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 چکیده

با استفاده  3TaCRuسازي و بررسی خواص الکترونی، دینامیکی و کشسانی ترکیب در این مقاله به شبیه

ي تابعی چگالی اختلالی، به کمک شبه ي تابعی چگالی و نظریهي محاسباتی اسپرسو بر مبناي نظریهاز بسته

ها و ساختار ایم. با محاسبه چگالی حالتپرداخته(GGA)ب شیب تعمیم یافتهپتانسیل فوق هموار و تقری

نواري، برخی خواص الکترونی از جمله فلز و مغناطیسی بودن ترکیب را نتیجه گرفتیم. براي بررسی خواص 

هاي فونونی را محاسبه کرده و ضرایب کشسانی دینامیکی و کشسانی در ابتدا مدهاي بسامدي و چگالی حالت

ایم. سپس مدول حجمی، مدول برشی، مدول یانگ، ضرایب لامه، نسبت پواسون، پارامتر ا بدست آوردهر

ناهمگنی کشسانی، دماي دباي و نیز پارامتر مربوط به چکش خواري این ترکیب محاسبه شده است. نتایج 

ایم. پارامتر شبکه مقایسه کرده 3VCRuو 3NbCRuحاضر را با کارهاي دیگران و نتایج مربوط به دو ترکیب 

درصدنسبت به تجربه کمتر برآورد شده است. در بقیه پارامترهاي محاسبه شده، بین این کار  62/2ي به اندازه

درصد اختلاف وجود دارد. این مقدار خطاها در حالت کلی در  9/22و حداکثر  12/0و کار دیگران حداقل 

 فیزیک ماده چگال محاسباتی قابل توجیه است.

 پتانسیل، خواص دینامیکینظریه تابعی چگالی، شبه :ژگانکلیدوا

 

 

 

 



 ۹۷    …تیپادپروسکا بیترک یکیزیف يهایژگیو

 

 مقدمه

رسانایی ها به علت سختی و استحکام بسیار بالا و نیز خصوصیات دیگري از جمله نیمهاي اخیر، خانواده پادپروسکایتدر سال

صنعت و فناوري مورد توجه بسیاري و در برخی موارد ابررسانایی، مغناطیسی، فروالکتریکی، پیزوالکتریکی و کاربرد فراوان در 

است که  3AMXپادپروسکایت  هايب]. فرمول شیمیایی ترکی1-10اند [علوم و مهندسی قرار گرفته هاياز محققان در حوزه

A هاي دو یا سه ظرفیتی (فلزات کاتیونs-d  ،(گونهX عناصر دو یا سه ظرفیتی وM  معمولاً اتم نیتروژن و یا کربن است. در

قرار  Aهاي مکعب عنصر و در گوشه Xهاي سطحی عنصر در مرکز مکعب سلول واحد و در مرکز لبه Mیب اتماین ترک

 گیرند. می

هاي الکترواپتیکی، هاي فروالکتریکی و در مبدلاین دسته از مواد با خواص جالب خود کاربردهاي متعددي در دستگاه

هاي فروالکتریکی با سرعت و قدرت توان به ساخت حافظهن کاربردها میي ایالکترومکانیکی و پیزوالکتریکی دارند. از جمله

هاي فراصوتی، درایوهاي دیسک مغناطیسی، ي بالا، حسگرهاي مغناطیسی، کاتالیزورهاي فروالکتریکی، تمیز کنندهذخیره

]. در این میان، 5-13[هاي سخت اشاره کرد ی، حسگرهاي دما، فشار و رطوبتی و در ابزارهاي برشی و پوششزیستحسگرهاي 

 اي برخوردار هستند. ] از اهمیت قابل ملاحظه1-3، 14کربن [اتم ي ابررساناي با پایه هايترکیب

هاي ساختاري و براي اولین بار حدادي و همکاران ویژگی 2009است که در سال  3TaCRuها یکی از این پادپروسکایت

هاي تجربی و نظري چندانی در زمینه مدهاي فونونی، ]. تاکنون بررسی14د [الکترونی این ترکیب را مورد بررسی قرار دادن

