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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.

 باشد.می المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقاله تحت  

ی هاي کشساناپتیکی و ثابت ساختاري، الکترونی، هايژگیویمحاسبۀ 
 CrZ(Z=Al,Ga)2Coترکیب هویسلر

  پیمان امیري، مرضیه حلوایی حمداله صالحی،
  اهواز، ایران، اهواز شهید چمران دانشگاهگروه فیزیک، دانشکده علوم، 

  20/03/1397 پذیرش:    27/01/1397ویرایش نهایی:   23/09/1395دریافت: 
  چکیده

مورد مطالعه  CrZ(Z=Al,Ga)2Coهویسلر هايهاي کشسانی ترکیبهاي ساختاري، الکترونی، اپتیکی و ثابتدر این مقاله ویژگی
با  چگالیامل در چارچوب نظریۀ تابعیشدة خطی با پتانسیل کتقویتتخت محاسبات با استفاده از روش امواج است.قرار گرفته

 هايساختاري ترکیبدر این تحقیق خواص است.انجام گرفته Wien2kو کد محاسباتی  GGA استفاده از تقریب
CrZ(Z=Al,Ga)2Co 6787/5شبکه در این محاسبات مقدار ثابت  است.مدول انبوهه و مشتق آن محاسبه شده، ازجمله ثابت شبکه 

چنین خواص الکترونی . هماست شدهاستفاده  CrGa2Co و CrAl2Co هايترتیب براي ترکیبنگستروم بهآ 7235/5نگستروم و آ
در کانال اسپینی اکثریت گافی  CrGa2Co و CrAl2Coهاي .براي ترکیباست شدهها محاسبه لتانواري و چگالی ح مانند ساختار

در نتیجه  ولت مشاهده شدالکترون 2/0ولت و الکترون 4/0ترتیب به مقدار اسپینی اقلیت گاف کوچکی بهمشاهده نشد اما در کانال 
 کشسانی پایداري CrGa2Co سبت بهن CrAl2Coچنین بررسی خواص کشسانی نشان داد ترکیب هم فلز هستند.هر دو ترکیب نیم

 و رار استالکتریک برقدي موهومی تابعها و سهم میان چگالی حالتهاي اپتیکی نیز نشان داد تطابق خوبی ویژگی بیشتري دارد.
  دست آمد.الکتریک براي هر دوترکیب بهحقیقی تابع دي استاتیک با استفاده از سهم شکستبراي ضریب 10مقدار 

  هاي اپتیکیویژگی مدول یانگ، کشسانی، ضرایب انبوهه،مدول  چگالی،هاي هویسلر، نظریۀ تابعیترکیب :کلیدواژگان

  مقدمه
توجه یکی از مباحث جدید علمی که امروزه مورد    

است مبحث  بسیاري از دانشمندان قرار گرفته
اسپینترونیک است. اسپینترونیک به مطالعۀ نقشی که 

 ازدپردمی، کندالکترون در فیزیک حالت جامد ایفا می
ات، در پردازش اطلاع هاي بالاقابلیت ایجاد سرعت

ر با هاي غیر فراکاهش توان مصرفی، ساخت حافظه

                                                        
Marzieh.halvaie@gmail.com :نویسنده مسئول 

metal ferromagnetic Half-1 

سازي اطلاعات از یرهسرعت و ظرفیت بالا در ذخ
هاي شرو هاي فنآوري اسپینترونیک در مقایسه باتمزی

هاي فرومغناطیس دسترس امروزي است. معمول و در
انا ها رفتار نارسکه یک کانال اسپینی آن (HMF)1نیم فلز

دهند اهمیت می و کانال دیگر رفتار رسانا از خود نشان
]. از سال 1[ دارندي در کاربردهاي اسپینترونیکی اویژه

