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  )۱۶/۳/۱۳۹۰ :دريافت نسخة نهايي  ؛ ۱۹/۸/۱۳۸۹ :افت مقالهيدر(

  دهيچك
در اين روش ويژه مقادير ماتريس هسين چگالي بار الكترونـي بـه   . گردد  خواص الكتروني مواد معرفي مي     ةتحليل توپولوژي چگالي بار الكتروني به عنوان ابزار جديدي براي مطالع          

 در فـاز  MnAsفلـز در بلـور    نيم–در اين مقاله از اين روش براي مطالعة گذار فلز . گيرد ها مورد استفاده قرار مي  ميدان اسكالر سه بعدي براي ارزيابي قدرت پيوند اتم عنوان يك
باشـد،  ياي كه تغيير در مغناطش كل كه پارامتر نظـم سيـستم م ـ     شود، به گونه    دهد كه توپولوژي چگالي بار در اين گذار فاز حفظ مي          نتايج نشان مي  .  روي استفاده شده است    بلند

تغييرات هندسي در چگالي بار الكتروني حين اين گذار فاز، با استفاده از مطالعات ساختار الكترونـي توجيـه شـده                     . شودپيوسته بوده و گذار فاز يك گذار فاز مرتبة دوم محسوب مي           
  .است

  
  نترونيكي تابعي چگالي، ساختار الكتروني، اسپةنظري :ليديكهاي  واژه

  

  
  مقدمه .١

بحث شيمي مولكولي، هر ماده اعم از مولكول يا انبوهه بـه            در م 

ها كه با پيوندهايي بـه يكـديگر متـصل          اي از اتم  عنوان مجموعه 

شود و كلية خواص ماده به نحـوي بـه          اند در نظر گرفته مي    شده

گرچـه  " پيوند" مفهوم  .شودها مربوط ميپيوند شيميايي بين اتم

شـود،   تجربي توصـيف مـي   هاي نيمه هاي سنتي با مدل   در روش 

تـوان بـا    هاي آن بر اصول كوانتومي استوار است و مي        ليكن پايه 

محاسبة كوانتومي چگالي ابر الكتروني آن را استخراج و خواص          

 ٢ تحت عنوان اتـم در مولكـول       ١ردَِـ ب ةنظري. دست آورد  هآن را ب  

 كه  ]۲[قضاياي هوهنبرگ كوهن  . ]۱[اولين گام در اين راستاست    

دهد، مبـين آن اسـت كـه        ية تابعي چگالي را تشكيل مي     پاية نظر 

____________________________________________ 
۱. Bader 

۲. Atoms in Molecules, AIM 

تمامي خواص هر ماده به يك كميت اسكالر يعنـي چگـالي ابـر              

بدر با الهـام از ايـن   .  بستگي دارد ρ(r)الكتروني حالت پايه آن     

 علي الاصول تمامي    ρ(r)قضايا به اين نكتة مهم توجه كرد كه         

هاي ماده را در بر دارد، از اين رو رهيافتي را پيشنهاد كرد گيژوي

هاي پيوندهاي ماده را از روي توپولوژي چگالي كه بتوان ويژگي

  . ابر الكتروني استخراج كرد

رهيافت بدر از آن رو حائز اهميت است كـه امـروزه هـم بـا                  

 ـ           روش ر هاي مبتني بر اصول اوليه كوانتومي نظير نـرم افزارهـاي ب

هـاي آزمايـشگاهي نظيـر      پاية نظرية تابعي چگالي و هم بـا روش        

توان با دقت خوبي چگالي ابرالكترونـي مـواد را           مي X پرتوپراش  

هـا و   رهيافت بدر مورد توجه بـسياري از شـيميدان        . ]۳[تعيين كرد 

- ۴[  قرار گرفت و مارك ابرهارت و ديگران        مواد  متخصصين علم 

   ش ميزان پايداري پيوند را با معيارهاي      توانستند با تعميم اين رو     ]۵
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ــ از روييشــما. ۱شــكل  ــ بــار و کمين چگــاليس هــسي مــاترةي ت ي

  .وندي پة در نقطيمند جهت

  

