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ي تابعی چگالی اختلالیبا استفاده از نظریهTaB2هاي ساختاري و الکترونیي ویژگیمحاسبه

و

چکیده
با ، در فاز هگزاگونال TaB2هاي الکترونی ترکیب نامه پارامترهاي ساختاري و ویژگیدر این پایان
محاسبات با استفاده از روش امواج . استمحاسبه و مورد بررسی قرار گرفتهP6/mmmگروه فضایی 
افزار کوانتوم اسپرسو تابعی چگالی اختلالی با نرمينرم در چارچوب نظریهپتانسیل فوقتخت با شبه

تبادلی از تقریب شیب تعمیم یافته -در این روش براي انرژي همبستگی. انجام شده است
GGA(PBE)هاي شبکه استفاده شده در این محاسبات، برابر با ثابت. استفاده شده است

Aa 0883 /وAc 2413 /در این .هستندباشند، که به صورت تجربی در دسترسمی
هاي شبکه، مدول از جمله ثابتTaB2هاي ساختاري نامه تمرکز محاسبات بر روي ویژگیپایان

هاي پذیري، حجم بهینه همچنین ساختار الکترونی شامل ساختار نواري، چگالی حالتحجمی، تراکم
.استگالی ابر الکترونی و مدهاي فونونیجزئی و کلی، چ

شود که هاي خطی و حجمی دریافت میپذیريمدول حجمی و مقدار کم تراکمبا توجه به مقدار زیاد
باشد و در نتیجه براي استفاده در صنایع سخت، ساختمان این ترکیب داراي سختی زیادي می

ها نشان نمودار ساختار نوارهاي انرژي و چگالی حالت. ها و متالوژي مواد مناسب استماشین
ي مشارکت عمدهيدهندههاي جزیی نشاننمودار چگالی حالت. ستدهد که این ترکیب فلز امی

نمودار چگالی ابر .در رسانندگی الکتریکی این ترکیب استTaاتم5dو Bاتم 2pهاي اربیتال
همچنین یک پیوند بسیار قوي ،Bو Taهاي پیوند کوالانسی بین اتميدهندهالکترونی نشان

هاي مد فونونی است که به دلیل تقارن9جمعاً داراي TaB2. مجاور استBوالانسی بین دو اتم وک
ي اپتیکی مد رامان در ناحیه2مد مادون قرمز و 2: این مدها عبارتند از. مد تقلیل می یابند6شبکه به 

و دست آمده در این تحقیق سازگاري خوبی با نتایج تجربینتایج به.ي آکوستیکیمد در ناحیه2و 
.دارنداي دیگرانکاره
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م

پیشگفتار

يشان از قبیل سختی، نقطههاي فیزیکی و شیمیایی خاصبه علت ویژگیبورید فلزات واسطهدي

از طرفی.دانشمندان علم مواد را به خود جلب کرده استاز دیرباز توجه فیزیکدانان و ... ذوب بالا و 

-پیچیدگیبه دلیل هابوریددياز جمله در طبیعت موجود خواص فیزیکی و شیمیایی مواديمطالعه

.ستپذیر نیامکانبه راحتی ها آنيتشکیل دهندههاي متعدد ذراتبرهمکنشازهاي ذاتی ناشی 

هاي جامعی است که در حال حاضر برمبناي آن خواص یکی از نظریهاختلالیتابعی چگالیيهنظری

هاي ترکیب در این تحقیق ویژگی.گیرندمطالعه قرار میساختاري و الکترونی مواد مختلف مورد 

این ترکیب در دو فاز هگزاگونال با گروه . دهیمتانتالیم را محاسبه و مورد بررسی قرار میبوریددي

فضایی مختلف و یک فاز اورتورومبیک یافت شده است، که در این تحقیق فاز هگزاگونال با گروه 

.بررسی می کنیماین ترکیب را P6/mmmفضایی

، تانتالیمبوریدديفصل اول را به معرفی ترکیب.صورت زیر استبهنامهدر این پایانترتیب مطالب 