ترکیبات  HMFکه براي اولین بار خاصیت  1983
 توسط گروت و PtMnSbو  NiMnSbهویسلر 

mailto:Marzieh.halvaie@gmail.com
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ا فراوانی ب هايهمکاران کشف شد، تا به امروز ترکیب
ه هاي هویسلر ب. ترکیباست شدهاین خاصیت کشف 

و  هویسلرنیم هايشوند، ترکیبدسته تقسیم می دو
فلز هاي نیم. فرومغناطیس]2[ کامل هویسلر هايترکیب

 Y و  Xشوند کهشناخته می YZ2Xبا فرمول عمومی 
 از گروه فلزات اصلی انتخاب Zاز عناصر واسطه و 

بوده و در ساختار  fccشود. این مواد داراي ساختار می
نمایان  3m)-(225fmو گروه فضایی  1L2بلوري 

ا بودن بالهاي مهم این ترکیبات شوند. یکی از ویژگیمی
 XY2Co ها است و در میان این ترکیباتکوري آندماي

نواري بزرگ در حالت اسپین اقلیت دلیل داشتن گافبه
براي  ،آزمایشگاهی سنتز تر بودنچنین راحتو هم
هاي اسپینترونیکی گزینۀ بسیار خوبی محسوب کاربرد

هاي ساختاري، در این مقاله ویژگیلذا  .]3[ شودمی
 هايهاي کشسانی ترکیبثابت اپتیکی و الکترونی،

قرار  مطالعه مورد را CrZ(Z=Al,Ga)2Co هویسلر
  دهیم.می

  روش انجام محاسبات
و  (DFT) محاسبات با استفاده از نظریۀ تابعی چگالی   

 و روش امواج تخت تقویت شدة خطی با پتانسیل کامل
. است شدهانجام  Wien2kبا استفاده از کد محاسباتی 

 GGA همبستگی نیز از تقریبمحاسبۀ پتانسیل تبادلیدر 
براي  k. تعداد نقاط فضاي است شدهبهره گرفته 

ي هااول بریلوین براي ترکیب گیري در منطقۀانتگرال
rAlC2oC وCrGa2Co نقطه و  450و  400ترتیب به
maxRK کندکه میزان ماتریس همگرایی را مشخص می 

ه . با توجه باست شدهدر نظرگرفته  5/8و  8 ترتیبنیز به
که مواد مورد بررسی و این dهايحضور اربیتال

فرومغناطیس هستند، لذا در تمامی محاسبات قطبش 
بات در مسیر محاس. است شده نظر گرفته اسپینی نیز در

 .است شدهانتخاب  maxg=3/11 و ming= 1/8 مقادیر
شعاع کرة مافین تین را نیز پس از بررسی ساختار بلور، 

بوهر و براي عناصر  03/2برابر با  Coو  Crبراي عناصر 
Ga  وAl  چنین بوهر در نظر گرفتیم. هم 83/1برابر با

هاي ریدبرگ را براي جداسازي حالت-6انرژي جدایی 
هاي مغزه مبنا قرار دادیم و با تعیین ظرفیت از حالت

چرخه  11ریدبرگ، بعد از  0001/0گرایی مبناي هم
 .یافتیمهمگرایی مورد نظر دستبه

  نتایج
  پارامترهاي ساختاري

مدول حجمی معیاري از سختی بلور است. در واقع    
اصیت خ تر وسخت هرچه این کمیت بیشتر باشد بلور

 0Bوارون  )K(پذیري آن کمتر است. تراکم پذیريتراکم
است و با سختی بلور رابطۀ عکس دارد. با استفاده از 

هاي بهینه شده، ثابت شبکۀ تعادلی توسط تقریب پارامتر
GGA  ن مدول حجمی و چنی. هماست شدهمحاسبه

در سامانه محاسبۀ انرژي  مشتق مدول حجمی با
-هاي انرژيهاي مختلف و سپس برازش منحنیحجم

انرژي مربوط به اند. با مقایسۀ حجم استخراج شده
توان پایدارترین واحد، می یاختۀهاي مختلف حجم

