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Abstract 
In this paper the band structure, density of state and charge density of 
Nb3Ga in cubic phase has been studied. The calculations have been 
performed using PWscf method in the framework of density functional 
theory by Espresso package. The results are in good agreement with 
other results. 
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 Nb3Gaساختار الکترونی ابررسانای  های مطالعۀ ویژگی
 به روش ابتدا به ساکن
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 چکیده
ها و چگالی ابر  التت ونری    در این مقاله ساختار نواری، چگالی حالت

فررام متی رری مررورد ب رسرری ترر ار   فترره اسررت   در  Nb3Gaت کیررب 
در  (PWscf)محاس ات با استفاده ام روش امواج تخت خود سرام ار 

 Espressoافرااری  نر    ۀط بسرت چارچوب نظ یۀ ترابیی چگرالی توس ر   

آمده سام اری خوبی با نتایج دیگ   دسته نتایج ب واست  انجا  شده
 محاس ات دارد 

 
 Nb3Ga ،PWscf ،چگالی تابیی نواری، ساختار کلیدی: های هواژ

                                                           
 salehi_h@scu.ac.ir ؛اهوام   وه فیایک، دانشگاه شهید چم ان، استاد 1
  اهوام دانشجوی کارشناسی ارشد فیایک، دانشگاه شهید چم ان، 2

PH 4 [ed 2].indd   57 12/16/2014   4:09:01 AM



58 / مطالعة ويژگی های ساختار الکترونی ابررسانای Nb3Ga به روش ابتدا به ساکن

 قدمهم -1
در حالرت اامرد یایردار و     ºC25با نا  شریمیایی نیوبیرو   ادیرد در دمرای       Nb3Gaت کیب 

، در Tcدارای دمای  ذار اب رسانایی ،  Nb3Ga[  ت کیب 1]باشد  می ºC660دمای ذوب آن 
 Nb3Sn (7/17Tc)است، که برادت ین دمرای  رذار در برین اب رسراناهای       کلوین 20حدود 
آن  و دارای میرردان شتسررت بررادیی اسررت  ام ایررن رو دارای خرروا  االررب      باشررد مرری

 [  2ی اخی  بوده است ]هرا سالتریداد میرادی ام تحقریقات علمی در مروضوع ِ

دارای خاصیت اب رسرانایی هسرتند  میراان حتلیرت  رالیو  در        Nb3Gaتما  آلریاژهای 
 wt 16است و این میاان با باد رفتن دما تا مقدار % wt 9حدود %در  ºC800نیوبیو  در دمای 

  این وابستگی به دما در آلیاژهای نیوبیو  با تلع و یا وانادیو  با  الیو  نیرا  یابد مینیا افاایش 
میمولی این ت کیب با روش های ساخت مختلر،،   Tcیائین و  Jcمشاهده شده است  به دلیل 

 شرده اسرت  در حرال حاضر  اسرتوکیومت ی       Nb3Ga سرت ش  هرای اخیر  مرانع ام     در سال

Nb3Ga  کلوین و میدان شتست،  7/20ب د خوب دمای  ذار  با م ت ۀ دور  Hc 30، ب اب  با 
اامرد در فرام متی ری    [  این ت کیب در حالت 3ِ]دهد  میکلوین را نشان   2/4تست در دمای 

 4] باشرد  مری  A3Bیرا   A15و دارای سراختار   𝑃𝑃𝑃𝑃3̅𝑃𝑃  ،223م کا سطحی با   وه فضرایی  
اترر   8آن دارای  ول واحرردِ[  سررل6ّ]اسررت  cP8[  شررراخپ ییررر سون برر ای ایررن اب رسررانا 5و

 [ 8] دهد میرس  شده را در این کار نشان  واحدِ سلولِنیا ( 2[  شتل)7] (1 شتل) باشد می
 

 
 

 B=Ga و Nb3Ga: A=Nb  واحد سلول: 1 شتل
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 Xcrysdenافاار  توسط ن   Nb3Ga: ساختارِ بلوری ت کیب 2شتل 

 
 محاسبات -2

شر  برا استررفاده ام     -ت کروهن محاس ات در چارچوب نظ یۀ ترابیی چگرالی و حرل میرادد    
[  ام آنجرا کره در   9]  یر د  مری اسپ سرو انجرا     افرااری  ط بسرتۀ ن  ترخت توس های موج ِ یایه