خواص فیزیکی و شیمیایی آن، توصیف ساختار بلوري، روش تهیه و کاربردهاي این ترکیب 

.ایماختصاص داده

تابعی يهتابعی چگالی و نظریيهاي و توصیف نظریذرههاي بسدر فصل دوم به بررسی سیستم

کنیم و در ادامه، شم را بیان می- هاي حل معادلات کوهنهمچنین روش. پردازیمچگالی اختلالی می

.کردافزار کوانتوم اسپرسو را معرفی خواهیمنامه، یعنی نرمکد محاسباتی مورد استفاده در این پایان

را بیـان  TaB2سـاختار ترکیـب   يهسبات خود دربارحاسرانجام در فصل سوم، شرح کاملی از نتایج م

هـاي شـبکه،   از جمله ثابتدست آمده توسط دیگران جربی و نظري بهو این نتایج را با مقادیر تکرده

ها، چگـالی  در ادامه کار ساختار نواري، چگالی حالت.کنیممقایسه می... حجم بهینه، مدول حجمی و

.کردفونونی براي این ترکیب را بررسی خواهیمابر الکترونی و در نهایت مدهاي 
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TaB2ترکیبفیزیکیساختاري وهايبررسی ویژگی
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1

مقدمه1-1
بوریـدها بـه علـت    یـن دي اهاي جامد حاصل از بورید فلزات واسطه، همچنین ترکیبات و محلولدي

از قبیل سختی، نقطه ذوب بـالا و غیـره و همچنـین تعلـق     شانخاصهاي فیزیکی و شیمیایی ویژگی

اي از کاربردهاي صنعتی را داراسـت، از  داشتن به گروهی از مواد که در زمینه مهندسی پهناي گسترده

گذشـته از ایـن،   ]. 2،1[مواد را به خود جلـب کـرده اسـت    دیرباز توجه فیزیکدانان و دانشمندان علم 

هـا، نـانو  هاي نانو از قبیل نانوپودرها، نانوسیمهایی با اندازهیل داشتن شکلاخیراً بیشتر این مواد به دل

گـذار  کشف غیرقابل انتظار ابررسانایی با دماي . اندشتر مورد توجه قرار گرفتهها بیها و نانوترکیبلوله

این گروه از مـواد  دوباره يهیک محرك قوي جدید براي مطالع،]3[ی خاص در بعضی از مواد بحران

بوریدهاي فلزي، به دلیل جسـتجوي  علاوه بر این، در حال حاضر علاقمندي به دي. ایجاد کرده است

.فزایش یافته استاپذیري خیلی کمی مستحکم با تراکممواد خیل

سـاختار  یه هستند که بـا  وجهی به صورت لایه لابوریدهاي ششدي،هاي نمایشگر بوریدهااکثر گروه

هـاي  ویژگیدر رابطه بابسیاري هاي گذشته نتایجاینکه در سالبرخلاف. اندشکل گرفتهAlB2-شبیه

گزارش شده است، بررسی رفتارهاي مکانیکی بـه انـدازه کـافی تنهـا روي     AlB2-بوریدهاي شبیهدي

بوریـدها  بنابر اطلاعات موجود، براي اکثر ديدر حالی که . بوریدها انجام شده استچند نمونه از دي

کشسـانی مربـوط بـه رفتـار    نظـري از طرف دیگر بیشتر کارهاي . استدنسبتاً محدواین ویژگی ها، 

].4[ژه با تک بلورها انجام شده استویهاي مختلف و بهبوریدها توسط تقریبدي

العـات کمـی   مورد توجه قرار گرفتـه و مط نظیرش خیلی کم هاي بیبورید تانتالیم با وجود ویژگیدي

متمرکـز  ،هاي نازك و یـا بلورهـاي واحـد   این مطالعات اغلب روي لایهروي آن انجام شده است که