 آنکمک کرد و به حالت(کمترین انرژي) را شناسایی
آورد. تغییرات دستهاي ساختاري بهینه را بهمؤلفه

معادلۀ مورناگون که حسب حجم با استفاده از انرژي بر
  آید:دست میشود بهتعریف می 1با رابطۀ
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انرژي حالت  E଴ حجم سلول اولیه، V଴ در این رابطه
مشتق  Bᇱمدول حجمی و B଴پایه در دما و فشار صفر،

حسب انرژي ن است. با توجه به نمودار حجم برآ
آورد. نتایج  دستپارامترهاي ساختاري را به توانمی
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حاصل از محاسبۀ ثابت شبکۀ تعادلی، مدول حجمی، 
 هايپذیري ترکیبمشتق مدول حجمی و تراکم

CrAl2Co و CrGa2Co آورده شده است.  1در جدول

خوبی با  دهندة سازگاريدست آمده نشاننتایج به
شد.بامی  تجربی  هايداده

 دیگرانپارامترهاي ساختاري محاسبه شده و مقایسه با نتایج .1جدول

  

  ساختار نواري
با گروه  CrGa2Co و CrAl2Co هايساختار ترکیب   

 YZ2Xداراي فرمول عمومی  3m-225fmفضایی 
، 25/0، 25/0هاي (در موقعیت X هايباشد که اتممی
و  Yهاي دارند. اتم ) جاي75/0، 75/0، 75/0و () 25/0
Z و 0،0،0هاي (ترتیب در موقعیتنیز به (
نشان داده  1که در شکل اند) جاي گرفته5/0،5/0،5/0(

 شوندظاهر می fccو در ساختار بلوري  است شده
]10[.  

  

  

 .]CrGa2Co ]10 و CrAl2Co هايساختارکلی ترکیب.1شکل

توان اطلاعاتی از ماهیت نواري می با استفاده از ساختار
ساختار  3و2دست آورد. در شکلمادة مورد نظر به

در  CrGa2Co و CrAl2Coنواري براي هر دو ترکیب 
هر دو حالت اسپین بالا و پایین با استفاده از تقریب 

GGA .کنیم گونه که مشاهده میهمان رسم شده است
هر دو ظرفیت در  نوار تریندر هر دو ترکیب پایین

اي هحالت بالا و پایین اسپینی مربوط به الکترون
هاي از حالت هستند که کاملاً Alو  Gaعناصر  Sاربیتال

چنین انحناي مشاهده شده در اند. همدیگر جدا شده
کبالت  dپوشانی اربیتالنزدیکی سطح فرمی، ناشی از هم

سهم اندکی نیز  است و همچنین Crاز  dبا اربیتال
باشد. در نتیجه هر دو می Crاتم  pبیتالمربوط به ار

ترکیب در حالت اسپین اکثریت داراي خواص فلزي 

کمیت محاسبه   ترکیب
  شده

مقدار محاسبه 
 شده 

درصد خطا نسبت   مقدار تجربی
  به مقدار تجربی

درصد خطا نسبت   مقدار نظري
  مقدار نظري به

 
 
 
 
CrAl2Co 

 

 aثابت شبکه
(Å)  

86/5  ]5[73/5  920/0  ]6[37/5 

]7[76/5  
8/0  
4/1  

یاختۀ  حجم 
  3u).(aواحد 

53/46  -  -  -  -  

(GPa) oB 65/213  ]8[23/207  96/2  ]6[ 20/193  5/9  

B' 0000/5  -  -  -  -  
1-K (GPa) 500/0  -  -  -  -  

 
 
 
 

CrGa2Co  

 aثابت شبکه
(Å)  