روش تابیی چگالی به روش موج تخت، حج  محاس ات بادست شر ه یتانسریلی کره بتوانرد     
خوا  بلور را توصی، کند و حج  محاس ات را کاهش دهد ام اهمیرت برادیی ب خروردار    
است  لذا در این مقاله ب ای ساخت ش ه یتانسیل ام روش ش ه یتانسیل بقاء نر   اسرتفاده شرده    

آنگست و   168/5ای که در این محاس ات ام آن استفاده شده است ب اب  با  ثابت ش ته است 
ریردب     1×10-6چ خه و با دتت  6  همگ ایی را ب  م نای ان ژی ت ار دادی  که با باشد می

و برا   kام نقرا    8×8×8ب یلوئن با یرک تومیرع   ۀ به همگ ایی رسیدی   نمونه ب داری ام منطق
 Nb3Gaک صورت   فته است  ام آنجا کره بر ای توصری، سراختار     ی-روش دونخورست

حرل میراددت   یر  ام   شر ه یتانسریل هرای تولیرد شرده و      برا   فقط به یک یارامت  نیام داری  
انر ژی سراختار را بر ای یارامت هرای      ۀ ش ، ویرهه مقرادی  همگر ا شرد     -خودسام ار کوهن

افاار ابتدا بایرد   مختل، ش ته محاس ه ک دی  ام ط ف دیگ  ب ای ش وع محاس ات با این ن  
 ۀب خی ام یارامت ها را بهینه کنی   یتی ام این یارامت ها که باید در ش وع کار بهینه شود نحو

را  ریردب     27دار آن را انتخاب انر ژی تطرع اسرت کره بیرد ام انجرا  محاسر ات دم  مقر        
 بدست آوردی  
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 نتایج -3
 ساختارالکترونی -3-1

 ، اهرت تج بری آن ه بره مقرادی  ِ  ، ثابت ش ته است که برا توا ر  یارامت  مه  در این محاس ات
ریردب     27را ب ابر    کنی   در ایرن محاسر ات انر ژی تطرع     دوباره آن را محاس ه میتایید  

محاس ه کر دی   در   PWscfرا با استفاده ام کد  Nb3Gaبلور  ۀ انتخاب نمودی   یارامت  ش ت
ه بره شرتل،   اسرت کره برا توا ر     رس  شده aان ژی ب  حسب یارامت  ش ته ( نمودار 3ِشتل )

 381/5یرارامت  شر ته    ۀکمینر شود  مقردار ِ ش ته انتخاب مییارامت  ِ آن به عنوانِ ۀمقدار کمین
ه [  نتایج بر 10سام اری خوبی دارد ] 171/5تج بی که با مقدار می آید دست ه آنگست و  ب

( نمرودار انر ژی   3شرتل ) آمرده اسرت   (1آمده در این کار و نتایج دیگ ان در ادول)دست
    دهد میرانشان ش ته  یارامت ِ ب تغیی اتِل بلور ب  حسِکّ
 

 
 
 
 

 
 
 
 
 

 a: نمودار ان ژی کل ب حسب یارامت  ش ته 3شتل 

 
باشرد، هردف ام رسر  ایرن     کمت ین ان ژی، حالت تیادل مری  ام آنجا که همیشه حالت با

 ام ط فری برا   به امای کمت ین مقدار ان ژی اسرت  ت اردادی ت کیبۀ حج  یاختتییین نمودار 
مییاری بر ای  این کمیت توان مدول حجمی را محاس ه ک د  استفاده ام شیب این نمودار می

چون محاس ات در دمای صف  انجرا   یذی ی است  سنجش سختی بلرور و ب اب  عت  ت اک 
 [:11 ی د و آنت ویی ثابت است  بناب این داری  ]می

                                                                              (1  )𝐵𝐵 = 𝑑𝑑2𝑈𝑈
𝑑𝑑𝑑𝑑2    

 ت ان ژی است  ه  چه مدول حجرمی بیشت  باشد، بلور سخت Uحجر  بلرور و  Vکه در آن 
 Gpa 122ب ابر    Nb3Gaکنی  که مردول حجمی یذی ی آن کمت  مشاهرده میاست و ت اک 

[ ام 10محاسرر ه شررده در ]بررادیی دارد و در مقایسرره بررا مقرردار ِ نسرر تا    باشررد کرره مقررردارِمرری
 خوبی ب خوردار است ت ِدتّ

 
 : پارامترهای ساختاری محاسبه شده در این کار و نتایج دیگران1 جدول

 

 های محاسبه شدهکمیت کار حاضر [10دیگران ]کار 
171/5 076/5 (A0یارامت  ش ته ) 

