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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
 باشدمی المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقاله تحت  

 d-0dهویسلرفلزي و پایداري ساختاري ترکیبات نیمهاي نیمویژگی

(X=K, Rb; Y=Sc, Ti, V, Cr)  XYBi   

  الحقسعید دعوت ،علی دهقان
  ، ایران71946شیراز ، یرازش دانشگاهفیزیک، دانشکده علوم،  بخش

25/12/1397پذیرش:    02/21/1397: ینهائ یرایشو   05/11/6139دریافت:   
  چکیده

ي داریو پا یسیمغناط ،یالکترون يهایژگیو ،یچگال یتابع یۀدر چارچوب نظر یساختار الکترون یۀبا استفاده از محاسبات اصول اول
 دهدینشان م جیقرار گرفت. نتا یمورد بررس Sc, Ti, V, CrY=K, Rb; XBi (XY=(جدید  d-0d سلریهومین باتیترک يساختار

 .باشندیم يفلزمین يهاسیفرومغناط RbCrBi و  KCrBi ،RbVBi ،KVBi ،RbTiBi ،KTiBiشامل باتیترک نیمورد از ا 6که 
الکترونی جزئی هاي . بررسی چگالی حالتولت محاسبه گردیدالکترون 71/0تا  46/0 ةفلزي این ترکیبات در محدودگاف انرژي نیم

 .شودفلزي میموجب بروز رفتار نیم Biاتم  6pهاي تراز فلزات واسطه با اوربیتال 3dبین ترازهاي  ان داد که هیبریداسیوناتمی نش
 بودن آن حیبوده و عدد صح 8tot=ZtotM− نگیپائول-تریاسل ۀمواد در توافق با رابط نیا يدست آمده براکل به یسیور مغناطگشتا
ي سازنهیهب .باشدیبه پارامتر شبکه م يفلزمین تیخاص تیعدم حساس انگریب یتعادل ۀاطراف ثابت شبک یعیوس ةمحدوددر 

 ییایوجود اتم فلز قل ،يفلزمین تینشان داد که علاوه بر حفظ خاص USPEXي افزارنرم ۀمواد توسط بست نیا يبلور يساختارها
0d گاف بالا و يکور يدما ،يساختار يداریپا. با توجه بهگرددیم دیجد سلریهومین باتیترک نیا يساختار يداریمنجر به پا 
  .شوندیمحسوب م یکینترونیاسپ يکاربردها يبرا یخوب يفوق نامزدها باتیبزرگ، ترک يفلزمین

  کینترونیاسپ ،یچگال یتابع ۀینظر ،يفلزمین يهاسیفرومغناط، d-0d هویسلرهاينیم :کلیدواژگان

  مقدمه
آزادي فضایی  ۀعلم الکترونیک تنها از درج   

کند و ها براي انتقال اطلاعات استفاده میالکترون
حرکت انتقالی الکترون محدود به این علم هايپیشرفت

آزادي اسپینی، علاوه بر بار  ۀکشف درج شود. بامی
، هاي مهم الکترونعنوان یکی از مشخصهالکتریکی، به

عنوان زیادي براي استفاده از اسپین به هايتلاش
ه منظور انتقال اطلاعات انجام گرفتدیگر به خاصیت ذاتی

 گردید1980 ۀده در ظهور علم اسپینترونیککه منجر به
رد استفاده عملی از تراب . هدف نهایی اسپینترونیک]1،2[

                                                        
  مسئول یسندهنو :davatolhagh@shirazu.ac.ir  

 د.باشانتقال اطلاعات میو اسپینی در پردازش، ذخیره 
هاي برگشت علت وجود تقارندر بسیاري از مواد به

ها با اسپین بالا و پایین زمان و وارونی فضا، الکترون
طبش لذا ق کنند؛یرفتار م گریکدیو مانند تبهگن بوده 

مواد وجود نداشته و خواص ترابرد  نیا دری نیاسپ
 که وجود ییالکترون است. از آنجا نیاسپ مستقل از

 یکینترونیاسپ يملزومات ابزارها ازی نیقطبش اسپ
ترون الک نیکه در آنها اسپ يموادبه یابیدست باشدیم