75/5  ]5[76/5  46/0  ]6[57/5 

]7[88/5  
1/0  
1/2  

 یاختۀحجم 
  3u).(aواحد 

44/47  -  -  -  -  

(GPa) oB 42/207  ]8[81/208  76/0  ]9[69/262  7/26  
B' 57/5  -  -  -  -  

1-K (GPa) 500/0  -  -  -  -  
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 شود اما در حالتهستند و هیچ گافی مشاهده نمی
به مقدار  CrAl2Co نواري براياقلیت گاف اسپین
 217/0به مقدار  CrAl2Co الکترون ولت و براي 439/0

جربی نتایج تدست آمد که در مقایسه با الکترون ولت به
ب در حالت حاصل که گاف نواري براي این دو ترکی

الکترون ولت  5/0تا  2/0 اسپین اقلیت در محدودة
 تخمین زده شده از سازگاري خوبی برخوردار است

]11،12[. 

 

 

 

 

  

 

  الف           
  

  
  
  
  
 
 

  
  ب

 نمودارهاي ساختار نواري در حالت اسپین بالابراي .2شکل
 .CrGa2Coب: و lCrA2Co:الف

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

  

  

  

  

  

  

  الف

  

  

  

  

  

  ب
 نواري در حالت اسپین پایین براي نمودارهاي ساختار .3شکل
  CrGa2Coو ب: lCrA2Coالف:

 (DOS) هاچگالی حالت

هاي الکترونی مهم، چگالی حالت از دیگر ویژگی   
 هاي مجاز در یکالکترونی است که بیانگر تعداد حالت

اي هیندآباشد. این تابع که در فري میژبازة معین انر
، هاي ترابردي بسیار مهم استویژه در پدیدهالکترونی به

می هاي اتها را در هر یک از اربیتالنحوة توزیع الکترون
کل مربوط به  DOSمنحنی  4شکل دهد.نشان می

  دهد. را نشان می CrGa2Co و CrAl2Co هايترکیب
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 CrGa2Coو  CrAl2Coهاي ترکیبهاي منحنی چگالی حالت .4شکل

  .اسپین اکثریت رنگ قرمز،اسپین اقلیت رنگ آبی)(

هاي شود در حالتبرداشت می 4طور که از شکلهمان
اسپین اکثریت (بالا) براي هر دو ترکیب گافی مشاهده 

ع فرمی را قطالکترونی سطح هايشود چرا که حالتنمی
ن خود نشا هاي مورد نظر رفتار فلزي ازکرده و ترکیب

دهند اما در کانال اسپینی اقلیت (پایین) در هر دو می
نواري مشاهده شد. رفتار نیم فلزي در این گاف ترکیب
طور کلی از گاف حالت اقلیت نتیجه ها بهترکیب

 هایی که در ایجادجا که تشخیص اربیتالاز آن شود.می
دارند از روي نمودار چگالی  گاف، نقش بیشتري

منظور بررسی پذیر نیست بهکلی امکانهاي حالت
 هاي ظرفیت، نمودار چگالیتر و تفکیک اربیتالدقیق

 5هايدر شکل GGAتقریب  انیز ب جزئیهاي حالت
  .است شدهسم ر

  الف

  ب
الف:  هايهاي جزئی براي ترکیبنمودار چگالی حالت. 5شکل

lCrA2Co ب:  وCrGa2Co  ین خط اقلیت پای(اسپین اکثریت بالا و اسپین
 .باشد)فرمی می

 براي هر دو ترکیب 5شکلنمودارهاي با توجه به 

CrAl2Co و CrGa2Co هاينقش اربیتال s وp هاي اتم
هاي کبالت، کروم، آلومینیوم و گالیم در تشکیل قله

ریت اکثنزدیک خط فرمی براي حالت اسپین اقلیت و 
نقش کنیم مشاهده می لفا5بسیار ناچیز است. در شکل

اصلی در تشکیل گاف در حالت اسپین اقلیت بر عهدة 
 ب5باشد. همچنین در شکلاتم کبالت می dاربیتال
در  اتم کبالت عامل اصلی در ایجاد گاف dهاي اربیتال

  باشد.ت میحالت اسپین اقلی
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  هاي اپتیکیویژگی
  الکتریکتابع دي

از اطلاعات را براي  طیف اپتیکی منبع وسیعی
ها ساختارنواري، خواص الکترونی، برانگیختگی ۀمطالع

یکی از  دهد.و نوسانات شبکه در اختیار ما قرار می
لط الکتریک مختهاي اپتیکی، تابع ديترین کمیتمهم

ود شالکتریک بارابطۀ زیرتعریف میتابع دي است.
]13[.  

