتروني و ساختار  بايد چگالي حالت هاي الكترونيتر ويژگيفرمي دارند، براي بررسي دقيق

ها در  ويژگي  ه بعد از محاسب).  ٣(شكل    مدار هم محاسبه شود   -كنش اسپين نواري در حضور برهم

ها در  ، چگالي حالت xمقدار غلظت    پنجبراي تمام  مدار مشاهده شد كه    - حضور برهمكنش اسپين

برهم اسپينحضور  برهم  چونمدار    - كنش  بدون  اسپين حالت  بيشتر تحت  ٢مدار (شكل    -كنش   (

5Taهاي ثير اوربيتال أت d   5وNb dهستند و اتم Sb  هاي  در مقايسه با اتمTa    وNb  ثير كمتري أت

ها در سطح فرمي و صفر نبودن چگالي حالت   يهوسيلقطع شدن نوارهاي انرژي به   ،دارد. همچنين

مدار داراي   -كنش اسپينآلياژهاي مورد بررسي در حضور برهم  تمامدهد كه انرژي فرمي نشان مي

  شكافباز شدن   سبب مدار  - كنش اسپيندر مورد ساختارهاي نواري نيز اعمال برهم اند.رفتار فلزي

1ZSSدر مسير    ٠،  ٢٥/٠،  ٥/٠،  ٧٥/٠هاي  در غلظت  =x  ١  شده است ولي در غلظت=x    ساختار

اول بريلوئن هم نشان داد    يه تر در كل منطق است. بررسي دقيق  اف بستهشكچنان داراي  نواري هم

غلظت   براي  تنها  دارد. اف شك  =١xكه  وجود  بسته  برهمبه  هاي  وجود  اسپيندليل  مدار    - كنش 

هاي  ولي بررسي ساختار نواري در نزديكي نقطه   ، شوندهاي برخوردي داراي تبهگني دوگانه مينقطه 

چنان داراي پاشندگي خطي ها هماين نقطه   در نزديكيدهد كه نوارهاي انرژي  برخوردي نشان مي

  هستند. 

  

  

  

 a(Ȧ) c(Ȧ)   (eV)tE نام تركيب 

TaSb ٠٦/٣٥٣٧٥٦  ٩٠°  ٤٢/١٠١° ٦٩/١٢ ٢٠/٥ - 

0.25 0.75Nb Ta Sb
 

٥٦/٣٠٦٥٣٣ ٩٠° ٤٢/١٠١° ٧٢/١٢ ٢٠/٥ - 

0.5 0.5Nb Ta Sb
 

٠٥/٢٥٩٣١١ ٩٠° ٤٢/١٠١° ٧٠/١٢ ٢١/٥ - 

0.75 0.25Nb Ta Sb
 

٥٤/٢١٢٠٨٨ ٩٠° ٤٢/١٠١° ٧١/١٢ ٢١/٥ - 

NbSb 
٠٣/١٦٤٨٦٦  ٩٠°  ٤٢/١٠١° ٧٢/١٢ ٢١/٥ - 
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ها براي آلياژهاي ساختار نواري و نمودار چگالي حالت ٢كل ش

1 ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x  ٠مدار براي (الف)  - كنش اسپيندر نبود برهم=x  ،  

  .  =١x(ث)  ،=٠x/ ٧٥(ت)    ،=٥/٠x(پ)   ،=٢٥/٠x(ب) 
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ها براي آلياژهاي حالتساختار نواري و نمودار چگالي  ٣كل ش

1 ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x   ٠مدار براي (الف)  -كنش اسپيندر حضور برهم=x ،

  .  =١x(ث)  ،=٠x/ ٧٥(ت)    ،=٥/٠x(پ)   ،=٢٥/٠x(ب) 
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 توپولوژي  هايويژگي ٢. ٣

1آلياژهاي     ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x و گروه فضايي    بلوريدليل ساختار    به

واروني  داراي  ،خود نيستند  تقارن  همانمكاني  در.  كه  آلياژها    بررسي  گونه  اين  الكتروني  ساختار 

2zهاي  اوربيتال   ناشي ازمشاهده شد، ساختار نواري اين آلياژها داراي ويژگي واروني نواري  
d  و

xzd   ياyzd  اتم اين آلياژها داراي تعدادي    ،. همچنيناست 1SSمسير  كل  در   Taو    Nbهاي  در 

اين    .هستند  و تبهگني چندگانهويژگي پاشندگي خطي    بابرخوردي در نزديكي انرژي فرمي    هنقط

2zهاي  اوربيتال برخورد نوارهاي انرژي با  ناشي ازهاي برخوردي نقطه
d  وxzd ياyzd  هستند كه  

