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  چکیده
در این مطالعه محاسبات اصول اولیه براي پیش بینی خواص ساختاري، الکترونی و مغناطیسی ترکیب چهارتایی 

CoMnZrSb محاسبات بر پایه روش امواج تخت بهبود یافته با پتانسیل کامل . انجام شده است)FP-LAPW( صورت
نتایج نشان میدهد که، ترکیب . ر ساختار نوار انرژي این ترکیب، نیم فلزي آن را تایید میکندنمودا. گرفته است

CoMnZrSb  در گسترهÅ44/6-54/5  در ساختار پایدارY1 در بررسی خواص مغناطیسی، گشتاور . نیم فلز است
ت آمده است که از رابطه اسلیتر پائولینگ بدس  1µB مقدار صحیح در ساختار پایدار  مغناطیسی کل ترکیب نیمه فلز،

  . تبعیت می کنند
  

  کلمات کلیدي
  ترکیبات چهارتایی هویسلر، خواص الکترونی ، خواص مغناطیسی

  
 مقدمه

این نیاز موجب . سازي مسائل تا حد ممکن داردهاي حالت جامد بسیار دشوار است و نیاز به سادهمعمولاً درك پدیده
رونیک به تي اسپین ایده .هاي مشخص بپردازندمطالعه فلزات خالص، آلیاژهاي ساده و یا ترکیبشد تا دانش پژوهان به 
تر و بسیار کارآمدتر از قطعات  دهد که کوچک رسد و این فناوريِ نوپا ظهور قطعاتی را وعده می حدود چندین دهه می

 تولید بموج و زده پیوند بار پایه بر نیکالکترو با را مغناطیسی عناصر اسپینترونیک در  .الکترونیکی سنتی هستند

 مصرفی توان کاهش اطلاعات، پردازش در بالا هاي سرعت ایجاد قابلیت .شوند می جدید ویژگیهاي با وسایل
 فناوري مزیتهاي از اطلاعات، سازي ذخیره در بالا ظرفیت و سرعت با فرار غیر هاي حافظه ساخت

  .] 2و1[است امروزي دسترس در و لمعمو هاي روش با مقایسه در اسپینترونیک
 از بیش با هویسلر ترکیبات خانوادة .آلیاژهاي هویسلر از جمله موادي هستند که جزء مواد فرومغناطیس هستند   
 ویژگی قبیل از فیزیکی متعدد هاي ویژگی بروز . است کرده جلب خود به را محققین از بسیاري توجه عضو هزار یک
 ] 5-7 [، اثر مغناطوگرمایی و مغناطو مقاومت بزرگ 4]و3 [اثر حافظه شکلی متنوع، ناطیسیمغ هاي ویژگی فلزي، نیم
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آلیاژهاي به طور کل . از سوي دیگر دلیل توجه فراوانی به این ترکیبات است از یکسو و سادگی فیزیک حاکم بر آنها
  :هویسلر به دو دسته تقسیم می شوند

 Zبه عنوان دو فلز متغیر و  Yو   Xدر این آلیاژها . XYZژهاي نیمه هویسلر آلیا -2و X2YZ آلیاژهاي تمام هویسلر -1
یکی از ساختارهاي جدید خانواده آلیاژهاي  XXYZآلیاژهاي چهارتایی هویسلر . به عنوان عنصر گروه اصلی است 

 Xزین کردن اتم هاي این آلیاژهاي جدید می توانند با جایگ. هویسلر است که به تازگی در مرکز توجه قرار گرفته اند
با سه  XXYZهمچنین این آلیاژهاي چهارتایی هویسلر . با یکی از عناصر واسطه دیگر بدست آیند X2YZدر ساختار 

  . تعریف می شوند YIIIو YI ،YIIساختار 
  .ممورد مطالعه قرار دهی YIIIو YI ،YIIرا در سه ساختار  CoMnZrSb در این مقاله  قصد داریم ترکیبات چهارتایی

 

  روش محاسبات
-FP(روش امـواج تخـت بهبـود یافتـه بـا پتانسـیل کامـل        محاسبات بر پایه نظریه تابعی چگالی و با اسـتفاده از روش   

LAPW( از نرم افزار و با استفاده ي تابعی چگالیدر چارچوب نظریه  wien٢k پارامتر بردار موج قطع . انجام شده است
Kmax   ٨به صورتRMT است که MT R شعاع کره موفین تـین بـراي ترکیـب    .وچک ترین شعاع کره موفین تین استک 

CoMnZrSb  برابرa.u2 است.  
  