كمي تعيين نمايند و سپس اين رهيافت را در مورد انواع متنوعي     

عنـوان يـك فلـز       و آهـن بـه     ]۶[از مواد اعم از آلياژهـاي فلـزي       

مـا ايـن روش تعمـيم يافتـه را          .  به كار گيرند   ]۷[ فرومغناطيسي

 در ساختار شبه    MnAsنيم فلز بلور    -جهت مطالعة گذار فاز فلز    

هاي پيوندهاي   بلند به كار برده و نحوة تغيير ويژگي        رويپايدار  

. شيميايي اين ماده را طي گذار فـاز مـورد بررسـي قـرار داديـم               

]۸[ وجود خاصيت نيم فلزي   
 

در كنار نزديكـي پـارامتر شـبكه و        

 MnAs، كـه رشـد بلـور        GaAsرسـاناي   اني ساختار با نـيم    يكس

، علــت ]۱۱-۹[ســازد ســادگي مقــدور مــي را بــهGaAs ةپايــبر

  .باشدعلاقمندي ما به اين ساختار مي

  

  روش انجام محاسبات. ٢
توان به عنوان يك ميـدان اسـكالر سـه            چگالي بار الكتروني را مي    

 ميـدان   توپولـوژي يـك   . بعدي در فضاي حقيقي در نظـر گرفـت        

. شـود  آن تعيـين مـي  ١ بر حسب نقاط بحرانـي     ρ(r) اسكالر نظير 

∇ρ(r)منظور از نقاط بحراني نقاطي است كـه در آن            . باشـد  =

نقاط بحراني مختلف را با توجه بـه علامـت انحناهـاي ميـدان در       

 ـنحنـاي   دانيم كـه ا   مي. كنندمحل نقطه بحراني دسته بندي مي      ك ي

در هر نقطه، تانـسور     ) در اينجا چگالي بار الكتروني    (ميدان اسكالر   

در . شـود  دومي است كه با مـاتريس هـسين مـشخص مـي            ةمرتب

  :شود اتريس هسين به صورت زير تعريف ميفضاي سه بعدي م

  
[ ] (r)(r) , , , ,ij

i j
H i j

x x
ρρ ∂

= =
∂ ∂

2

1 2 3  

بنابراين براي دسته بندي نقاط بحرانـي چگـالي بـار الكترونـي،             

ريس هسين آن در محل نقطة بحراني محاسبه و قطري شـده،     مات

,ويژه مقادير آن،     ,λ λ λ1 2  در راستاي محورهاي اصلي محاسبه      3

شـود، كـه    با اين كار چهار نوع نقطه بحراني حاصل مي        . شودمي

____________________________________________ 
۱. Critical Points=cp  

هـر  .  زيني ة موضعي و دو نقط    ة موضعي، بيشين  ةكمين  : عبارتند از 

 (x,y) معمولاً بـا دو عـدد بـه صـورت            يك از اين نقاط بحراني    

در حالـت سـه     ( تعداد ابعاد سيستم     xشوند، كه    گذاري مي  نمايه

 مبين تفاضل تعداد انحناهاي مثبـت و منفـي در آن            yو  ) ۳بعدي

)نمايـة    بـا    قفسبنابراين نقاط كمينه يا     . نقطه است  , )3 ، نقـاط   3

)نماية   با   هستها  ينه  يبيش , )−3  بـه   حلقـه  و   پيوند و نقاط زيني     3

) هاي نمايهترتيب با  , )−3 ) و 1 , )3   . شوند مشخص مي1

)نمايـة   همان طور كه ذكر شـد، نقطـة بـا               , )−3  مشخـصات   1

اين نقطه بر روي خـط واصـل دو اتـم       . پيوند شيميايي را داراست   

شود، دو اتم را    اين خط واصل كه مسير پيوند ناميده مي       .  دارد قرار

مطـابق  (كند   چگالي بار الكتروني به هم وصل مي       ةدر امتداد بيشين  

هاي عمود بر مسير پيونـد، ايـن          بنابراين نسبت به جهت   ). ۱ شكل

نقطه يك بيشينه است و در نتيجه ويژه مقادير ماتريس هـسين در             

λ, وند منفي خواهد بـود،    دو جهت عمود بر راستاي پي      λ⊥ ⊥′ <0 .