ߝ = ଵߝ +   ଶ                                       2ߝ݅
الکتریک از دو سهم حقیقی و موهومی تشکیل تابع دي

شده است که دانستن هر دو براي درك دقیق توابع 
اپتیکی مانند ضریب شکست و ضریب خاموشی 

 CrA2Co هايترکیبالکتریک دي ضروري است، تابع
  رسم شده است. 7و6شکل در CrGa2Co و

  
  (الف)

  (ب)
ب:  حقیقی وسهمالف: lCrA2Coالکتریک ترکیبتابع دي.6شکل
  .موهومیسهم

  
  (الف)

  

  (ب) 
ب:  و حقیقیسهمالف:  CrGa2Coالکتریک ترکیبتابع دي .7شکل
 .موهومیسهم

الکتریک در سهم حقیقی تابع دي 6شکلبا توجه به
باشد که ولت داراي یک کمینه میالکترون 5/2انرژي 

در این انرژي باید سهم موهومی این تابع بیشینه شود و 
ولت نیز سهم الکترون 2/1چنین در محدودة انرژي هم

د و در باشالکتریک داراي یک کمینه میحقیقی تابع دي
. در است شدهتابع بیشینه همین نقطه سهم موهومی این

الف نیز که مربوط به سهم حقیقی تابع 7شکل
ولت الکترون 5/2و  6/0الکتریک است، در انرژي دي

باید در این محدوده سهم ایی است که داراي کمینه
الکتریک بیشینه شود که با نمودار موهومی تابع دي

گونه در تطابق است. در هر دوترکیب همان ب7شکل
 بعد از انرژي شود سهم موهومی تقریباً مشاهده میکه 

ولت داراي تغییرات آرام است که ناشی از الکترون 8/2
اي انرژي است که منجر به گذارههاي کمجذب فوتون

اپتیکی با استفاده از سهم شود. گافنواري میدرون
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الکتریک قابل محاسبه است، اما با دي موهومی تابع
 هايالکتریک در شکلديتابع توجه به سهم موهومی

 که است شدههایی آغاز باره با قلهنمودار به یک 7و6
کند. در امکان تشخیص گاف اپتیکی را فراهم نمی

توان گفت با بررسی طیف میتوصیف این حالت 
الا و هاي اسپینی بکه حالتدلیل ایناپتیکی یک ماده به

 باشند، حالت کلی ماده در نظرپایین قابل تفکیک نمی
شود. با مقایسه با نمودارهاي چگالی گرفته می

گونه که مشاهده شد تنها در کلی، همان هايحالت
 و CrAl2Co هايهاي اسپینی پایین براي ترکیبحالت

CrGa2Co است و این نتیجه نواري مشاهده شده گاف
با نتیجۀ حاصل از خواص اپتیکی که در حالت کلی 

  .شود در تطابق کامل استمشاهده نمیگافی 

  خاموشیشکست و ضریبضریب
ضریب شکست پارامتر فیزیکی مهمی است که وابسته 

گاه باشد از دیدبه اثر متقابل میکروسکوپی اتمی می
توان براساس تابع ضریب شکست را می نظري

  ]:14[ شکل رابطۀ زیر تعریف نمودالکتریک بهدي

3                     
   

2
Re 

 ijij
ijn




ضریب خاموشی براي یک مادة ویژه، سنجشی از میزان 
جذب پرتوي الکترومغناطیس توسط آن ماده است و از 