  خواص ساختاري
-از این رو براي محاسبه کمیت. وابسته است) یا فشار(خواص فیزیکی یک سیستم به انرژي کل آن و تغییراتش با حجم 

حجم را رسم می  -بسیط محاسبه کرده و نمودار انرژي يهاي مختلف بلور، انرژي کل بلور را بر حسب حجم یاخته
در حجم هاي متفاوت و در دو حالت  YIIIو YI ،YIIدر هر سه ساختار CoMnZrSb انرژي کل ترکیب . کنیم

در هر سه ساختار محاسبه شده است و نمودار انرژي برحسب حجم آن   (NM)و غیر مغناطیسی(FM)فرومغناطیسی 
YI ،YII وYIII  به وضوح دیده می شود که در حالت فرو مغناطیسی نمودارها در . نشان داده شده است) 1(در شکل

. کمینه انرژي قرار می گیرند که دلیل بر پایدار بودن حالت فرومغناطیسی نسبت به حالت غیر مغناطیسی است
راي این ترکیب معرفی می کمترین انرژي را بین سه ساختار دارد که به عنوان ساختار پایدار ب YIهمچنین، ساختار 

  . گردد
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در هـر دو حالـت فرومغنـاطیس و     CoMnZrSb نمودارهاي انرژي برحسب حجم یاختـه بسـیط ترکیـب   ): 1(شکل

  فرومغناطیس
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ه بین یاخته بسیط سپس با استفاده از رابط. دهدکمینه نمودارهاي فوق، حجم تعادلی را براي یاخته بسیط ارائه می

نتایج مربوط به پارامترهاي ساختاري تعادلی هر سه ساختار  شامل . آیدو ثابت شبکه، ثابت شبکه تعادلی به دست می
گزارش ) 1(در جدول  Ef) (انرژي بستگی و EC)  (پارامتر شبکه، مدول حجمی و مشتق مدول حجمی  و انرژي تشکیل

  .شده است
  

انرژي تشکیل و  ،مشتق مدول حجمی ،حجمی ري تعادلی شامل ثابت شبکه، مدول اپارامترهاي ساخت:  1جدول 
  براي ترکیببستگی 

 B(Gpa) B' Ec(Ry) Ef(Ry) (A٠)a ساختار ترکیب
 
CoMnZrSb 

YI 6.27 163/11 4/55 -1/38 -0/07 
YII 6/47 108/61 4/86 -1/31 -0/003 
YIII 6/53 100/48 3/79 -1/32 -0/008 

  

  ونیخواص الکتر
نمـودار سـاختار   ) 2(شـکل  . رسـم گردیـد   CoMnZrSbبراي بررسی خواص الکترونی نمودار ساختار نواري ترکیب 

نیم فلز است و در حالـت اسـپین   CoMnZrSb با توجه به شکل نتیجه می گیریم که ترکیب . نواري را نمایش می دهد
  . اقلیتی خود داراي گاف نواري می باشند

     
Spin minority  Spin majority  

  

  

  YI در ساختار CoMnZrSb ساختار نوار انرژي): 2(شکل 
  

گاف چرخش (و گاف نیم فلزي ) و یا اکثریتی(از جمله پارامترهاي مهم در ترکیبات نیم فلزي، گاف نواري اقلیتی 
نش تا ماکزیمم نوار  والانس در حالت ، فاصله مینیمم نوار رسا) و یا اکثریتی(گاف نواري اقلیتی .می باشد 3)اسپینی
می باشد و گاف نیم فلزي نیز برابر با مینیمم مقدار گاف بین ماکزیمم نوار والانس تا سطح فرمی )  و یا اکثریتی(اقلیتی 