نشان  از خود یرفتار کاملاً متفاوت نییپا در حالت بالا و
 تیکامل گردند از اهم ینیاسپ قطبش دهند و منجر به

  .باشدیم برخوردار ییبالا

mailto:davatolhagh@shirazu.ac.ir
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 زفلمین از مواد تحت عنوان يدیجد ۀدست 1983در سال 
انال ک کی يبرا یتراز فرم یکیشدند که در نزد یمعرف
 گریدی نیاسپ کانال يداشته و برا يفلز يرفتار ینیاسپ

 بشقط منجر به جهیو در نت کردندیرفتار م قیمانند عا
توجه  با ].3[ دیگردیم یکامل در تراز فرم ینیاسپ
 صنعت ۀفلزي در توسعاهمیت خاصیت نیمبه

 یمنظور کشف، بررساسپینترونیک، مطالعات زیادي به
فلزي انجام گرفت که منجر و ساخت آلیاژهاي نیم

فلزي بسیاري از جمله معرفی ساختارهاي نیمبه
 باتیترک]، 5-3[ 2هویسلرو تمام 1رهویسلنیم آلیاژهاي
 دوتایی ترکیبات، ]7[ 4اسپینل باتیترک]، 6[ 3تیپروسکا

 دوتایی فلزات واسطه با عناصر گروه پنجم و ششم
] و 11، اکسیدهاي فرومغناطیس []8-10[ جدول تناوبی

ر شده توسط عناص رساناهاي مغناطیسی رقیقبرخی نیم
فلزي هاي نیمدر میان ترکیبگردید. ] 12مغناطیسی [

در  سهولت دلیلهویسلر بهشده، ساختارهاي نیم معرفی
ساختاري با  ساخت، دماي کوري بالا و سازگاري

بین  اي دررساناهاي مرسوم، از اهمیت ویژهنیم
 تازگی وبه .باشندهاي تحقیقاتی برخوردار میگروه
از  که d-0d سلریهومین جدید باتیترکبار  نیاول براي

در  یتیظرف-نییپا ۀفلز واسطجایگزین کردن 
و یا  فلزات قلیایی 0d، با یک اتم رسوممي سلرهایهومین

ی الکتروني کربندیپقلیایی خاکی (که با 
1 0, ( 1)ns n d گردند، حاصل می شوند)تعریف می

هاي بروزدهندة رفتار ترین گروهعنوان یکی از جذاببه
  ].13،14اند [گردیدهفلزي معرفی نیم

 ۀهاي گسترده و سریع در زمینرغم پیشرفتعلی
 فلزي، ساخت این موادمحاسبات نظريِ آلیاژهاي نیم

                                                        
1 Half-Heusler 
2 Full-Heusler 
3 Perovskite 
4 Spinel 
5 Quantum-espresso 
6Kohn-Sham  

 طوري که بسیاريبه ،باشدمشکلاتی همراه میاغلب با 
 فلزن نیمعنوااتی که با محاسبات اصول اولیه بهاز ترکیب

 استفاده درمرحله ساخت و گاه بهشوند هیچمعرفی می
 رسند. چالش اصلی در اینصنعت اسپینترونیک نمی

 ۀفلزي در حالت پایمسیر، عدم بروز خاصیت نیم
 طوري که در بیشتر اینبه ،باشدساختار بلوري می

 فلزي نه در حالت پایدار بلکهساختارها، خاصیت نیم
 هدهد و در نتیجپایدار رخ میدر یک ساختار بلوري نیمه

 دندرت قابل ساخت هستنفلز حجیم بهترکیبات نیم
 فلزياین یافتن ترکیباتی که خاصیت نیمبنابر ].15،16[

 ساختاري خود حفظ کرده و نیز ۀرا در حالت پای
 تهاي مفید دیگر شامل دماي کوري بالا و سهولویژگی

در ساخت را نیز داشته باشند از هر دو جنبۀ نظري و 
  کاربردي حائز اهمیت فراوان هستند.