از طرف ديگر، در راستاي موازي با پيوند چگـالي بـار عمـدتاً در               

 بحراني پيوند در ايـن      ةها متمركز بوده، محل نقط      حوالي هستة اتم  

دهد، لذا ويژه مقـدار مـاتريس هـسين         راستا تشكيل يك كمينه مي    

λ باشـد، در اين جهـت مثبـت مـي        ميـزان تقعـر كمينـه در       . 0<

كه ايـن   براي آن . راستاي پيوند، با پايداري پيوند رابطة عكس دارد       

پايداري را به صورت كمي مورد ارزيابي قرار دهـيم، از رهيافـت             

  .كنيمپيشنهادي مارك ابرهارت تبعيت مي

روية مقدار ثابت هسين چگالي بار الكتروني در محل پيونـد              

  : دوم نمايش دادة توسط يك روية مرتبتوانرا مي

  [ ](r) .ijH x x xρ λ λ λ= + +2 2 2
1 1 2 2 3 3  

دهد كه رأس آن مكان پيوند و        مخروطي را تشكيل مي    ةاين روي 

 انحناي چگـالي بـار      λاگر  . محور آن موازي مسير پيوند است     

ويـژه  (در نقطه پيوند و در راستاي مـوازي محـور پيونـد باشـد               

نيز انحنـا را در دو راسـتاي عمـود بـر            ′⊥λ و ⊥λو) مقدار مثبت 

در آن صـورت    ) ويژه مقادير منفـي   (مسير پيوند مشخص نمايند     

 كه اين رويـة مخروطـي بـا صـفحة عمـود بـر               φ و θزواياي  

  :شوند طبق روابط زير تعريف ميسازد،  راستاي پيوند مي

/

tan
λ

θ
λ
⊥⎛ ⎞

=⎜ ⎟⎜ ⎟
⎝ ⎠

1 2

   و 

/

tan ,
λ

φ
λ
⊥

⎛ ⎞′
⎜ ⎟=
⎜ ⎟
⎝ ⎠

1 2
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 ـ) خـط چـين   (و مغنـاطش    ) خط تـوپر  (تغييرات انرژي   . ۲كل  ش ك ي

 .، بر حسب پارامتر شبكهMnAs بلور بسيط ياخته

  

گر  شود كه بيان  مندي پيوند ناميده مي   هاي اصطلاحاً جهت    كميت

در واقع زوايـاي    . باشد  زيع بار در امتداد پيوند مي     ميزان تجمع تو  

θ و φ        به منزلة زواياي بين روية مخروط با صـفحة عمـود بـر 

. راستاي پيوند مربـوط بـه دو راسـتاي عمـودي متفـاوت اسـت            

  .مندي پيوند با استحكام پيوند نسبت مستقيم داردجهت

گـر   در اين روش به چگالي بار الكتروني يك عمـل          در واقع    

اين مشاهده پذير همان هسين     . شودمشاهده پذير نسبت داده مي    

تـوان ميـزان پايـداري      چگالي بار است كه با قطري كردن آن مي        

  .ساختار را به صورت يك كميت عددي ارزيابي كرد

  Quantum Espresso محاسـباتي  ما ابتدا با به كارگيري بسته   

اين نـرم افـزار     . چگالي ابرالكتروني حالت پايه را محاسبه كرديم      

بر پاية نظريه تابعي چگالي استوارست و معادلات كوهن شـم را   

محاسـبات بـا   . كنـد با روش موج تخت ـ شبه پتانسيل حل مـي  

 شـيب   استفاده از شبه پتانسيل فوق نرم و با به كارگيري تقريـب           

. ادلي همبستگي انجام شـدند     براي انرژي تب   (GGA)تعميم يافته   

 در نظـر گرفتـه      ۱۲×۱۲×۱۲ اول بريلوئن  ة در ناحي  Kتعداد نقاط   

هاي والانس بر حسب امـواج تخـت بـا          توابع موج الكترون  . شد

به منظور ايجـاد    .  بسط داده شدند   Ry ۴۰انرژي جنبشي كمتر از     

ك مش فشرده در فضاي حقيقي، جهت افزايش دقت در تعيين           ي

ي بار الكتروني، انرژي قطع براي چگالي بـار         نقاط بحراني چگال  

 چگـالي حالـت   ةپس از محاسب.   انتخاب شدRy ۳۰۰۰ مساوي

 ــ ــام  هپايــه بــه روش فــوق، نتــايج را در نــرم افــزار ديگــري ب   ن

TECDبه كار گرفتيم و مكان نقاط بحراني از جمله، پيوندهاي           ١ 

 شيميايي و نحوة جابجايي آنها بر حسب پارامتر شـبكه را بـراي            

ين و چگـالي كـل      يهاي اسپين بالا، اسـپين پـا       چگالي هر يك از  

منـدي، ميـزان    سپس بـا محاسـبة مقـادير جهـت        . محاسبه كرديم 

پايداري پيوندها را در اثر افزايش پـارامتر شـبكه مـورد بررسـي              

  .قرار داديم

  