 در صنعت و فناوري، هاکاربرد فراوان این ترکیبدلیل از طرف دیگر بهخواص دینامیکی و مکانیکی این ترکیب صورت نگرفته و 

هاي ویژگی. در کار حاضر مورد توجه محققان قرار گرفته است تیپاد پروسکا يهابیانواده بزرگ ترکخ ریاخ يهادر سال

ي تابعی چگالی ] که مبتنی بر نظریه15ي محاسباتی اسپرسو [ساختاري، الکترونی، مکانیکی این ترکیب را با استفاده از بسته

 ایم.] مورد بررسی قرار داده19] و تابعی چگالی اختلالی است،[18-16[

 

 خواص ساختاري

ریدبرگ) و تعداد  270ریدبرگ)، انرژي قطع چگالی ( 45( ي انرژي قطع تابع موجبراي انجام محاسبات، مقادیر بهینهابتدا 
ایم. سپس انرژي ردهینه و تعیین ک) را براي فاز مکعبی مغناطیسی به12ي بریلوئن کاهش یافته (مجاز در منطقه kنقاط 

اطراف حجم تعادلی محاسبه کرده و منحنی انرژي بر حسب حجم را با  هاي مختلف،را به ازاي حجم ي ترکیبحالت پایه
 1در جدول  ي تعادلی، مدول حجمی و مشتق آن نسبت به فشارایم. ثابت شبکه] برازش داده20ي حالت مورناگون [معادله

 62/2ي اندازهشبکه به  . پارامترگزارش شده است. نتایج کار حاضر تطابق خوبی با کار دیگران و نتایج تجربی موجود دارد
 درصد نسبت به کار نظري دیگران کمتر بدست آمده 9/9 نیز حجمینسبت به تجربه کمتر برآورد شده است. مدول درصد 
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دهنده برازش خوب نتایج در معادله حالت نسبت به فشار، نشان حجمی براي مشتق مدول 5/6تا  3است. مقدار عددي بین 
 نظر براي این ترکیب خوب بوده است.  نتیجه موردمورناگون است که 

 

0a: پارامتر شبکه بهینه شده 1جدول (A)


 حجمی ، مدول
0 ( )B GPa نسبت به فشار و مشتق آن /

0B براي ترکیب

3TaCRu  3در مقایسه با دو ترکیبVCRu  3وNbCRu  14[از نتایج دیگران[. 

0a ترکیب  0B  /
0B  

TaCRu3 
)62/2(%+031/4  

a3/928 ،4/045 

)9/9-(%3/279  

310/0a 

26/4  

a4/53 

NbCRu3 
a 014/4 ،90/3  0/307  40/4  

VCRu3
a 96/3 ،89/3  1/302  43/4  

a Ref. [14] 

 

 خواص الکترونی

 جزئی و کلی هايحالت چگالی یافته، کاهش بریلوئن اوّل يمنطقه از نقاطی در شم –ي ویژه مقادیر کوهنبا محاسبه

 که( فرمی سطح در چگالی مقدار شودمی مشاهده ،1 شکل به توجه با. ایمآورده دست به را مختلف هاياوربیتال به مربوط

غیرصفر است و این بیانگر رسانا بودن ترکیب است. همچنین  3TaCRuب ترکی براي) است شده تنظیم انرژي صفر نقطه روي

بودن این ترکیب  سیاین عدم تقارن بیانگر مغناطیو  نمودار چگالی حالتهاي الکترونی براي اسپین بالا و پایین نامتقارن است

 ].14است که با نتایج انجام شده در این زمینه هم خوانی دارد [

الکترون ولت  -10تا  -15ترین نوارهاي ظرفیت که بین ، پایین)1(شکل  3uTaCRنمودار ساختار نواري ترکیب  با توجه به

اند. ولت توزیع شدهالکترون -1/8اتم کربن است و اوربیتالهاي هیبریدي  بالاي انرژي  s اند مربوط به اوربیتالگسترش یافته

 ایم.(مگنتون بوهر) براي این ترکیب بدست آورده 1/2لا و پایین، مقدار مغناطش هاي اسپین بابا توجه به عدم تقارن بین حالت