در این پروژه محاسبات ]. 5[اند ن را مورد توجه قرار دادهو چگالش آTaB2اند و خیلی کم پودر شده

و نتیجـه  دادهانجام TaB2ترکیبهاي الکترونیویژگیروي براختلالیرا با استفاده از تابعی چگالی

هاي عناصر ا ویژگیهاي کلی این ترکیب ابتدقبل از بررسی ویژگی.کنیمرا با نتایج تجربی مقایسه می

.دهیمدهنده این ترکیب را مورد بررسی قرار میتشکیل
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ترکیبيعناصر تشکیل دهندهبررسی 1-2
نـام تانتـالیم از واژه تانتـالوس شـاه     . عنصر بور و تانتالیم تشکیل شـده اسـت  بورید تانتالیم از دو دي

تانتـالیم  .زمـین اسـت  يهعنصر فـراوان در پوسـت  امینتانتالیم سی. اي یونانی گرفته شده استافسانه

این عنصـر در  ].6[باشدمیاي با ساختار مکعبینقره-اکستريعنصري فلزي بسیار سخت به رنگ خ

امـا بسـیاري از شـیمیدانان تصـور     . دانشمند سوئدي کشـف شـد  1وسط اندرس ایکبرگت1802سال 

شـد کـه نیوبیـک و    نشـان داده 1844تا در سـال  ،کردند که نیوبیم و تانتالیم عناصر مشابهی هستندمی

هـاي تانتالیـت و همـواره بـه     تانتالیم به طور معمول در کـانی . تانتالیک دو اسید کاملاً متفاوت هستند

بـراي  . ]7[دانشمندان به راحتی توانستند فلـز ناخـالص را تجزیـه کننـد    . شوده نیوبیوم یافت میهمرا

، جـرم اتمـی   73داراي عـدد اتمـی   Ta.تهیه شد1903اولین بار مفتول تانتالیم نسبتاً خالص در سال 

6s24f145d3[Xe]آرایش فضایی آن بـه صـورت   . آنگستروم است09/2و شعاع اتمی گرم 9479/180

جدول تناوبی اسـت  5این عنصر در گروه . گذاردخود را به اشتراك میfو s ،dهاي ربیتالاست که ا

.قرار دارد6يو به عنوان فلز واسطه در دوره

بور عنصري شبه فلزي است و . است) بورن(نظر بورکار رفته در ترکیب موردهدیگر عنصر شیمیایی ب

این عنصر اولـین بـار   . استیا جامد بلورین سیاه براق موجودواي تیره شکل قهوهصورت پودر بیبه

یک ساختار بلورین تتراگونال و . ]8[کشف گردید1808توسط تنارد و همکاران فرانسویش در سال 

این عنصر در سـنگ تورمـالین موجـود اسـت و     . دو ساختار رمبوهدرال براي بور شناخته شده است

اکسید بور از طریق گرما دادن با منیزیم است که منجر به تولید ريآن احیاي تيترین روش تهیهساده

شود امـا اسـیدهاي   یافت نمیاین عنصر به صورت آزاد در طبیعت . شودشکل این عناصر میپودر بی

. شودها و کولمانیت یافت میهاي آتشفشانی و بوراتبور در آب

1-Anders Ekbereg
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این عنصر عضـو  . آنگستروم است17/1اتمی گرم و شعاع 811/10، جرم اتمی Bبور عنصري با نماد 

است، که عنصري شبه 1s2,2s22p6صورت فضایی آن بهباشد و آرایش میدر جدول تناوبی IVه وگر

:شده استآورده)1-1(در جدول Taو Bفیزیکی و شیمیایی عناصر هاي برخی ویژگی.فلزي است

.]Ta]9و Bهاي فیزیکی و شیمیایی عناصر ویژگی.1-1جدول

BTaشیمیایی/ویژگی فیزیکی
20763017ْ )C (ذوبينقطه
39275458ْ )C (جوشينقطه

6/800761(KJ/mol)انرژي یونیزاسیون
2/5057/36(KJ/mol)گرماي فروپاشی

4808/732(KJ/mol)گرماي تبخیر
02/114/0(j/ g k)گرماي ویژه
104×8/17 -10×35/1(ohm m)مقاومت الکتریکی