  -كنش اسپيناين آلياژها در نبود برهم.  شوندميبرخورد    يهتبهگني چهارگانه در نقط  ايجاد  سبب

  ، . ساختار نواري سه بعدي اين آلياژهاهستند  ديراك  فلز توپولوژينيمفاز  مناسبي براي    نامزد  ،مدار

برنام با  و  يهكه  شده امحاسباتي  رسم  و  محاسبه  تولز  برهماست،  نير  نبود  اسپيندر  مدار    -كنش 

  . الف)-٤(شكل    دهدديراك را نمايش مي  هايها حضور فرميونس آن أهاي ديراك و در رمخروط

   

  
مدار، (ب) در حضور   -كنش اسپين(الف) در نبود برهم NbSbساختار نواري سه بعدي رسم شده براي آلياژ  ٤شكل 

هاي ديراك و در شكل  فرميون ي ههاي مشخص شده با دايره در شكل (الف) نشان دهندمدار. نقطه -كنش اسپينبرهم

 هاي وايل هستند. جفت فرميون يه (ب) نشان دهند 

  

دقيقبراي   ويژگيبررسي  آلياژهايتر  توپولوژي    هاي 

1 ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x   روي سامانه بررسي مدار    - كنش اسپينثير برهمأت

آلياژها همانشده  برهماست. در اين  نواري در حضور  اسپينگونه كه در ساختار  نيز    مدار  -كنش 

با اعمال برهمفرميون   = x  ٠،  ٢٥/٠،  ٥/٠،  ٧٥/٠هاي  در حالت  ، مشخص است كنش  هاي ديراك 

شوند.  فلز معمولي تبديل ميفلز ديراك به فاز نيمشوند و فاز توپولوژي نيمدار ميفشكامدار    -اسپين
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است.  = x  ١  در حالت   اگرچه متفاوت  سه  شرايط  نواري  برنام بعدي  ساختار  از  استفاده  با    ي هكه 

هاي  حضور جفت نقطه   است،ترسيم شده   اين حالت   وين براي   يههاي برناممحاسباتي وانيرتولز و داده 

كنش  با اعمال برهم  حالتاين  در    ب).-٤دهد (شكلبرخوردي در نزديكي انرژي فرمي را نمايش مي

.  كندميفلز وايل گذار فاز پيدا  فلز ديراك به فاز توپولوژي نيمفاز توپولوژي نيم  آلياژ بامدار    -اسپين

هاي  بايد ناورداي توپولوژي را در نقطه    = x  ١در غلظت  فلز توپولوژي وايلبراي اطمينان از فاز نيم

اين آلياژ به دليل گروه فضايي   برخوردي بررسي كرد.
11P   و تنها داراي تقارن    هاي تقارنيگروه   بدون

غيره ايي و  يا ناورداي توپولوژي آينه  پاريته   چون اورداهاي توپولوژي  دليل ناست به همين    مركزي

استفآن    بررسي  براي نيستند.قابل  توپولوژي    اده  آلياژ  باكه  ناورداي  اين  به گروه فضايي    ها توجه 

محاسباتي    يهبا كمك برنام  .هاي برخوردي است كايراليتي در نقطه   ،توان مورد بررسي قرار دادمي

هاي  حلقه  هاي بار وانير و مركز  يهو محاسب  هاي وايلبا مشخص شدن مكان دقيق فرميون  نيرتولزاو

نقطه  ،ويلسون اين  به  مربوط  محاسبه كايراليتي  برخوردي  كه    هاهمحاسب  .ند شد   هاي  دادند  نشان 

گر چشمه و  + نمايان١كايراليتي  هاي وايل با  فرميون.  هستند  -١+ يا  ١هاي برخوردي  كايراليتي نقطه 

هاي وايل در تركيب  مكان دقيق فرميون  گر چاهك براي انحناي بري هستند. نمايان  -١با كايراليتي  

NbSb   جايي كه  از آنجفت است و   ١٦ها  اند. تعداد اين فرميونشده نشان داده   ) الف -٥(در شكل

kهاي وايل در مكاناين فرميونبنابر  ،استآلياژ مورد بررسي تنها داراي تقارن مركزي  


با كايراليتي    

kمشخص داراي تصويري در مكان 


  . هستند باهمان كايراليتي 

  

اول بريلوئن، (ب) طيف   يههاي وايل درون منطق(الف) مكان فرميون: NbSbهاي توپولوژي آلياژ  ويژگي ٥شكل 

 . )١١١ساختار نواري حالت سطحي براي سطح ( )پ(  و) ١١١سطحي براي سطح ( هايحالت

  