ها در چگالی حالتاست و رسم شده هاهاي مختلف هر یک از اتمهاي کل و سهم اوربیتال، نمودار چگالی حالت2در شکل 
اتم کربن بیشترین سهم  sشوند. در دورترین ناحیه از سطح فرمی اوربیتال ي زیر انرژي فرمی به سه قسمت تقسیم میناحیه

دیگر همپوشانی قابل توجهی ندارد. در ناحیه دوم از سطح فرمی، اوربیتال  هايبا اوربیتالها حالتاین . را در چگالی حالتها دارد
d  اتمTa  و اوربیتال pي کوچکی ها در ناحیهها دارند و همچنین این اوربیتالاتم کربن بیشترین سهم را در چگالی حالت

 اند.جایگزیده شده
 



 ۹۹    …تیپادپروسکا بیترک یکیزیف يهایژگیو

 

 
 .3TaCRuترکیب  ) راست) و ب) ساختار نواري (چپهاي الکترونی (چگالی حالتنمودار : الف) 1شکل

 

کنند و نیز ها نقش خاصی ایفا نمیها در پیوند بین اتمبنابراین این اوربیتال هاي این قسمت کم است،پهناي چگالی حالت

هاي الکترونی ي قابل توجهی که در نواحی دور از سطح فرمی دارد نقش مهمی در ویژگیبا وجود قله Taاتم  dاوربیتال 

ي اول برخوردار است، همپوشانی یهترکیب ندارد. در نواحی نزدیک سطح فرمی که از اهمیت بیشتري در مقایسه با دو ناح

ها نقش بسزایی در منحنی چگالی توان مشاهده کرد. این اوربیتالاتم کربن، میp را با اوربیتال  Ruهاي اتم dاوربیتال 

ها در هاي کل دارند. پهناي چگالی حالت این ناحیه نسبت به ناحیه اول بیشتر است، که بیانگر نقش مهم این اوربیتالحالت

 dیونی (نوع پیوند با درصد بیشتري یونی و با درصد کمتري کووالانسی)این ترکیب است و نیز اوربیتال  -یوندهاي کوالانسیپ

 .سهم مؤثري در فلز بودن ترکیب دارد Ruاتم 

  هاهاي مختلف هر یک از اتمهاي کل و سهم اوربیتال: نمودار چگالی حالت2شکل
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 خواص دینامیکی
توانیم خواص ساختاري از جمله ثابت تعادلی شبکه و مدول حجمی را در ژي کل بلور در دماي صفر میي انربا محاسبه

شود. انرژي ارتعاش ها نیز به انرژي ساختاري بلور اضافه میدماي صفر به دست آوریم. در دماي غیر صفر، انرژي ارتعاش اتم

که از برهم کنش این مدها صرفنظر شود. در بحث روط بر آنتوان مجموع انرژي تمامی مدهاي ارتعاشی آن دانست مشرا می

] با استفاده از تقریب شیب 19ي تابعی چگالی اختلالی [ي نظریهبررسی خواص دینامیکی، محاسبات ابتدا به ساکن و بر پایه

 .] صورت گرفته استGGA]21 تعمیم یافته 

ي تابعی چگالی اختلالی، منحنی ضاي وارون با استفاده از نظریههاي تقارنی في مدهاي بهنجار فونونی در جهتپس از محاسبه

cm-( 610تا  400ي بسامد ي ممنوعه در محدوده). منطقه3ایم (شکلپراکندگی فونونی را براي این ترکیب به دست آورده
ویژگی در ساخت صافی  تواند انتشار یابد و از این) قرار دارد که هیچ مد فونونی با چنین بسامدي در این محدوده نمی 1

ي پایداري ترکیب در ساختار مکعبی مغناطیسی هاي فونونی حقیقی و مثبت نشاندهندهتوان بهره گرفت. بسامدمکانیکی می

 است.