  :آیددست میبه 4رابطۀ

4               
   

2
Re 

 ijij
ijk


  

جر در انرژي صفر من کیالکتريدجذر سهم حقیقی تابع 
هاي نمودار ].14[ شودیمبه ضریب شکست استاتیک 

خاموشی  شکست و ضریبمربوط به ضریب
 9و8هايدر شکل CrGa2Co و CrAl2Co هايترکیب

  است.رسم شده 
  

  
  الف

  
  ب

ب: و  CrAl2Co الف: هايشکست ترکیبضریب. 8شکل
CrGa2Co  

  

  
  الف

  
  ب

ب: و  CrAl2Coالف: هاي خاموشی ترکیبضریب .9شکل
CrGa2Co. 

اري شکست رفتتوان گفت که ضریبدر حالت کلی می
مشابه با سهم حقیقی و ضریب خاموشی رفتاري مانند 

دهد الکتریک از خود نشان میسهم موهومی تابع دي
 ها کاملاً تطابق آن 9و8که با توجه به نمودارهاي شکل
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مشخص است و هماهنگی بسیار خوبی را نتیجه 
 در انرژي کیالکتريددهند. جذر سهم حقیقی تابع می

 که با شودیمصفر منجر به ضریب شکست استاتیک 
محل برخورد نمودار با محور  7و6توجه به نمودار شکل

دهد در را در هر دوترکیب نشان می 100عمودي عدد 
شکست براي هر دوترکیب براي ضریب 10نتیجه مقدار 

شود. از طرفی محل برخورد نمودارهاي بینی میپیش
 10نیز با محور عمودي عدد  7شکست در شکلضریب

در تطابق کامل  7و 6دهد که با نتیجۀ شکلرا نشان می
  .است

  هاي کشسانیویژگی
شود قابلیت کشسانی به خاصیتی از ماده گفته می

کردن فشردگی یا بعد از تجربهسبب آن ماده که به
کشیدگی در اثر اعمال نیروي خارجی، به اندازه و شکل 

گردد. نسبت میزان تغییر شکل ماده اش باز میاولیه
شود اگر اش، کرنش نامیده مینسبت به اندازة اولیه

نیروي خارجی وارد شده خیلی قوي باشد ماده تغییر 
گر کل قبل دیشکند و قانون هوك بهشکل دائم پیدا می

تنش به کرنش نیز ضریب  نسبت .رودکار نمیبه
با توجه به محاسبات  ].15[ شودکشسانی نامیده می

هاي کشسانی انجام شده در این تحقیق یا ثابت
در ساختار مکعبی  CrGa2Coو CrAl2Coهاي ترکیب

 Wien2kدر حالت تعادل با استفاده از کد محاسباتی 
اند که در جدول دست آمدهحسب گیگاپاسگال بهبر
ذکر است دادة تجربی . لازم بهاست شدهآورده  3و2

  .براي این محاسبات وجود ندارد

  
  
  
  
  

  CrAl2Coمحاسبۀ ضریب کشسانی براي ترکیب  .2جدول

 
 

  CrGa2Coمحاسبۀ ضرایب کشسانی براي ترکیب  .3جدول

  
توان کشسانی میبا در دست داشتن ضرایب

زیر  شرحبهکشسانی مواد را بررسی کرد که خواص
 است:

  مدول یانگ
هایی که به مدول حجمی و برشی از دیگر کمیت

باشد. مدول یانگ وابسته است، مدول یانگ می
چگونگی کشیدگی یا فشردگی یک ماده را در واکنش 

به  کند و نسبت تنشبه یک نیروي اعمالی توصیف می
کرنش است و در واقع معیاري از سختی مواد است. 