  .است) و یا اکثریتی(و مینیمم نوار  رسانش تا سطح فرمی در حالت اقلیتی 

                                                
٣ Spin- flip gap 
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اقلیتی  رخ داده است، لذا این گاف به گاف نواري اقلیتـی مشـهور    در محاسبات حاضر، گاف نواري در حالت اسپینی
بـه    در ثابـت شـبکه تعـادل    ودر سـاختار پایـدار    CoMnZrSb  و گـاف نـیم فلـزي ترکیـب     اقلیتـی اندازه گاف  .است

 جـزء  ترکیـب  ایـن  کـه  دهـد  مـی  نشـان  صـفر  غیـر  فلـزي  نیمه گاف یک وجود. استآنگستروم  12/0و  0/41ترتیب
   .شود می محسوب فلز نیمه فرومغناطیس هاي

منحنی چگالی . در بررسی خواص الکترونی مهمترین نکته، منشا خاصیت نیم فلزي در ترکیبات نیمه فلز می باشد
نمودار چگالی ) 3(شکل . می تواند ما را در بررسی منشا نیمه فلزي ترکیبات یاري رساند (DOS)حالت هاي الکترونی

همانگونه که از نمودار . رکیب مورد نظر در حالت فرومغناطیسی و در ساختار پایدار نشان میدهدحالتها را براي ت
پیداست، در انرژي هاي گوناگون، به ویژه در نزدیکی تراز فرمی، چگالی حالت هاي الکترونی براي الکترون هاي با اسپین 

با توجه به . ه فرومغناطیس بودن این ترکیب استبالا و با اسپین پایین براي این ترکیب متفاوت است که نشان دهند
داراي خاصیت نیمه فلزي است ، چرا که در اسپین اکثریتی حالات  CoMnZrSbنمودار ملاحظه می شود که ترکیب 

الکترون ولت  45/0سطح فرمی را قطع کرده و فلز است اما در اسپین اقلیتی در سطح فرمی، گافی به اندازه  الکترونی،
  -32/10تا  -08/12 در حالت اقلیتی و در زیر سطح فرمی در گستره انرژي. ، که یک نیم رسانا می باشدوجود دارد

است که در قسمت مغزه  Zrبا سهم اندکی از اوربیتال اتم  همراه  Sbاتم sالکترون ولت، عمدتا مربوط به اوربیتالهاي 
اتم هاي  t2gمی به طور عمده مربوط به  اوربیتال هاي حالتهاي نزدیک سطح فر. قرار دارد و سهمی در رسانندگی ندارد

Co و Mn  سهم اندکی ار اوربیتال وeg الکترون هاي این ناحیه بخش اصلی را در رسانش الکتریکی  .این دو اتم می باشد
-dگی هیبریدشد(اتم هاي واسطه وجود دارد  dبا توجه به نمودار یک هیبریدشدگی بین اوربیتال هاي . بر عهده دارند

d .( حالتهاي زیر سطح فرمی عمدتا مربوط بهCo و Mn  است و در بالاي سطح فرمی مربوط بهZr  است که به
و هیبرید شدگی کوالانسی، هر دو عامل ایجاد  d-dمی توان گفت هیبریدشدگی . هیبریدشدگی کوالانسی مربوط است

  .در این ترکیب هستندگاف نواري نیمه فلزي 
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  CoMnZrSb نمودار چگالی حالت ها ي الکترونی کلی و جزئی  ترکیب): 3(شکل 
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براي آنکه محدوده پارامتر شبکه، .  پارامتر شبکه ي نیم فلزي است ءیکی دیگر از مشخصات مهم در نیم فلزات، محدوده
رژي ترکیب مورد نظر را بر حسب پارامتر شبکه که در آن خاصیت نیم فلزي برقرار است، را مشخص کنیم باید گاف ان

محاسبه و رسم شده   YIمقادیر گاف اقلیتی بر حسب پارامتر شبکه، براي ساختار پایدار ) 4(در شکل . محاسبه کنیم
. خط افقی خط چین، نمایانگر سطح فرمی است و خط چین عمودي نمایانگر پارامتر شبکه تعادلی ترکیبات است .است

مشاهده می شود ، مطابق   همانگونه که از شکل. ط عمودي توپر، محدوده نیم فلزي را معین می کنندهمچنین دو خ
که نشان از پایداري آن در برابر فشارهاي مثبت و نیم فلز است،  Å 44/6-88/5در گستره CoMnZrSbشکل ترکیب 