مختلف است، تا بتوان بهترین ماده را  موادیکی از مسائل مهم در صنعت و فناوري، دانستن خصوصیات مکانیکی و گرمایی 

بینی هاي مهم در بررسی و پیشهاي کشسانی، یکی از کمیتصنعت و فناوري شناسایی و بررسی کرد. ثابتبراي استفاده در 

ها معیاري از سختی بلور است و به علت خواري، مفتول شدگی، سختی و .... مواد است. این ثابتخصوصیات مکانیکی، چکش

هاي ثابت 3TaCRuیابند. در ساختار مکعبی ترکیب تقلیل می 11C ،44C ،12Cها به وجود تقارن در ساختار مکعبی، این ثابت

  ]:22ایم [] به صورت زیر محاسبه کرده100کشسانی را با استفاده از تغییرات بسامد  فونونی در مسیر [
2

11 [100]( / ) LAC d dKρ ω=                                                                                                   (1) 
2

44 [100]( / ) TAC d dKρ ω=                                                                                                  (2) 

)ي بالا، در رابطه / )d dKω] و طولی،  ی عرضیهاي آکوستیک] براي شاخه100شیب نمودار پراکندگی فونونی در راستاي

ρ چگالی بلور وijC12ثابت کشسانی  . هاي کشسانی هستندها ثابتC ي ي ضریب ناهمگن کشسانی با دادهرا از رابطهA  برابر

 : ]23، 24[ایم ] به صورت زیر محاسبه کرده14از کار نظري دیگران [ 839/0با 

                                                                                                     (3) 

پایداري زیر هاي کشسانی محاسبه شده را تحت شرایط براي بررسی پایداري این ترکیب در فاز مکعبی مغناطیسی، ثابت

 ]:22ایم [بررسی کرده

 )4(                                                                  ،44 0C > ،11 12 0C C− > ،11 122 0C C+ >،11 0C > 

توان گفت که ترکیب از لحاظ مکانیکی پایدار است. مقادیر رقرار است و میهاي بالا بکه براي ترکیب موردنظر، تمام شرط

درصد) مقدار مدول  27/99همخوانی ( قابل مشاهده است. 2محاسبه شده از روابط بالا به همراه کار نظري دیگران، در جدول 

44 11 12[2 / ( )]A C C C= −



 ۱۰۱    …تیپادپروسکا بیترک یکیزیف يهایژگیو

 

بدست آمده از ضرایب کسشانی با مقدار مربوط به معادله حالت مورناگون، علاوه بر تامین ضریب اطمینان از محاسبات  حجمی

کند. مرتبه بزرگی این اعداد نسبت به دو ترکیب دیگر هم دینامیکی، اعتبار بقیه پارامترهاي محاسبه شده را ضمانت می

 ت محاسبات دارد. خانواده ترکیب مورد مطالعه نیز تاییدي بر دق

 
 Aضریب ناهمگنی  و )GPa( ، مدول حجمی)GPa( ضرایب سختی کشسانی. 2جدول

 11C 12C 44C B A  ترکیب

3RuCTa 

 

3NbCRu 

3VCRu 

 کار حاضر

 ]14[ 

]14[ 

]14[ 

)45/1%(10/538  

0/546 

566 

615 

)2/18%(01/153 

0/187 

178 

143 

)7/7%(50/161 

0/150 

147 

146 

)35/8%(35/281 

0/307 

307 

301 

)12/0%(840/0 

839/0 

756/0 

618/0 

 
) Gمدولهاي برشی (هاي کشسانی دیگري از جمله ]، کمیت22-24[ هاي وویت، رآس و هیلدر ادامه، با استفاده از تقریب

) و ضرایب لامه σکه نسبت تنش به کرنش است، نسبت پواسون ( )E) و مدول یانگ (Bوویت، رآس و هیل، مدول حجمی (
)λ و µ  25 , 26ایم [گزارش کرده 3) را محاسبه و در جدول:[ 

 
44 11 12(3 ) / 5VG C C C= + −  
11 12 44 44 11 12(5( ) ) / (4 3( ))RG C C C C C C= − + −  

( ) / 2H R VG C C= +                                                                                                                (5)  

11 12
9( 2 ) / 3 ;  

3
= + =

+
H

H

BGB C C E
B G

                                                                                     (6)  

1 / 2[1 ( / 3 )]E Bσ = −                                                                                                            (7)  
/ [(1 )(1 2 )]Eλ σ σ σ= + −                                                                                                     (8)  