، حضور  كه در اين مقاله بررسي شدند  فلز وايلمرتبط با فاز توپولوژي نيم  يهاي يكتا ويژگي  ديگر  از

فرمي روي سطح  حالت نقطه   .استهاي سطحي كمان  با  حضور  وايل  هاي مخالف  كايراليتيهاي 
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سطحي،   هاي . براي بررسي حالت شوندمي  حالت سطحي  هاي فرميايجاد كمان  سبب ون انبوهه  در

با كمان    هاي وايل روي اين صفحه . تصوير نقطه)پ  - ١(شكل استه ) در نظر گرفته شد١١١سطح (

هاي مخالف در  با كايراليتي هاي وايل. در حقيقت فرميون)ب-٥(شكل   شوند فرمي به هم متصل مي

هاي وايل در ساختار نواري  . از طرفي نقطه)ب   -  ٥(شكل  اندهاي فرمي قرارگرفتهابتدا و انتهاي كمان

-مشخص ميو اطراف آن    Γ  يهدر نقط   هاي برخورد نوارهاي انرژيبه شكل نقطه   ،حالت سطحي

. بررسي حضور كمان فرمي در نمودارهاي طيف حالت سطحي و برخوردهاي  )پ -٥(شكل  وند ش

حالت انرژي  نوارهاي  در  سطحيموجود  نقطه  ،هاي  فاز  حضور  وجود  و  انبوهه  درون  وايل  هاي 

  كند.  تاييد مي NbSbدر آلياژ   فلز وايل را توپولوژي نيم

  

  گيرينتيجه .۴
اند و  هاي توپولوژي غير بديهيكوانتومي داراي ويژگيهاي فلزهاي توپولوژي وايل حالتدر نيم   

به اين منظور، مطالعكاربردهاي قابل توجه با فاز تركيب  هايي در صنعت اسپينترونيك دارند.  هايي 

با  فلز توپولوژي وايل مينيم تواند اهميت زيادي در فيزيك ماده چگال داشته باشد. بر اين اساس 

توان  مي  ها، آن  هاي الكتروني و توپولوژي ويژگي  ي هسازي و مطالعها با روش آلياژساختن تركيب

ويژگي   اين  داراي  كه  يافت  را  باشند  يكتاساختارهايي  متمايز  پژوهشو  اين  در  آلياژهاي   . 

1 ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x     بخش اول اين  شدندبررسي  بار    نخستين براي .

است، انجام شدند. در  چگالي    بر اساس روش تابعيكه    ،محاسباتي وين  يهبرنام  با استفاده ازبررسي  

بخش از    اين  و  بعد  تشكيل  انرژي  پايداري  محاسبه  ساختاريويژگي،  هاآلياژبررسي    چون ،  هاي 

الكتروني   پارامتر شبكه تعادلي  ها مورد مطالعه  آنها و ساختار نواري،  چگالي حالت   و همچنين،   و 

 ٩٠نيراهاي وبا استفاده از برنامه   اين آلياژها   هاي توپولوژي ويژگي ،در بخش بعدي  است.قرارگرفته  

و  تابعكه    ،نيرتولزاو  رهيافت  و  براساس  وانير  تنگهاي  شدند. هستند،    بست روش    ه نتيج   محاسبه 

برنامه  هايمحاسبه و  نواري  وساختار  و  ٩٠نيرا هاي  آلياژهاي نيرتولز  ا و  كه  دادند  نشان 

1 ( 0,0.25,0.50,0.75,1)x xNb Ta Sb x مدار داراي ويژگي    -كنش اسپيندر نبود برهم

  ٥/٠، ٧٥/٠ هايفلزهاي ديراك در غلظتمدار نيم-كنش اسپينبا اعمال برهم .فلز ديراك هستندنيم

،٠،  ٢٥/٠  x =    ١  غلظت در  فلزهاي معمولي و  به نيم  x =     در حالت دهندميفلز وايل تغيير فاز  ه نيمب .  

١  x =    بريلوئن    ي هبا بررسي كل منطق با  وايل    فرميون  جفت   ١٦داراي  مشاهده شد كه آلياژ  اول 

هاي وايل محاسبه و نشان داده شد كه همگي دور از  اين نقطه  تماممكان  .  است  - ١+ و  ١  كايراليتي



 
١٤٢    /٢١٤٠  زمستان، ٥٣، پياپي سيزدهماه الزهرا، سال گعلمي فيزيك كاربردي ايران، دانش  فصلنامة   

 

  

هاي فرمي كمانهاي سطحي و  طيف حالتهمچنين  هاي پر تقارن منطقه اول بريلوئن هستند.  مسير

  .  شدند محاسبه و رسم) ١١١روي سطح (  = x ١آلياژ با غلظت 
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