  .منفی است 

5.2 5.4 5.6 5.8 6.0 6.2 6.4 6.6
-0.8
-0.6
-0.4
-0.2
0.0
0.2
0.4
0.6

CoMnZrSb

  
  CoMnZrSb ترکیب شبکه پارامتر حسب بر انرژي گاف نمودار): 4(شکل 

  
   خواص مغناطیسی

در آلیاژهاي هویسلر دیده شده است که ]. 8[گشتاور مغناطیسی ترکیبات نیم فلز، معمولا اعداد صحیح هستند
 رابطه مستقیمی بین گشتاور مغناطیسی کل یاخته قراردادي و تعداد کل الکترونهاي ظرفیت موجود در آن یاخته وجود

  :این رابطه در تمام هویسلرها به شکل زیر در می آید . دارد
Mtot =Ztot –24                                                                                            

(1) 
به  می باشد وجود در یاخته قرارداديتعداد کل الکترونهاي والانس م  Ztotبسیط و  مغناطش کل یاخته   Mtotکه در آن 

   یکردن قانون مناسب دایبراي پ .این ویژگی رفتار اسلیتر پائولینگ گفته می شود 
شکل با توجه به ساختارهاي نواري در. میمراجعه کن یتیبه ساختار نواري اقل دیما با CoMnZrSb بیبراي ترک

، سه Sنوار کی: شده است، که عبارتند از واحد اشغال اختهیهر که نوارها توسط دوازده الکترون در متوجه می شویم )2(
، سه نوار مربوط به حالت هاي غیر پیوندي )t٢gو egهیبریدهاي ( d، پنج تا نوار مربوط به هیبریدهاي پیوند Pنوار

d) حالت هايt١u( بنابراین  تعداد حالت هاي اسپین بالاي اشغال شده ،)N↑(طبق رابطه زیر محاسبه می شود.  
  (2)   N= Ztot  – N =Ztot 12                                                                    

     
  :برابر است باMtot تعداد حالات اشغالی پایین است ودر نتیجه  ↓Nکه در ان 

 (3) Mtot = (N- N)µB = (Ztot -2N) µB  = (Ztot-24) µB 

است و این مقدار با قانون Mtot ،1μBالکترون ظرفیت دارندو از این رو 25 همگی  CoMnZrSbترکیب که در ان 
  .لینگ تطابق داردپائو-اسلیتر

این براي . مشاهده می کنیم 5شکل را در  CoMnZrSbگشتاورهاي مغناطیسی کلی و جزئی ترکیبات 
است، اما در فشارهاي به حد کافی بالا و پایین بر   1µB امترهاي شبکه برابردر گستره نسبتا وسیعی از پار Mtotترکیب 
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مقادیر مطلق از به دلیل کاهش هیبریدشدگی،  .کاهش یا افزایش می یابد 1µBبه کمتر از  Mtotروي شبکه، 
 Sbگشتاور مغناطیسی اتم  .یش می یابدبا افزایش ثابت شبکه افزا) با علامت مثبت( Co،Mn،Zrگشتاورهاي اتم هاي 
سهم عمده گشتاور مغناطیسی  .در یاخته واحد به مقدار ثابت میل کند Mtot تغییر می کند تا با افزایش ثابت شبکه

  .است Mnو بعد از آن مربوط به اتم  Coمربوط به اتم 

Total

5.4 5.6 5.8 6.0 6.2 6.4 6.6 6.8
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0.64
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0.72
0.74
0.76
0.78
0.80
0.82

Mn

5.6 5.8 6.0 6.2 6.4 6.6 6.8
0.40

0.45

0.50

0.55

0.60

0.65

0.70

0.75

Zr

5.6 5.8 6.0 6.2 6.4 6.6 6.8
-0.14

-0.12

-0.10

-0.08

-0.06

-0.04

-0.02

0.00

Sb

5.6 5.8 6.0 6.2 6.4 6.6 6.8
-0.006

-0.004

-0.002

0.000

0.002

0.004

Lattice constant (A0)
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