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  2TaBب يترک يابر الکترون يو چگال يساختار يپارامترها يمحاسبه

 ليبا استفاده از روش شبه پتانس

 +*يمريم مسعود
 ، گروه فيزيکواحد اهواز اهواز، دانشگاه پيام نور

 يحمدالله صالح
 شهيد چمران، دانشکده علوم، گروه فيزيکاهواز، دانشگاه 

و  شده محاسبه P6/mmmفاز هگزاگونال با گروه فضايي  در 2TaBتركيب  يابر الکترون يچگال پژوهشدر اين  چكيده:
پتانسيل فوق نرم با استفاده از روش امواج تخت با شبه ها همورد بررسي قرار گرفته است. محاسبآن هاي ساختاري ويژگي

  يانرژ ين روش برايتابعي چگالي با نرم افزار كوانتوم اسپرسو انجام شده است. در ا يچارچوب نظريهدر 
 استفاده شده است. با توجه به مقدار زياد مدول حجمي و  GGA(PBE)افته يم يب تعميب شياز تقر يتبادلـ  يهمبستگ

باشد. نمودار شود كه اين تركيب داراي سختي زيادي ميهاي خطي و حجمي دريافت ميپذيريمقدار كم تراكم
  يهانتيجهمجاور است.  Bن دو اتم ين بي، همچنBو  Ta ين اتم هايب يوند كوالانسيپ ينشان دهنده يابر الکترون يچگال

 گران دارند.يد يتجربي و كارها يهانتيجهبه دست آمده در كار حاضر سازگاري خوبي با 

.يابرالکترون ي، مدول حجمي، چگال DFTشبکه،  ثابت ، 2TaB :هاي كليديواژه

KEY WORDS: TaB2, Lattice constant, DFT, Bulk modulus, Electronic charge distribution. 
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(1)  Spark plasma synthesis 
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(1)  Ultra-soft pseudo-potential      (2)  Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) 
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. 2TaBب يترك یگران برايد هاینتيجهها با سه آنيمحاسبه شده و مقا یختارسا یـ پارامترها3جدول 

 
PAW 

GGA  
PAW 

LDA  
PP-PW 

LDA  
PP-PW 

GGA  
TB-LMTO 

LDA  
FP-LAPW 

GGA  
PP(US)-PW 

GGA(pbe) 

 )ºa (A

)ºc (A

c/a

(GPa)0 B

′
OB

K(GPa)

)ºB (A-Ta

)ºB (A-B

)03(A 0V
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 گران.يد یهاها با نتيجهسه آنيو مقا 2TaB ب يترك یبرا یريپذتراكم یـ مقدارها2جدول 

1-(GPa) vK 

1-(GPa)a K
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𝐥𝐧ـ نمودار تغييرهای، الف( 1شکل  𝒂  )و ب𝐥𝐧 𝒄  2برحسب حجم برای ساختارTaB. 
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(.2،1،2)ی در صفحه 2TaBـ چگالي ابر الکتروني برای تركيب 5شکل 
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