268/138 804/130 3(A0حج  کمینه ) 
156 3/186 (GPaمدول حجمی ) 

 ````مشتق مدول حجمی 36/4 -

23/18 13 (state/eV.cellچگالی حالت در ان ژی ف می ) 

 
 Nb3Gaبررسی تأثیر فشار بر روی ساختار  -3-2

م میادلرۀ  وابستگی حجر  بره فشرار را ا    ،متی ی Nb3Gaب ای ب رسی تأثی  فشار روی ساختار 
ام میادلرۀ نسر ت بره حجر  مشرتق و      بدین منظرور  آوری   ب ای  میحالت مورنا ون به دست 

𝑑𝑑𝑑𝑑سپ  با تواه به رابطۀ ت مودینامیتی  = −𝑃𝑃𝑑𝑑𝑃𝑃     وابستگی حج  به فشرار را بره صرورت
 :[12]وری  آ می  بدست می

𝑃𝑃(𝑝𝑝) = 𝑃𝑃0[(𝐵𝐵 ́́

𝐵𝐵 ) 𝑃𝑃 + 1]−1 𝐵𝐵⁄     (4                                                                             )
                        

اایگرذاری مری کنری      (3( در میادلرۀ ) 1اردول ) را با تواره بره    Bو  V0،B́ هِاولی  مقادی ِ
 داده شده است  ( نشان4) شتلدر  0-250نمودار وابستگی حج  به فشار در بامۀ 
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چون محاس ات در دمای صف  انجرا   یذی ی است  سنجش سختی بلرور و ب اب  عت  ت اک 
 [:11 ی د و آنت ویی ثابت است  بناب این داری  ]می

                                                                              (1  )𝐵𝐵 = 𝑑𝑑2𝑈𝑈
𝑑𝑑𝑑𝑑2    

 ت ان ژی است  ه  چه مدول حجرمی بیشت  باشد، بلور سخت Uحجر  بلرور و  Vکه در آن 
 Gpa 122ب ابر    Nb3Gaکنی  که مردول حجمی یذی ی آن کمت  مشاهرده میاست و ت اک 

[ ام 10محاسرر ه شررده در ]بررادیی دارد و در مقایسرره بررا مقرردار ِ نسرر تا    باشررد کرره مقررردارِمرری
 خوبی ب خوردار است ت ِدتّ

 
 : پارامترهای ساختاری محاسبه شده در این کار و نتایج دیگران1 جدول

 

 های محاسبه شدهکمیت کار حاضر [10دیگران ]کار 
171/5 076/5 (A0یارامت  ش ته ) 

268/138 804/130 3(A0حج  کمینه ) 
156 3/186 (GPaمدول حجمی ) 

 ````مشتق مدول حجمی 36/4 -

23/18 13 (state/eV.cellچگالی حالت در ان ژی ف می ) 

 
 Nb3Gaبررسی تأثیر فشار بر روی ساختار  -3-2

م میادلرۀ  وابستگی حجر  بره فشرار را ا    ،متی ی Nb3Gaب ای ب رسی تأثی  فشار روی ساختار 
ام میادلرۀ نسر ت بره حجر  مشرتق و      بدین منظرور  آوری   ب ای  میحالت مورنا ون به دست 

𝑑𝑑𝑑𝑑سپ  با تواه به رابطۀ ت مودینامیتی  = −𝑃𝑃𝑑𝑑𝑃𝑃     وابستگی حج  به فشرار را بره صرورت
 :[12]وری  آ می  بدست می

𝑃𝑃(𝑝𝑝) = 𝑃𝑃0[(𝐵𝐵 ́́

𝐵𝐵 ) 𝑃𝑃 + 1]−1 𝐵𝐵⁄     (4                                                                             )
                        

اایگرذاری مری کنری      (3( در میادلرۀ ) 1اردول ) را با تواره بره    Bو  V0،B́ هِاولی  مقادی ِ
 داده شده است  ( نشان4) شتلدر  0-250نمودار وابستگی حج  به فشار در بامۀ 
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 ب  حسب فشار Nb3Gaت کیب  تغیی ات حج  سلول واحد :4شتل 

 
 ساختار نوارهای انرژی -3-3

( رسر  شرده   5در راستای خطو  تقارنی مختل، در شتل ) Nb3Gaساختار نوارهای ان ژی 
بلور ام لحاظ فلرا یرا ری فلرا برودن،     ت ِماهی  است  ام این نمودار می توان اطتعاتی در موردِ