/ 2(1 )Eµ σ= +                                                                                                                    (9)  

یانگ معیاري از سختی جامدات است که مقدار آن در این سه ترکیب از بالا به پایین براي اتمهاي موجود در ستون مدول 

VB   جدول تناوبی (به ترتیبV ،Nb  وTa کاهش می یابد. این کاهش در تطابق با این نکته فیزیکی است که در یک (

، الکترونهاي لایه هاي آخر کمتر با لایه هاي داخلی تر اتمها برهمکنش ستون جدول تناوبی از بالا به پائین بدلیل پدیده استتار

 3TaCRu، براي ترکیب Aمی کنند و به همین دلیل هم قدرت پیوند آنها کمتر خواهد شد. مقدار ضریب ناهمگنی کشسانی 

د بررسی داراي ساختاري دهد که  ترکیب مورنشان می ن نتیجه داراي انحراف از عدد یک،بدست آمد. ای 8389/0برابر با 
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ناهمگنی این ترکیب را نشان  ]23[ و رآس ]22[ وویت تفاوت میان مدول یانگ و مدول برشی در تقریب ناهمگن است.

 دهد.می

 
 .3TaCRuترکیب براي ) راستهاي فونونی (چگالی حالترفتار ) و ب) چپپراکندگی فونونی (نمودار : الف) 3شکل

 

 57/0خواري و مفتول شدگی، کوچکتر از براي موادي با خاصیت چکش  0B/HG] به صورت تجربی نشان داد مقدار 27[ پوگ

خواري دارد. ضریب پواسون که در خاصیت چکش 3TaCRuترکیب ، 3است که با توجه به مقدار محاسبه شده در جدول 

دهد، اري بلور را در مقابل تغییر شکل برشی نشان میواقع به صورت نسبت کرنش عرضی به کرنش طولی است و میزان پاید

ي آن براي موادي مانند لاستیک است که مقاومت آنها در مقابل فشردگی بسیار دارد که بیشینه ]14[5/0تا  -1مقداري بین 

مقدار محاسبه  است. 25/0و  1/0زیاد است. از طرف دیگر مقدار ضریب پواسون در یک ماده کوالانسی و یونی به ترتیب برابر 

نتایج به دست آمده از محاسبات کار  ي براي این ترکیب، بیانگر این است که پیوندها در این ترکیب از نوع یونی است.شده

 حاضر، با نتایج محاسباتی دیگران تطابق خوبی دارد.

 مدول برشی، مدول یانگ، ضریب پواسون و ضرایب لامه (برحسب گیگاپاسکال). 3جدول

 VG,  ترکیب 

RG 

HG E σ 0/BHG λ µ 

3RuCTa 

]14[ 

90/173 

62/172 

26/173 [ 35/%7

] 

161/40a 

24/431 [ 67/%4 ] 

412/0a 

26/0 [ 70/%3 ] 

0/27a 

61/0 [ 20/%5 ] 

0/58a 

84/165 [ 7/16-

%] 

199/20a 

26/173  

]14[3NbCRu  - 20/164  0/418 27/0 87/1 5/197 - 

]14[3VCRu  - 20/177 4/444 25/0 70/1 4/182 - 

        

a Ref. [14] 



 ۱۰۳    …تیپادپروسکا بیترک یکیزیف يهایژگیو

 

اي ي نزدیک با خواص فیزیکی مواد از جمله گرماي ویژه، دماي ذوب و ... از اهمیت ویژهمحاسبه دماي دباي به علت رابطه
 :]28[ایم ي زیر به دست آوردهبرخوردار است. این پارامتر را از رابطه

 
1
33[ ]

4
A

D m
B

h nN
k M

ρθ υ
π

=
                                                 (10)  

 
] از روابط زیر محاسبه شده است 100هاي طولی و عرضی سرعت صوت و سرعت میانگین در راستاي [که در این رابطه، مؤلفه

]14 ،26 ،28:[ 

/=S HGυ ρ                                                                   (11) 