  نتايج . ٣
 روي در فـاز     MnAsفلـز بلـور     نـيم  -به منظور مطالعة گذار فلز    

رژي كل و مغنـاطش كـل بـر واحـد مولكـول بـر               بلند، مقادير ان  

. انـد    نـشان داده شـده     ۲شكلحسب پارامتر شبكه محاسبه و در       

باشـد،  فلز همواره داراي مغناطش صحيح مـي   دانيم كه فاز نيم   مي

تواند معيار مناسبي بـراي     از اين رو مقدار مغناطش مولكولي مي      

ت زمـان تغييـرا   بررسـي هـم   . تعيين محل گذار نيم فلـزي باشـد       

دهـد كـه بـا      انرژي و مغناطش بر حسب پارامتر شبكه نشان مي        

مغنـاطش كـل بـا    ) محدودة تحـت فـشار  (شروع از ناحية فلزي    

 ميـل   Bµ4افزايش پارامتر شبكه افزايش يافته به مقـدار صـحيح         

/فلـزي در حـدود      گذار به حالـت نـيم     . كندمي . .a u0  بـالاتر از    1

/( تعادلي   ةامتر شبك پار . .a u10 پس از گـذار بـه      . دهدرخ مي ) 8

  . ماند ثابت ميBµ4فلزي، مغناطش سيستم در مقدار صحيح نيم

هاي الكتروني  مقايسة نمودار ساختار نواري و چگالي حالت         

دهـد كـه    نـشان مـي   ) ۳ شـكل ( قبل و بعد از گذار       MnAsبلور  

يش مغناطش در اثر انتقال انـدك بـاري كـه در فـاز فلـزي،                افزا

ترين نوار رسانش در كانال اقليت را اشغال نموده بـود، بـه            پايين

اين انتقال بار منجر بـه  . دهدنوار ظرفيت اسپين اكثريت روي مي   

انتقال تراز فرمي به درون گاف اسپين اقليـت و بـروز خاصـيت              

  . شودفلزي مينيم

 ملاحظـه   MnAsتر نمـودار سـاختار نـواري        با بررسي دقيق     

فلـزي  شود كه اشغال گاف اسپين اقليـت، قبـل از گـذار نـيم              مي

 از فضاي وارون ناشي W وXهاي حوالي نقاط عمدتاً از اوربيتال

، در كـل بـازة مـورد مطالعـه،          L و   Γشود؛ در نواحي حوالي     مي

~)/گاف اسپيني نسبتاً بزرگي eV)2   وجود . شاهده است قابل م5
  

____________________________________________ 
۱. Topology of the Electronic Charges Density 
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.  
  .فلزياز گذار نيم) چينخط نقطه(و بعد) خط توپر(، قبل MnAsهاي الكتروني بلور  نمودار ساختار نواري و چگالي حالت.۳شكل 

  

  
  . بلندروي در ساختار MnAs نقاط بحراني تركيب .۴شكل 

  

گـر نـوعي    انـد بيـان   تو  اين ناهمسانگردي در گـاف انـرژي مـي        

اي كه در برخـي      فلزي باشد، به گونه   ناهمسانگردي در رفتار نيم   

  شود تر انجام مي راستاها، رسانش اسپيني راحت

با محاسبة چگالي بار الكتروني در ياختة واحد و تعيين نقـاط               

بحراني و ويژه مقادير ماتريس هسين، مكان نقاط بحراني در يـك            

. انـد    نمايش داده شده   ۴ شكلين و در     تعي MnAsياخته قراردادي   

شود كه نقاط پيوند صرفاً بين همسايگان اول تـشكيل            مشاهده مي 

. شود   مي As پيوند در حوالي هر اتم     ۴شده است كه منجر به ايجاد       

  نـه تنهـا نقـاط پيونـد مـشاهده            As  و يا دو اتـم        Mnبين دو اتم    

توپولـوژي در   اين  . اند  شوند، بلكه نقاط كمينه بار تشكيل شده        نمي

هـاي اسـپين بـالا،        سرتاسر محدودة مورد مطالعه و بـراي چگـالي        

تنهـا تفـاوت موجـود در مكـان         . پايين و چگالي كل يكسان است     

  .  استAs و Mnهاي نسبي نقاط پيوند بين اتم

هـاي  با توجه به تفاوت آرايش اتمـي و الكترونگـاتيوي اتـم          

Mn   و As       ة وسـط خـط     ، ممكن است مكان نقاط پيوند در نقط ـ  
  

  
  

  . و در واحد پارامتر شبكهMnمكان نقاط پيوند نسبت به اتم  . ۵شكل

  