، هاي مغناطیسی، ویژگیدر این مقاله ساختار الکترونی
جدید  d-0d سلریهومین باتیترک يساختار يداریپاو 

XYBi (X=K, Rb; Y=Sc, Ti, V, Cr)  بر مبناي
 .قرار گرفته است یمورد بررس هیمحاسبات اصول اول

 6یۀادر حالت پ يفلزمین تیکه خاص دهدینشان م جینتا
 KCrBi،RbVBi ،KVBi شامل باتیترک نیمورد از ا

،RbTiBi ،KTiBi  و RbCrBi کند.بروز می  

  روش محاسبات
 فاده ازو با است یچگال یتابع یۀنظر یۀمحاسبات بر پا   
 ] انجام شده است.71[ 5اسپرسو کوآنتوم یمحاسبات ۀبست

را  6شم-کوهن يامعادلات تک ذره یمحاسبات ۀبست نیا
 و بسط تابع موج لیپتانسبا استفاده از روش شبه

 . دردکنیامواج تخت حل م یۀبر پا تیظرف يهاالکترون
ی تینرم نسبفوق يهالیپتانسحاضر از شبه محاسبات
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 یبش بیدر تقر یهمبستگ-یتبادل یبا تابع همراه
هاي دیگر که در مقایسه با تقریب )GGA( 1هافتیمیتعم

 ].18استفاده شده است [دهد، دست میهنتایج بهتري ب
ار ب یقطع در بسط تابع موج و چگال يهايانرژ ریمقاد

 ازیو تعداد نقاط مورد ن دبرگیر 600و  60 بیترتبه
 15×15×15 لوئنیاول بر ۀمنطق يهايریگانتگرالي برا
 تمام محاسباتدقت همگرایی در . اندگرفته شده نظر در

ولت بر واحد الکترونمیلی  001/0خودسازگار برابر با 
  نظر گرفته شد.فرمولی در 

  نتایج و بحث
(گروه  سلریهومین ییتاسه باتیترک يساختار بلور   

43Fتقارنی  m عنوان ، به)216، شماره بلورنگاري
با پایۀ سه  fccبراوه  ۀ، شامل یک شبکMnNiSbنمونه 
 نجایدر ا ،یجدول تناوب یاست که اتم گروه اصلاتمی 

Sb،  اتم فلز واسطۀ بالا ،(0,0,0)در مختصات-

1در مختصات  ،Niظرفیتی، در اینجا  1 1( , , )
4 4 4

، و اتم 
، در مختصات Mnظرفیتی، در اینجا -فلز واسطۀ پایین

1 1 1( , , )
2 2 2

 سلریهومین جدید باتیترک گیرند.قرار می 
d-0d اتم کردن نیگزیاز جا قیتحق نیشده در امطرح 

 ،یمولمعي سلرهایهومیدر ن یتیظرف-نییپا ۀفلز واسط
  ].31گردد [حاصل می 0dیی ایبا اتم فلزات قل

  خواص الکترونی
 باتیترکی الکترون ساختار ۀمنظور مطالعبه   
حجم  حسبکل بر يابتدا انرژ ،یمورد بررس سلریهومین
 یمنحن برازش بلور محاسبه و با استفاده از طیبس ۀاختی

 ۀنیبه ۀثابت شبک] 19[ 2حالت مورناگان ۀتوسط معادل
این منحنی  1در شکلکه  ،دیحاصل گرد بیهر ترک

                                                        
1 Generalized gradient approximation 
2 Murnaghan 
3 Band structure 
4 Density of states 
5 Half-metallic energy gap 
6 Bulk modulus 

عنوان نمونه به RbCrBiو  KTiBiبراي دو ترکیب 
و چگالی  3نشان داده شده است. سپس ساختار نواري

در ثابت  بیهر ترک يبراکل  4هاي الکترونیحالت
ز که ا دهدیم نشان جیانجام گرفت. نتا نهیبه ۀشبک

 KCrBi،RbVBi تحت مطالعه، بیترک 8مجموع 

،KVBi ،RbTiBi ،KTiBi  و RbCrBi یکیدر نزد 
دارند و  يفلز يرفتاری نیکانال اسپ کی يبرا یتراز فرم

 جهیو در نت کنندیم رفتار قیمانند عا گریکانال د يبرا
کامل  ینیاسپ قطبش با يفلزمین تیمنجر به بروز خاص

و  KScBi. دو ترکیب گردندیم یدر تراز فرم
RbScBi روز ب يفلز يرفتاری نیاما در هر دو کانال اسپ

  .اندنشده نشان داده نجایلذا در ا دهند،یم
  

عنوان تابعی از ثابت به RbCrBiو  KTiBiانرژي کل ترکیبات  .1شکل
دار کمترین مق شبکه که توسط معادلۀ حالت مورناگان برازش شده است.

