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 چکیده:

برای این ترکیب نشان محاسبه شده . ساختار نواری اندهگرفتمورد بررسی قرار  WIEN2Kمحاسباتی  با استفاده از نظریه تابعی چگالی و برنامه 2UP ح فرمی برای ترکیبوسط

 های کمینه انرژی نوارهای انرژی به دست آمده نشان می دهند الکترون را در خود جای داده است. 5نوار قطع شده است که در مجموع  6توسط حداقل دهد که سطح فرمی می

 نشان می دهند که سطح فرمی ترسیم شده برای این ترکیب شاخه های نوارهای انرژی و د.نقرار دار Xدر نقطه تقارن ای که سطح فرمی را قطع کرده اند نوارهای انرژی 

دهد این امر نشان می .اشغال کرده اندرا در سطح فرمی  فضای کوچکیفرمی قرار دارند و دارای عدد اشغال بزرگتری هستند انرژی  ها در زیر نوارهایی که بخش زیادی از آن

 ایم.برای این نوارها را مورد بررسی قرار دادهها شاخه های رسانش روی ایننوع حامل  سطح فرمی، عدد اشغال وهای شاخهها هستند. های اصلی حفرهدر این ترکیب حاملکه 

compound 2UP in Fermi surface on ofInvestigati 
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Abstract 

The Fermi surfaces are investigated for UP2 compound in the framework of the density functional theory using 

WIEN2k computational code. The calculated band structure of this compound shows that at least its six energy bands 

cross the Fermi level which are occupied by five electrons. The minimum energies of these energy bands are located in 

the X symmetry point. Furthermore, small packets are observed in the Fermi surface branches which are attributed to 

the bands crossing the Fermi level with high occupation numbers. This shows that the main carriers in this compound 

are holes. For each of these six bands, the Fermi surface branches, number of occupied bands and kind of carriers are 

investigated.  

 

 مقدمه:

و متغیرهای  eیا  c ،hهای جهانی همانند که تنها به ثابت هاییکمیت

قابل کنترل در آزمایشگاه مانند دما، بسامد، شدت میدان مغناطیسی، 

بستگی دارند، به دلیل قابلیت ارایه و  دیگری هاسختی بلور و کمیت

در اختیار قرار دادن اطلاعاتی درباره ساختار هندسی سطوح فرمی 

ای و در فیزیک فلزها از اهمیت ویژه ،مواد مورد توجه هستند

تک  ر رویمواقع ب ی بیشترسطوح فرم ی هایریگاندازهدارند. برخور

در  بیشترو  نییپا اریبس یخالص در دماها اریاز ماده بس ییبلورها

شکل سطح فرمی  .[1] دنشو یانجام م یقو یسیمغناط هایدانیم

ارتباط تنگاتنگی با ضرایب و ویژگی های اپتیکی و تعادلی یک فلز 

ثابت  یبا انرژ یسطح صورتبه  فلز کی یسطح فرم. [3, 2]دارد 

سطح  نی. اشودیم فیتعر مطلق صفر یتکانه و در دما یدر فضا

کند ینشده جدا م پر یهاشده را از حالت پر یالکترون یهاحالت

[4]. 
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می دارد و  یبستگ یبلور یهاطیبه مح 5f یهاالکترون یدگیگزیجا

. خواص یک بلور به [5]کند  رییتغ گریبه بلور د یاز بلورتواند 

 5f یهاتراز. [6]دارد های آن بستگی میزان جایگزیدگی الکترون

و  یدیکتانآ یاژهایآل یسیعامل رفتار مغناط دهایکتانآپر در  مهین

که در این مقاله مورد بررسی  2UPترکیب  .[7] ستآنها هایبیترک

[ و نظم پادفرومغناطیسی 8چهارگوشه ] ساختاردارای گیرد قرار می

با  ترکیببا دمای نیل نسبتا بالاست. ساختار پادفرومغناطیسی این 

خاصیت  [.9پراکندگی نوترونی مشخص شده است ]