نحروۀ  و  ری  مستقی  بودنیا اندامه  اف ان ژی در صورت واود و نوع آن ام لحاظ مستقی  
 تومیع حالت های التت ونی در ان ژی های مختل، و     به دست آورد 

نقطره اسرتفاده شرده اسرت کره برا روش خودسرام ار بره          20در انجا  ایرن محاسر ات ام   
چ خه و  6نظ  ت ار دادی  که با  اند  در اا ای ب نامه همگ ایی ان ژی را مد یدههمگ ایی رس

ریدب   به این همگ ایی رسیدی   در این منحنی ان ژی  1×10 -6با اختتف ان ژی ام م ت ۀ 
ف می در م دأ مختصات ت ار دارد و مقیاس ان ژی ب  حسب التت ون ولت اسرت  همانگونره   

سطح ان ژی ف می نوارهای ان ژی متفاوتی را تطرع مری کنرد کره      دهد می( نشان 5که شتل)
ها بیانگ  این است که مشرارکت   ددلت ب  خاصیت فلای ماده دارد  همچنین چگالی حالت

نتررایج    اسرت در بادی نوار ظ فیت و در ته نوار رسرانش   p2 Gaو  s4 Nbهای  عمده اربیتال
 [ 10با دیگ  نتایج دارد ]بدست آمده با روش ش ه یتانسیل سام اری خوبی 

 

 
 
 
 

 
 
 
 
 

 

 
 

 Nb3Ga  بیت ک یان ژ یوارهان ساختار نمودار :5 شتل

 
 ها چگالی حالت 3-4

شرود  طیر، چگرالی     ها توصری، مری   ط چرگالی حالتتومیرع التت ون در طی، ان ژی توس 
ن ولرت  التتر و  20التت ون ولت ترا   -40ب  حسب ان ژی در  ست ۀ Nb3Gaل های کّ حالت
دهنده ت ام ف می است   نمودار مقیاس ان ژی صف  نشاناین  ( رس  شده است  در6شتل)در 

ه فلای این ت کیرب اسرت کره برا نترایج بر      یت ِهمچنین عد  فاصله در ت ام ف می بیانگ  خاص 
 ( سام اری دارد 3دست آمده در شتل)

 

 
 

  یان ژ حسب ب  Nb3Ga کل یها حالت یچگال: 6 شتل
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 Nb3Ga  بیت ک یان ژ یوارهان ساختار نمودار :5 شتل

 
 ها چگالی حالت 3-4

شرود  طیر، چگرالی     ها توصری، مری   ط چرگالی حالتتومیرع التت ون در طی، ان ژی توس 
ن ولرت  التتر و  20التت ون ولت ترا   -40ب  حسب ان ژی در  ست ۀ Nb3Gaل های کّ حالت
دهنده ت ام ف می است   نمودار مقیاس ان ژی صف  نشاناین  ( رس  شده است  در6شتل)در 

ه فلای این ت کیرب اسرت کره برا نترایج بر      یت ِهمچنین عد  فاصله در ت ام ف می بیانگ  خاص 
 ( سام اری دارد 3دست آمده در شتل)

 

 
 

  یان ژ حسب ب  Nb3Ga کل یها حالت یچگال: 6 شتل
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 چگالی ابرالکترونی -3-5
هرا را   اتر  بار در اط اف ِتومیع ِ ۀچگالی اب التت ونی که همان چگالی بار است، در واتع نحو

 هرا را  تروان نروع ییونرد برین آن     ها می بار در اط اف ات  تومیعِه به میاان ِ  با توا دهد مینشان 
هاسرت و   ییونرد برین آن   دهنرده تروی برودن    التت ون بین دو ات  نشان میادِ  ت اک  ِتییین ک د

  چگرالی  دهرد  مری هرا نشران    تر ی را برین آن   ضریی، التت ون بین دو ات  ییونرد ِ  کمت ِت اک  ِ
( و در صررفحۀ 7( در شرتل ) 110ی ری در صررفحۀ ) متّدر فررام ِ Nb3Ga اب التت ونری ت کیربِ  

برین   Nb-3و آنیون  Ga+3ه به واود کاتیون ( نشان داده شده است  با توا 8( در شتل )100)
 های نیوبیو  و  الیو  ییوند توی کووادنسی ب ت ار است  ات 

 

 
 (110در صفحۀ ) Nb3Ga: چگالی اب التت ونی ت کیب 6 شتل

 

 
 (110در صفحۀ ) Nb3Gaچگالی اب التت ونی ت کیب  :7شتل 
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