 انرژي معادل با صفر منظور گردیده است.

 5يفلزمین يگاف انرژ )،یتعادل( نهیبه ۀثابت شبک
 دولم ،ی)نیاسپ یختگیبرانگ يلازم برا يحداقل انرژ(

 در فلزمین باتیترک یو مشتق مدول حجم 6حجمی
ی و چگال ياند. ساختار نوارگزارش شده 1جدول
 وردم فلزمین باتیترک يکل برا یالکترون يهاحالت
نشان داده شده است. از  2در شکل ،یبررس

 يگاف انرژ باتیترک نیقابل ذکر ا يهامشخصه
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 لرسیهومین فلزاتمیبا ن سهیمقا در بزرگ يفلزمین
نواري در انرژي مقادیر گاف  .]20[ باشدیم یمعمول

، KCrBi ،KVBiکانال عایق (اقلیت) براي ترکیبات 
BiKTi ،BiRbV ،RbTiBi  وRbCrBi ترتیببه 
ولت الکترون 39/1و  40/1، 43/1، 60/1، 63/1، 66/1

 1ۀ این مقادیر با نتایج جدولگیري شد. مقایساندازه
کاهش گاف نواري در کانال عایق با افزایش  حکایت از

ثابت شبکۀ تعادلی ترکیبات دارد که مطابق با انتظار 
د هاي مورپتانسیلذکر است که در شبهلازم بهاست. 

براي  6pو  5d ،6sهاي استفاده در این مقاله اوربیتال
براي فلزات  3dو  3s ،3p ،4sهاي و اوربیتال Biاتم 

هاي واسطه در نظر گرفته شده است؛ همچنین اوربیتال
3s ،3p ،4s  3وd  براي فلزK 4 هايلو نیز اوربیتاs ،
4p ،5s  4وd  براي اتم فلز قلیاییRb  در محاسبات

  گیرند.مورد استفاده قرار می
موادي که یابی بهطور که در مقدمه ذکر شد دستهمان

از قطبش اسپینی کامل در محدودة تراز فرمی برخوردار 
هاي کاربردي بسیار حائز اهمیت است. باشند از جنبه

قطبش اسپینی طبق تعریف توسط رابطۀ زیر محاسبه 
  گردد:  می

 1                          
   

maj min

maj min

F F

F F

D E D E
P

D E D E





  

که  maj FD E  و min FD E ترتیب بیانگر چگالی به
 اسپین اکثریت و اقلیتبراي هاي الکترونی کل حالت

مشاهده  2طور که از شکلباشند. هماندر تراز فرمی می
گردد در تمامی ترکیبات تحت بررسی کمیت می

 min FD E  برابر با صفر بوده و در نتیجه قطبش
    گردد.کامل حاصل می اسپینی

منظور بررسی ماهیت نوارهاي مختلف انرژي و نیز به
فلزي ترکیبات تحت مطالعه، منشأ خصوصیت نیم

صورت وابسته به هاي جزئی اتمی بهچگالی حالت
اسپین مورد محاسبه قرار گرفت که براي ترکیب 

RbCrBi نشان داده شده  3عنوان نمونه در شکلبه

لز دیگر فذکر است که رفتار ترکیبات نیماست. لازم به
کاملاً مشابه این ترکیب بوده و در اینجا نشان داده 

هاي نحوة مشارکت اوربیتال. با دقت در اندنشده
شود که نقش مشاهده می 3ها در شکلمختلف اتم

هاي نزدیک در انرژي Bi-6pو Cr-3d هاي حالت
 Rbهاي تر از اوربیتالبسیار برجستهتراز فرمی به

هاي جزئی در مورد باشد (مقیاس چگالی حالتمی
پنج میزان به Rbفلز قلیایی نسبت به Biو  Crهاي اتم

بنابراین پر واضح است که  برابر بزرگتر است).
 و Ti ،Vاتم فلزات واسطه  3dبین تراز  هیبریداسیون