08/269/16)3g/cm(چگالی
الکترونگاتیویته04/25/1

اي که به عنـوان رشـته  ،آیداي درصورت سیم کشیدهتواند بهتانتالیم خالص مفتول شدنی است و می

صورت کامل در مقابل واکنش شیمیایی در دماي زیـر  تانتالیم تقریباً به. کار رودبراي بخار کردن فلز به

هاي اسـیدي  هیدروفلوئوریک، حلالشود و تنها با اسید داشته میگراد مصون نگهسانتیيدرجه150

پـذیر  در دماهاي بالاتر تانتالیم واکـنش . دهداکسید سولفور آزاد واکنش میشامل یون فلوئورید و تري

هـاي  سـاخت گونـه  تانتـالیم در  . ذوب این عنصر تنها از تنگستن و رنـیم بیشـتر اسـت   ينقطه. است

کـاربرد  ... لیت مفتول شـدن و ذوب بالا، دوام زیاد، قابيمختلف آلیاژها با خواص مطلوب مانند نقطه

الکتریکـی  اکسید آن پایـدار اسـت و خـواص دي   . این عنصر در دماي بالا گاززداي خوبی است. دارد

عنصر بـا سـیالات بـدن واکـنش     شود زیرا این تانتالیم در ابزار جراحی و عمل پیوند استفاده می. دارد

.]11،10[دهدنمی
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شوند و انرژي هاي بور به راحتی اکسید میهیدرات. چرب و روانی مثل گرافیت داردهايویژگیبور 

بـه علـت   . شـود هـا اسـتفاده مـی   اي نیز از آنکنند و براي مطالعه رآکتورهاي هستهآزاد میزیادي را 

بور براي اسـتفاده تشـکیلات و سـاختارهاي فضـایی مـورد      خصوصیات سبک وزنی و استحکام بالا، 

. ]12[شودبندي الکتریکی استفاده مینیترید بور براي عایق. گیرداستفاده قرار می

گذشـته از  ]. 13[دیده شده اسـت  Ta3B4وTaB،TaB2،Ta2B،Ta3B2پنج شکل Ta-Bدر سیستم 

در میـان  ]. 14[شده اسـت  و ساختار بلوري آن اخیراً توسط بالمگرن شناخته Ta5B6این شکل جدید 

بـه دلیـل   ]. 5،15[تـا نقطـه ذوبشـان پایـدار هسـتند      در دمـاي اتـاق  TaB2و TaBاین ترکیبات تنها 

-TaB2-بورید تانتالیمبوریدهاي فلزات واسطه، ما روي ديهاي فیزیکی و شیمیایی خاص ديویژگی

.ایمدهد متمرکز شدهکه رفتار فلزي از خود نشان می

TaB2ساختار بلوري بررسی 1-3

که به اي داردصورت لایهبهP6/mmmبا گروه فضایی ،AlB2-ساختار بلوري شبیه،بورید تانتالیمدي

-شبیه گرافیت-Bيههاي متناوب فلزي مسدود شده با لایشکل یک شبکه شش وجهی ساده از لایه

هـاي  این بلور همچنـین بـه شـکل   ]. 16،4[است Cبه صورت عمودي در جهت…AHAHبا ترتیب 

Pmmnبا گروه فضـایی  2مبیکورتوروادر فازو، ReB2-شبیهP63/mmcبا گروه فضایی 1هگزاگونال

مختلف در سه فازTaB2ساختار بلوري) 1-1(در شکل ].18،17[نیز یافت شده است ، OsB2-شبیه

.شده استآورده) 2-1(همچنین مشخصات این فازها در جدول. نشان داده شده است

1-Hexagonal
2-Orthorhombic
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P63/mmcهگزاگونال )الفدر فازTaB2ساختار بلوري .1-1شکل