 فاصلة نقاط پيوند نسبت بـه       ۵ شكلدر  . واصل دو اتم قرار نگيرد    

واضح است كه در    . است، بر حسب طول پيوند رسم شده      Mnاتم  

مورد دو اتم يكـسان، مركزيـت پيونـد در وسـط فاصـلة دو اتـم                 

همان گونه كـه   .گيردقرار مي)  در اين نمودار۵/۰ متناظر با مقدار(

شود، در حالت كلي نقاط پيوند به طور نسبي بـه اتـم               ملاحظه مي 

Mn تر است؛ اين در حالي است كه با توجه به شعاع اتمي             نزديك

كمينـه در  (ممكـن اسـت انتظـار رود محـل پيونـد      As تـر كوچك

ن رفتـار متعـارض     اي. تر باشد به اين اتم نزديك   ) راستاي بين اتمي  

 كـه   Mn اتـم    dهاي  توان ناشي از ماهيت جايگزيدة الكترون       را مي 

هاي  تروندهند، در مقايسه با الك      نوار ظرفيت اين اتم را تشكيل مي      

 .شوند، دانست  ناشي ميp كه عمدتاً از اوربيتال Asظرفيت

 در كانال اسپيني اقليت Mnبا توجه به اينكه نوار ظرفيت اتم    

تـر اسـت و بـا       تقريباً خالي است، اين رفتار در اين كانال واضح        

شود، چرا كه با افزايش     افزايش پارامتر شبكه همچنان تقويت مي     

   مجال گـستردگي بيـشتري يافتـه،        Asهاي    فاصلة اتمي، الكترون  
  

Bond

Mn
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Cage Pt. 

www.SID.ir

www.SID.ir


Arc
hive

 of
 S

ID

  ۲، شمارة يازدهم جلد   MnAsفلزي بلور توصيف توپولوژيكي گذار نيم  ۲۲۳

  

  

  
  بر حسب پارامتر شبكه φ و θمنحني تغييرات زواياي . ۶شكل

  

در كانـال   . دهنـد سهم بيشتري از فضا را به خـود اختـصاص مـي           

 ةاكثريت، چون نوار ظرفيت هر دو اتم اشـغال شـده اسـت، ناحي ـ             

 محـدودتر اسـت و مكـان كمينـه          As-pهاي    تحت اختيار الكترون  

به نزديكـي نقطـة وسـط خـط واصـل دو اتـم ميـل                ) نقطه پيوند (

به ويژه در فشارهاي بالا كه فواصل اتمي بـه شـدت كـم              . كند مي

 كه  يا شود به گونه    شده، اثر پتانسيل هسته و شعاع اتمي غالب مي        

  . باشد تر مي نزديكAsدر اين نواحي، نقطة پيوند اندكي به اتم 

براي بررسي ميـزان پايـداري پيونـدها، بـه بررسـي مقـادير                 

 غير   φ و θلت كلي زواياي    در حا . پردازيممندي آنها مي  جهت

يكسانند، ليكن در حال حاضر به دليل تقارن ساختار زينك بلند،           

 مقـادير  يما ايـن زاويـا را بـه ازا   . باشندياين دو زاويه يكسان م 

تروني كـل، اسـپين بـالا و        مختلف پارامتر شبكه براي چگالي الك     

واضح . ايم نمايش داده  ۶شكل محاسبه و نتايج را در       ينياسپين پا 

هـا و در نتيجـه       اتـم  ةاست كه با افزايش پارامتر شـبكه و فاصـل         

هـاي اتمـي، قـدرت پيونـد كـاهش          پوشاني اوربيتـال  كاهش هم 

. اين اثر در هر دو كانـال اسـپيني قابـل مـشاهده اسـت              . يابد  مي

كنـد،  ر نمـي  فلزي تغيي ـ اگرچه توپولوژي چگالي بار در گذار نيم      

منـدي برحـسب پـارامتر در    در رفتار جهت ولي يك تغيير شيب

 را φ و θ در واقع منشأ كاهش مقادير. شود محل گذار ديده مي  

توان به دو بخش تقسيم نمود؛ بخشي كه صـرفاً بـه افـزايش                مي

هـاي اتمـي مربـوط      پارامتر شبكه و كاهش همپوشـاني اوربيتـال       

شود؛ اين بخـش در سرتاسـر محـدودة مـورد مطالعـه تـأثير                 مي

ليكن سهم ديگـري ناشـي از انتقـال بـار از اسـپين        . كسان دارد ي

اقليت به اسپين اكثريت وجود دارد كه تنها در ناحية فلزي قابـل             

منـدي را تقويـت كـرده و باعـث          مشاهده است و كاهش جهت    

  جزئيات اين انتقـال بـار بـه        . شود افزايش شيب در اين ناحيه مي     
  

  
  

هاي اتمي، بر حسب پارامتر  تغييرات اعداد اشغال اوربيتال.۷شكل 

  .شبكه

  