در اورانیوم و  fپادفرومغناطیسی این ترکیب و اهمیت اربیتال 

های میدان الکتریکی مربوط به این های مغناطیسی و گرادیانویژگی

مورد بررسی  1391در سال همکاران خواه و ترکیب توسط قاسمی

ساختار در این مقاله خواص الکترونی شامل ما  .[11]اند قرار گرفته 

مورد بررسی  2UPو سطح فرمی برای ترکیب  ، چگالی حالتهانواری

 ایم.قرار داده

 روش محاسبه:

بر مبنای نظریه تابعی چگالی و کد محاسباتی  ات اولیهمحاسب

WIEN2k در این راستا برای محاسبه  [.11] صورت گرفته است

-استفاده کرده GGA های تابعیرهیافت همبستگی از -انرژی تبادلی

.ایم
maxMTR K در آن ایم کهدر نظر گرفته 7برابر  هاهرا در محاسب 

MTR تین و  –فیناشعاع کرۀ م کوچکترینmaxK  اندازه بزرگترین

اندازه بزرگترین بردار موج  هستند. بردار موج قطع بسط امواج تخت

ی بین در ناحیه  ،maxGدر بسط فوریه چگالی بار و پتانسیل، 

شبکه وارون تعداد نقاط در  در نظر گرفته شده است.  14جایگاهی 

انتخاب شده است. یاخته واحد این  11111برای تولید سطح فرمی 

نشان  1اتمهای اورانیم در شکل (          )ساختار و چینش اسپینی 

 .[12]  داده شده است

 : 2UPهای ترکیب چگالی حالت

 دهد.نشان می 2UPهای الکترونی کلی بلور چگالی حالت 2شکل 

 

 .2UP [21]: ساختار مغناطیسی بلور 1شکل 

 

   .2UP: چگالی حالت ترکیب 2شکل                      

 را نشان 2UPهای الکترونی کل بلور الف چگالی حالت-2شکل 

هایی با اسپین بالا و پایین کاملا متقارن هستند و میدهد. حالتمی

ی خاصیت پاد فرو توانند اثر همدیگر را خنثی کنند که نشان دهنده
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های مربوط به ب منحنی-2مغناطیسی این ترکیب است. شکل 

این، اتم باشند. بنابرهای بالا و پایین در اتم اورانیم متقارن نمیاسپین

دهد. در خاصیت مغناطیسی از خود نشان می 2UPاورانیم در بلور 

های های حالتباشد؛ چگالیپ که مربوط به اتم فسفر می-2شکل 

باشند. بنابراین، اتم فسفر بر خلاف با اسپین بالا و پایین متقارن می

اتم اورانیم یک اتم غیر مغناطیسی است و صفحات مغناطیسی 

 .اندسیله صفحات غیر مغناطیس فسفر از هم جدا شدهواورانیم به 

 :2UP در و سطح فرمی بررسی ساختار نواری

-های موج اتمی اتمساختار نواری در اصل از روی هم افتادگی تابع

-شود و دربردارنده تمام ویژگیایجاد می Kهای یک بلور در فضای 

در  2UPساختار نواری برای ترکیب  های الکترونی بلور است.

 رسم شده است. 2در شکل  GGA رهیافت

 