.]P6/mmm]18گزاگونال ه)، جPmmnمبیک رورتووا)ب

.]19[مبیکرورتوومشخصات فاز هگزاگونال و ا.2-1جدول

فازهگزاگونالمبیکرورتووا
a≠b≠ c

α=β=γ=90º
a=b≠c

α=β=90º  , γ=120º
مشخصات

، Bهـاي  ترین همسایه اتمهاي شش وجهی با سه نزدیکهاي بور در گوشهدر ساختار هگزاگونال اتم

هاي ، تقریباً وسط لایهBدر مرکز شش وجهی (Ta)م هاي فلزي تانتالیاتم. انددر هر صفحه قرار گرفته

هـاي هماهنـگ   بـه ترتیـب داراي چنـد وجهـی    Taو Bهـاي  بنـابراین اتـم  . مجاور بور جـاي دارنـد  

][ 26 BBTaو][ 812 BTaBهر اتم مرکزي تقارن. هستندD6hبـور در رئـوس   12به عبارت دیگر. دارد

12Bاز طریق سـطوح منشـورهاي  Taاتم 8مرکزي با Taهمچنین اتم . منشور شش وجهی قرار دارند

اولیه به عنوان ساختار اولیه انتخاب شده است يیاخته،در محاسبات موجود]. 4[گ شده است هماهن

),,(در مرکز اتم تانتالیم . داردي مجزا وجوداتم در یاخته3که  000Ta   هـاي و دو اتـم بـور در مکـان

),,( 2
1

3
2

3
1Bو),,( 2

1
3
1

3
2Bسـاختار شـش وجهـی    ].21،20[انـد  قرار گرفتهTaB2    بـا گـروه فضـایی

P6/mmmهاي شبکه در سلول واحـد  ثابت.نشان داده شده است)2-1(در شکل اولیه آن يو یاخته
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ــدازه  ــق ان ــال از طری ــريهگزاگون ــی گی ــاي تجرب ــهه ــورت ب /)/.(ص uaAa 83650883  و

)./(/ uaAc 71512413 22[باشند می.[

.P6/mmmدر فاز هگزاگونال TaB2ترکیب اولیه براييیاخته)و باختار بلوري س)الف.2-1شکل

واز جمله، شین. بورید تانتالیم انجام شده استتا به امروز کارهاي متنوعی بر روي ترکیب دي
را با استفاده از روش موج تخت تقویت TaB2هاي الاستیکی و ساختار نواري ایوانوسکی ویژگی

و ه مطالع(LMTO)2هاي مافین تین خطیاربیتالو روش (FP-LAPW)1کاملپتانسیل خطی با يشده
الکترونی،واجستون ساختار ]. 24،23[اند کردهمقایسه AlB2-هاي شبیهدماي ابررسانایی را در ترکیب

یا ربیتال مافین تین خطی با استفاده از روش ابراي این ترکیب و اتصال را هاي حالت پایهویژگی
]. 25[استمحاسبه کرده(TB-LMTO)3تقریب تنگ بست

ورید تانتالیم بفونون را در دي-ر این روزنر و پیک ساختار الکترونی و جفت شدگی الکترونعلاوه ب

برايفونون را -کنش الکترونبعدها ساین برهم]. 26[اند مطالعه کردهبورید منیزیم در مقاسیه با دي

TaB2 در مقایسه باZrB2 ساین . انجام داده استپتانسیل کاملبا تابعی چگالی يهنظریبا استفاده از

است و ثابت ZrB2تر از خیلی قويTaB2شدگی الکترون فونون در به این نتیجه رسید که جفت

1- Full-Potential Linear-Agumented Plane-Wave
2- Linear Muffin-Tin Orbital
3-Tight Binding- Linear Muffin-Tin Orbital