 نمايش داده شده    ۷ شكلهاي اتمي مختلف، در     تفكيك اوربيتال 

در اين ماده در راسـتاي  As  وMnپيوند با توجه به اينكه .  است

مي مختلف، بـسته بـه      هاي ات قطر مكعب قرار دارند، لذا اوربيتال     

تواننـد نقـش بـسيار متفـاوتي در           ناحية گسترش فضاييشان، مـي    

براي . مندي و در نهايت استحكام پيوند داشته باشند       ميزان جهت 

 روي موجود در سـاختار  Td  در تقارن   Mn اتم   dنمونه اوربيتال   

 با تبهگني دوگانه كه در راستاي محورهـاي         Eبلند، به دو بخش     

 با تبهگني سه گانه، كه در جهـات         ۲Tد و بخش    ان اصلي گسترده 

 كـه   dEهـاي     لذا الكترون . شود  قطري گسترش دارند، شكافته مي    

هاي غيرپيوندي گسترش دارند، موجب كـاهش ميـزان           در جهت 

 كـه   ۲dTهـاي   كـه الكتـرون   شوند، حـال آن     مندي پيوند مي  جهت

منـدي  نواحي گسترششان متمايل به راستاي پيوند است، جهـت        

با توجـه بـه نمـودار تغييـرات اعـداد           . دهند   را افزايش مي   پيوند

شـود كـه بـا        اشغال جزئي بر حسب پارامتر شبكه، ملاحظه مـي        

 در كانال اقليـت بـه       ۲T ها از اوربيتال  اعمال فشار منفي، الكترون   

با توجـه بـه     . شوند   كانال اكثريت منتقل مي    ۲T  و Eهاي  اوربيتال

، لذا افزودن الكترون به      در جهت قطر است    Mn-As اينكه پيوند 

مندي پيوند را  در كانـال اكثريـت بـه شـدت             ، جهت Eاوربيتال  

 .دهد كاهش مي
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 ۲۲۴  اده اكبرز و هاديشكوفه خسروي زاده، سيدجواد هاشمي فر  ۲، شمارة يازدهم جلد 
  

  

  
  . As وMnهاي هاي جزئي اتم هاي چگالي حالتمنحني . ۸شكل

  

 مربوط بـه اسـپين      φ و θ  نحوه تغييرات زواياي   ةاز مقايس   

شـود كـه    لا و پائين برحسب پارامتر شبكه مـشاهده مـي         رو به با  

. ين كمتر از حالـت اسـپين بالاسـت        يپاشيب منحني براي اسپين     

هاي چگالي جزئي حالـت     براي توضيح علت اين تفاوت منحني     

 بـا يكـديگر مقايـسه       ۸ شـكل   محاسـبه و در       As و Mnهاي  اتم

 اتم  d هاي  شود كه در كانال اكثريت الكترون       ملاحظه مي . اندشده

Mn     هاي نزديك به تراز فرمي دارند، در        سهم غالب را در انرژي

هـاي اسـپين اقليـت عمـدتاً از           ترين الكتـرون  حالي كه پر انرژي   

  . شوند  ناشي مي As اتمpهاي  الكترون

، بـا افـزايش     dهـاي     با توجه به ماهيت جايگزيدگي الكترون        

يوند در اسپين   پارامتر شبكه و لذا با افزايش فاصله اتمي قدرت پ         

ــا آهنــگ بيــشتري كــاهش مــي  ــد اكثريــت ب در حــالي كــه . ياب

 كه سهم عمده را در اسپين اقليت دارند، قابليـت           pهاي    الكترون

گستردگي بيشتري دارند و بنـابراين بـا افـزايش پـارامتر شـبكه              

با توجه به اينكه آهنگ     . افتد  كاهش قدرت پيوند كندتر اتفاق مي     

 با افزايش پارامتر شبكه بـراي اسـپين بـالا      φ  و θكاهش زاويه   

شود در اثر كاهش فشار ناپايداري      بيشتر است، لذا پيش بيني مي     

  .از اسپين بالا آغاز شود

توان از چگـالي    ويژگي ديگري كه بر اساس رهيافت بدر مي          

  يان چگالي بـار    بار الكتروني استخراج كرد، شكل مسيرهاي گراد      
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به همراه نمايش چگالي بار     ) سمت چپ ( مسيرهاي گرادياني  .۹شكل  

و بعــد ) خــط تــوپر( قبــل MnAsبلــور ) ســمت راســت(الكترونــي 

. Mnهاي  گذرنده از اتم  ) ۱۰۰(فلزي، در صفحه    از گذارنيم ) چين خط(

رديف بالا مربوط به كانال اسپيني اكثريت و رديف پـايين مربـوط بـه               

 فضايي متناظر با   ةهاي ضخيم، ناحي    چينخط. نال اسپيني اقليت است   كا

  .دهند  را نشان ميMnاتم 

  