 .2UP: ساختار نواری ترکیب 2شکل 

کنند و عدد اشغال آنها، تعداد نوارهایی که انرژی فرمی را قطع می

ها بر روی سطح فرمی است. ها و حفرهنشان دهنده تعداد الکترون

ار نو 6با  سطح فرمیساختار نواری این ترکیب نشان می دهد که 

الکترون را در خود جای  5است که در مجموع حدود قطع شده 

اند. عدد اشغال این نوارها به ترتیب با افزایش شماره نوار، داده

نمایش داده  1این نوارها در جدول شماره  اطلاعاتیابد. کاهش می

 .اند شده

 .UP2: اطلاعات نوارها در ترکیب 1جدول 

عدد 

 اشغال

ی بیشینه

 نوار

شماره  نواررنگ  ی نوارکمینه

 نوار

 06 طوسی -010000 010010 0000/1

 00 صورتی -010000 010010 0000/1

 09 زرد -0100.1 010066 0009/0

 00 نیلی -0106.9 010000 0969/0

 00 نارنجی -010190 010001 9066/0

 90 مشکی -010110 010000 0000/0

 مجموع عدد اشغال نوارها 9001/6

که حجم کل  باید به این نکته توجه داشتدر تحلیل سطح فرمی 

سطح فرمی مربوط به یک نوار  شاخه از محصور شده به وسیله هر

فقط به عدد اشغال نوار بستگی دارد و مستقل از جزئیات برهمکنش 

از این رو نسبت حجم هر پوسته به حجم کلی منطقه  .شبکه است

-وسته میها در آن پاول بریلوین نشان دهنده میزان حضور حامل

کنیم نوارهای  مشاهده می 1طور که در جدول  باشد. ولی همان

تر عدد اشغال بزرگتری دارند ولی حجم کمتری را به خود پایین

های اصلی این تناقض به دلیل آن است که حامل دهند.اختصاص می

فلز با تعداد مساوی  یک 2UPبلور  باشندهامیدر این ترکیب حفره

ح وسطهای شاخه .[14و 13است ]ای الکترونی و حفرههای از حامل

رسم شده  3در شکل  GGAدر رهیافت  2UP فرمی برای ترکیب

 نوارهای مربوط بههای شاخهب -3الف و -3 هایشکلاست. 

-که به صورت ورقه ها. این شکلدهندرا نمایش می 66و  65شماره 

ی اول بریلوین های ناحیه، در گوشههستنددار ای موجای استوانهه
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هایی از کنند و بنابراین نشان دهنده حاملمرز این ناحیه را قطع می

باشند. البته با توجه به کوچک بودن نوع الکترون در سطح فرمی می

توان توان آنها را مشاهده کرد میها میکه فقط در گوشه آنها و این

 های رسانشیگفت سهم این قسمت از سطح فرمی در تعداد حامل

از طرفی کمینه این دو نوار در راستای  باشد.سطح فرمی کم می

قرار گرفته اند و تقریبا به طور کامل در زیر سطح فرمی  Xتقارنی 

این ویژگی های فوق شبه حفره بودن این نوارها را  که قرار دارند

 نوارهایمربوط به های شاخهت -3پ و -3 هایشکل کند.تایید می

-ها یک ورقه استوانهدر هرکدام از این شکلاست.  68و  67شماره 

هایی از حامل ای اطراف نقطه مرکزی وجود دارد که نشان دهنده

-ها ورقهباشد. همچنین در این شکلنوع حفره در سطح فرمی می

-ای وجود دارد که مرز ناحیه اول بریلوین را قطع میهای استوانه

 هایشکلباشند. الکترون میهایی از نوع حامل کنند، که نشان دهنده

 است. 71و  69شماره  نوارهایمربوط به های شاخهج -3ث و -3

های ناکاملی هستندکه مرز ناحیه اول ها، ورقههر کدام از این شکل

با توجه به ساختار نواری، بخش زیادی از  اند.بریلوین را قطع کرده

های خالی این نوارها در بالای سطح فرمی قرار دارد و شامل حالت

  باشند.از الکترون است. بنابراین این نوارها شبه الکترون می

 

 . 2UPسطوح فرمی ترکیب  :3شکل 

 گیری:نتیجه

 بریلهوین اول ناحیهه در فرمی سطح نوع دو ترکیب این در

 قطهن حول ایاستوانه و کروی فرمی سطوح یکی. دارد وجود

-ورقهه دیگری و ایحفره هایحامل دهنده نشان که مرکزی

 کنندمی قطع را بریلوین اول منطقه که هستند اکاملین های

-مهی فرمهی سهطح در الکترون از هاییحامل دهنده نشان که

 .باشند
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