( 4 / 3 ) /= +L HB Gυ ρ                                                                  (12)  
3 3 1/3[1 / 3((2 / ) (1 / ))]m S Lυ υ υ −= +                                                 (13)  

 

مقادیر  چگالی ترکیب است. ρهاي هر شبکه و تعداد اتم n،وزن مولکولی شبکه M،عدد آووگادرو AN)،10ي (در رابطه

درج شده است. نتایج کار حاضر و دیگران (علاوه بر تطابق خوب )  4هاي صوت، میانگین آن و دماي دباي در جدول سرعت

. افزایش ]14[یی است، بنابراین داراي رسانندگی گرمایی خوبی است دهد که مقدار دماي دباي بطور نسبی عدد بالانشان می

 با افزایش تدریجی سرعت صوت میانگین است.سازگار  3VCRu به  3TaCRuدماي دباي  از 

 

 (کلوین). و دماي دباي (km/s) هاي طولی و عرضی سرعت صوت، سرعت میانگین. مؤلفه4جدول

 νL υT νm θD پارامتر

     

TaCRu3 
88/6 [ 17/%6 ] 

6/48a 

00/4 [ 1/%11 ] 

3/60a 

081/3 [ 9/22-% ] 

4/00a 

42/480 [ 89/4-% ] 

505/10a 

NbCRu3 [14] 
- 

085/7  

- 

958/3  

- 

407/4  

- 

10/559  

VCRu3 [14] 
- 

397/7  

- 

250/4  

- 

472/4  

- 

70/607  
a Ref. [14] 
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 نتیجه گیري

) خواص ساختاري GGAاستفاده از تقریب شیب تعمیم یافته (ي تابعی چگالی و تابعی چگالی اختلالی با در چارچوب نظریه

شبیه سازي شده است. در بررسی ساختار شبکه، ثابت شبکه و مدول حجمی محاسبه  3TaCRuالکترونی، کشسانی ترکیب 

ها و هاي نظري در دسترس دارد. با توجه به منحنی چگالی حالتشده در فاز پایدار مکعبی مغناطیسی توافق خوبی با داده

سهم  Ruاتم  dشود ترکیب فوق رسانا و مغناطیسی است. در نواحی نزدیک سطح فرمی اوربیتال بینی میساختار نواري پیش

هاي کل دارد که این اوربیتال نقش مهمی در پیوندهاي ترکیب و همچنین خاصیت فلزي آن دارد. اي در چگالی حالتعمده

ناهمگن و بسیار سخت و داراي خاصیت  3TaCRuبینی کرد که ترکیب پیشتوان با توجه به ویژگی کشسانی ترکیب می

 .هاي مکانیکی بهره گرفتتوان در ساخت صافیخواري است. همچنین از این ترکیب میمفتول شدگی و چکش
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Physical properties of the non-oxide antiperovskite TaCRu3 by 
phonon calculations:A comparative study with the VCRu3 and 

NbCRu3 
 

Samira Hadad1, Ali Mokhtari2 
1Physics Faculty, Shahrekord University 

2 Nanotechnology School, Shahrekord University 

 
Abstract 

In the present work, we have studied and simulated the electronic, dynamical and elastic 

properties of the TaCRu3 compound using Quantun Espreeso code within the framework of 

density functional theory and density functional perturbation theory using the generalized 

gradient approximation (GGA). We have concluded some properties of this compound such as 

metallic and magnetic behavior by obtaining the density of states and band structure. In order to 

study the dynamical and elastic properties, at first we have calculated the phonon dispersion and 

phonon density of the states and then obtained the elastic constants. Then the bulk, Shear and 

Young modulus, Lames coefficients, poisons ratio, elastic heterogeneity parameter, Debye 

temperature and also ductility parameter are calculated. We have compared the results with 

available experimental and theoretical data for this compound and also for the NbCRu3 and 

VCRu3 compounds. The lattice parameter is estimated about 2.62 % less than experimental data. 

For other calculated parameters, there are 0.12 and 22.9 as minimum and maximum percent 

difference between this work and others theoretical works. These values are predicable in the 

computational condensed matter physics.  

Keywords: Density functional theory; Pseudo-potential; Dynamical properties. 
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