خطوط گراديـان چگـالي بـار، در واقـع جهـت بيـشترين               .است

براي اين كار، چگـالي     . دهند  تغييرات در چگالي بار را نشان مي      

مانـستة  (بار الكتروني را به صورت يك ميدان اسكالر سه بعدي           

  گيريم؛ خطوط گراديان اين ميـدان   در نظر مي  )  الكتريكي پتانسيل

سـه  ) مانستة ميدان الكتريكي  (اسكالر تشكيل يك ميدان برداري      

مانـسته سـطح   (دهد كه در هر نقطه بر سطح هم بار      بعدي را مي  

مـا ايـن خطـوط      . گذرنده از آن نقطه عمـود اسـت       ) پتانسيلهم

هـا بـه همـراه      تـم گرادياني را در سه صفحه اصلي در برگيرندة ا        

خطـوط  (تصوير خطوط هم بار در آن صفحه در دو فـاز فلـزي              

 ۱۱ تـا ۹ هـاي  لشكرا در   ) چينخطوط خط (فلزي  و نيم ) پيوسته

 .ايم نمايش داده

گذرنــده از ) ۱۰۰(اني در صــفحه  مــسيرهاي گراديــ۹ شــكل   

خطوط گرادياني همواره از يك اتـم       .دهد را نشان مي   Mnهاي   اتم

بـا دنبـال كـردن خطـوط     . شـوند ينه خـتم مـي  شروع و به يك كم   

، به يك كمينه در همسايگي آن كه يا در          Mnگرادياني از محل اتم     

  . رسـيم   مجاور قرار دارنـد، مـي      Asهمان صفحه و يا در صفحات       
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به همراه نمايش چگالي بـار      ) سمت چپ ( مسيرهاي گرادياني  .۱۰شكل  

) چينخط(و بعد   ) ط توپر خ( قبل   MnAsبلور  ) سمت راست (الكتروني  

رديـف بـالا   . As هـاي  گذرنده از اتم) ۱۰۰ (ةفلزي، در صفحاز گذارنيم

مربوط به كانال اسپيني اكثريت و رديف پايين مربوط بـه كانـال اسـپيني               

 را نـشان  Asخطوط ضخيم، ناحيه فـضايي متنـاظر بـا اتـم         . اقليت است 

  .دهند مي

  

لازم بـه   .اند ان داده شده نشCنقاط كمينه در تمام اشكال با حرف 

هـاي واقـع در وسـط اضـلاع، بـه             ذكر است، خطوطي كه ازكمينه    

/۴صورت قطري به سمت نقاط      
شـوند، در واقـع        قطر همگرا مي   ۱

 در صـفحات  Asهـاي   خطوط گراديـاني واصـل بـين اتـم     تصوير

شـود كـه بـا افـزايش          ملاحظـه مـي   . مجاور و كمينة مذكور است    

 تمايل بيـشتري بـه سـمت        Mnي اتم    خطوط گراديان  ةپارامتر شبك 

 . مجاور دارند As هاي موجود در صفحات كمينه

) ۱۰۰( مــسيرهاي گراديــاني در اطــراف صــفحة ۱۰ شــكل   

مقايـسة مـسيرهاي    . دهـد  را نـشان مـي     Asهـاي     گذرنده از اتـم   

دهد كه در اسـپين اقليـت         گرادياني در دو كانال اسپيني نشان مي      

شـوند از   خـتم مـي   As ة صـفح هـاي  مسير گرادياني كه به كمينه   

شـوند، در حـالي كـه در اسـپين             مجـاور ناشـي مـي      Asهاي    اتم

 از  Asهـاي صـفحة       اكثريت خطوط گرادياني واصـل بـه كمينـه        

اين بـه   . شوند   موجود در صفحات مجاور ناشي مي      Mn هاي اتم

 در اسپين اقليت و تراكم بيشتر Asتراكم بار بيشتر در حوالي اتم    

 . برمي گردد Mn هايوالي اتماسپين اكثريت در ح
  

 

  

و بعـد  ) خـط تـوپر  ( قبـل  MnAs  مسيرهاي گراديـاني بلـور      .۱۱شكل  

 هاي گذرنده از راستاي پيوند اتمةفلزي، در صفحاز گذارنيم) چينخط(

Mn  و As .هاي ضخيم، به ترتيب ناحيه فضايي  چينخطوط توپر و خط

 .دهند  را نشان مي As وMnمتناظر با اتم 

  