برحسب تقریب گ دست آمده از مدول یانمقادیر به
 4پاسگال در جدولحسب گیگابر رئوس و هیل ویت،

 اند.آورده شده

 مدول یانگ محاسبه شده .4جدول

با استفاده از تقریب ویت حد بالاي کشسانی ماده و با 
استفاده از تقریب رئوس حد پایین کشسانی ماده 

ضرایب کشسانی 
(Gpa)  

  ]6کار نظري [  GGAتقریب 

  ଵଵ 07/278  30/223ܥ
  ଵଶ 94/187  16/178ܥ

  ସସ 91/151  10/143ܥ

ضرایب کشسانی 
(Gpa)  

  ]6کار نظري [  GGAتقریب 

  ଵଵ 09/250  04/199ܥ

  ଵଶ 16/187  98/189ܥ
  ସସ 59/150  77/137ܥ

  Voight Reuus Hill  ترکیب

CrAl2Co 66/280  98/208 75/245 
CrGa2Co 21/265 94/163 07/216 
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هاي آید و تقریب هیل نیز میانگینی از تقریبدست میبه
باشد. طبق نتایج حاصل از مدول ویت و رئوس می

د که دهنیانگ، هر سه تقریب نتایج یکسانی را ارائه می
ر هاي مورد نظر دهمسانگرد ترکیب با ساختار مکعبی و

چنین با توجه به مقادیر محاسبۀ شدة تطابق است. هم
در مقایسه با  CrAl2Coمدول یانگ، ترکیب 

CrAl2Co  .از استحکام بیشتري برخوردار است 

 سختی یا نرمی مواد
میزان سنجش سختی و نرمی مواد به دو روش انجام    
حجمی به مدول پذیرد. در روش اول، نسبت مدول می

. هر دهدخواري را به ما نتیجه میبرشی، قابلیت چکش
خواري و چه این نسبت بالاتر باشد خاصیت چکش

آورده  5پذیري ماده بیشتر است. نتایج در جدولشکل
 .شده است

 نسبت مدول حجمی به مدول برشی.5جدول

میزان سختی و نرمی مواد  روش دوم براي بررسی
استفاده از ضریب پواسون است. در واقع ضریب 
پواسون براي مواد شکننده بسیار کوچک است و براي 

طول معمول برابر شدگی بهموادي با خاصیت مفتول
صورت زیر ]. رابطۀ ضریب پواسون به16[ است 33/0

  :است

5                              3 2
2(3 2 )

H

H

B G
B G







 

 6دست آمده براي ضریب پواسون در جدولمقادیر به
 آورده شده است.

  ضرایب پواسون محاسبه شده.6جدول

توان میپواسون با توجه به مقادیر حاصل براي ضریب
اس اسخوبی بررسی کرد و بر میزان سختی مواد را به

هاي مورد نظر در دستۀ مواد شکننده قرار ترکیب 5ۀرابط
  گیرند.می

  گیرينتیجه
 FP-LAPWدر این مقاله با استفاده از روش 

هاي ساختاري اپتیکی و ثابت خواص الکترونی،
مورد  CrGa2Coو CrAl2Coهاي کشسانی ترکیب

. محاسبات با استفاده از تقریب گرفتبررسی قرار 
GGA بات گاف نواري بیانگر انجام شد. نتایج محاس

هر دو ترکیب در حالت اسپین بالا رفتار  این است که
فلزي داشته اما در حالت اسپین پایین گاف نواري غیر 

الکترون ولت و  439/0مقدار  CrAl2Coمستقیم براي 
دست الکترون ولت به 217/0مقدار  CrGa2Coبراي 

اپتیکی ضمن محاسبۀ هاي آمد. در بررسی ویژگی
کتریک، الضریب شکست استاتیک و بررسی توابع دي

دست آمد و گاف ها بهنتایج هماهنگی با چگالی حالت
نواري در حالت اپتیکی مشاهده نشد. ضرایب کشسانی 

شد و  هیل محاسبه-رئوس-بر اساس تقریب ویت
هاي مورد نظر نیز مورد بررسی خواص کشسانی ترکیب

 قرارگرفت.
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