 مجـاور نيـز     As و Mn حاوي دو اتـم      ةن تفاوت در صفح   همي  

اي   مسير گرادياني در چنـين صـفحه       ۱۱ شكل. منعكس شده است  

 تشكيل شده اسـت را نـشان        ]-۱,۰,۱[  و    ]۱۱۱[كه از دو راستاي     

هـاي موجـود در       تفاوت مسير گرادياني مربوط به كمينـه      . دهد  مي

  .اشدب  منشأ تفاوت در نواحي مرزي شكل ميAsصفحات اتمي 

هاي گرادياني نيز گواه اين نتيجه هستند كه        نمودارهاي مسير    

فلزي در اين ماده، با تغييـر در توپولـوژي چگـالي بـار              گذار نيم 

الكتروني همـراه نيـست، و صـرفاً تغييراتـي هندسـي در شـكل               

  .خطوط گرادياني قابل مشاهده است

ر مقايسة نمودارهاي مربوط به دو كانال اسـپيني بـه ويـژه د               

دهد كه چگالي بـار در كانـال اكثريـت توزيـع             نشان مي  ۹شكل  

تقريباً يكنواختي دارد كه به رفتار فلـزي در ايـن كانـال مربـوط               

به اين ترتيب، توزيع نسبتاً جايگزيده در كانال اقليت را          . شود  مي

. توان به خاصيت نيم رسانايي اين كانال اسپيني مربـوط كـرد             مي

شـود،    زي اين كانال نيز فلز شناخته مي      فلاگرچه قبل از گذار نيم    

توان دريافت كـه     هاي الكتروني مي    ليكن از نمودار چگالي حالت    

هـاي  هاي رسـانش نـاچيز و از جـنس اوربيتـال            چگالي الكترون 

 .باشد  ميdجايگزيدة 

هاي ترسيم مـسيرهاي گراديـاني، تعيـين          ترين كاربرد  از مهم    

مـرز هـر اتـم همـواره        . باشـد   ناحية فضايي متناظر با هر اتم مي      

  اي كـه شـار خطـوط     مماس بر خطوط گرادياني بـوده بـه گونـه     
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، برحـسب   As و Mnهـاي    رفتار درصد اشغال فـضايي اتـم       .۱۲شكل  

  .پارامتر شبكه

  

 تـا  ۹ هاي شكلاين مرزها در . گرادياني عبوري از آن صفر است     

 As توسط خطـوط نقطـه چـين و بـراي اتـم       Mn، براي اتم۱۱

اين تقسيم بندي فضا    . ط پيوسته مشخص شده است    توسط خطو 

هاي اتمي نظيـر ممـان مغناطيـسي          بهترين راه براي تعيين كميت    

به همين روش نسبت حجم اشغال شـده توسـط          . باشد  اتمي مي 

 در پارامترهاي شـبكه مختلـف محاسـبه و در     As  و Mnدو اتم

در اينجـا نيـز در محـل        .  نشان داده شده اسـت     ۱۲ شكلنمودار  

با توجـه  . فلزي تغيير شيب نمودارها قابل مشاهده است   ر نيم گذا

فلـزي شـيب تغييـرات كنـدتر        به اينكه پس از گذار به فـاز نـيم         

رسد سيـستم بـه حـالتي از پايـداري دسـت            شود، به نظر مي    مي

  اين مطلب با قرار گرفتن تـراز فرمـي در گـاف انـرژي              . يابد  مي

 ـ         دار در سـاختار    اسپين اقليت كه به نوعي حصول يك حالت پاي

  .دهد، سازگار استالكتروني را نشان مي

  

  گيري  نتيجه. ٤
تـوان اطلاعـات      با استفاده از تحليل توپولوژيكي ارائه شـده مـي         

مفيدي راجع به پيوندهاي اتمـي و در نتيجـه پايـداري فازهـاي              

با استفاده از ايـن     . ساختاري و مغناطيسي مختلف به دست آورد      

شود كه ناپايداري ايـن فـاز در          جه مي  نتي MnAsتحليل در بلور    

. شـود    بـزرگ از اسـپين اكثريـت شـروع مـي           ةپارامترهاي شـبك  

همچنين مشاهده شد كه پيوندها در اين بلور بين همسايگان اول 

هاي  شود و بين اتم  مجاور تشكيل ميAs وMnيعني بين اتمهاي 

Mnهاي   مجاور و اتم Asگيرد  مجاور نقاط كمينه بار شكل مي .

ن توپولوژي در كل بازة مورد مطالعـه، از جملـه حـين گـذار               اي

  .شود فلز حفظ مينيم -فلز
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