Cr 6هاي تراز با اوربیتالp  اتمBi  نقش اساسی در بروز
 ،کندفلزي در بلورهاي مورد مطالعه ایفا میخاصیت نیم

و  KScBiهمچنین عدم بروز این خاصیت در 
RbScBi ضعیف بودن هیبریداسیون توان بهرا نیز می

p-d .مطلوب نسبت داد  
   

گاف انرژي برحسب آنگستروم،  aثابت شبکۀ تعادلی  .1جدول
حسب بر 0Bولت، مدول حجمی حسب الکترونبر HMEفلزي نیم

محاسبه شده براي  Bگیگاپاسکال و مشتق اول مدول حجمی 
XYBi (X=K, Rb; Y= Ti, V, Cr).  

B  B0  EHM a XYBi 
28/6  0/38  61/0  33/7  KTiBi 
41/5  3/38  48/0  37/7  RbTiBi 
79/5  6/41  71/0  19/7  KVBi 
90/5  1/38  61/0  34/7  RbVBi 
76/5  7/37  58/0  03/7  KCrBi 
42/5  9/33  46/0  41/7  RbCrBi 

  

  خواص مغناطیسی
در علم  ايیژهو تیاز اهم یسیگشتاور مغناط   

 نیر اد کهی اساس الؤبرخوردار است. س کینترونیاسپ
 منظمي اقاعده ایاست که آ نیا شودیمورد مطرح م

 قابل استنباط کل یسیگشتاور مغناط نیجهت تخم
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 گشتاور نیب يارابطه 2و پائولینگ 1اسلیتر است؟
ردند ئه کارا تیظرف يهاکل و تعداد الکترون یسیمغناط

]. با 21،22[ استپائولینگ معروف -اسلیتر ةکه به قاعد
، شرط لازم براي بروز فلزاتتعمیم این قاعده به نیم

 فلزي در یک ترکیب، عدد صحیح بودنرفتار نیم
 لباشد. گشتاور مغناطیسی کگشتاور مغناطیسی کل می

 هايهاي بالا و پایین (و یا اسپیناز تفاضل تعداد اسپین
  :گردداکثریت و اقلیت) حاصل می

2                            maj min( ) ,tot BM N N    
 تیاکثر يهانیتعداد اسپ انگریب )majN )minNکه 

 و مجموع آنها باشدیم يانرژ يدر ساختار نوار(اقلیت) 
  :شودیم انیب ریصورت زبه
   3                                        maj min ,totZ N N   

هاي ظرفیت بر واحد فرمول الکترون تعداد کل totZو 
توان گشتاور می 3و  2روابطبه با توجهشیمیایی است. 

  صورت زیر بازنویسی کرد:مغناطیسی کل را به
4                             min( 2 ) .tot tot BM Z N    
 ساختار نواري سمت راست و چپ براي 2شکلدر  

 هاي اقلیت واسپینترتیب مربوط بههر ترکیب به
 رد مطالعهموفلز باشند. در تمام ترکیبات نیماکثریت می

 3هاي اقلیت از مجموعاین مقاله، تعداد اسپین در
علت انرژي پایین در (که به sو یک اوربیتال  pاوربیتال 

 ةقاعدگردد. بنابراین شود) حاصل میدیده نمی 2شکل
مورد  d-0d هویسلرپائولینگ در ترکیبات نیم-اسلیتر

صورت به 4بررسی، با توجه به رابطۀ
( 8)tot tot BM Z   .خواهد بود   

در هر مورد، ساختار . XYBi (X=K, Rb; Y= Ti, V, Cr)) ترکیبات DOSی (الکترون يهاحالت یو چگال يانرژ يساختار نوار .2شکل
 .باشدیم تیو اکثر تیاقل نیمربوط به اسپ بیترتراست و چپ به سمتي نوار

                                                        
1 Slater 
2 Pauling 
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و دماي  B حسبگشتاورهاي مغناطیسی جزئی و کل بر .2جدول
Y=K, Rb; XBi (XY = فلزحسب کلوین براي ترکیبات نیمبر cTکوري 

Ti, V, Cr). پائولینگ -در تمامی موارد قاعدة اسلیتر
( 8)tot tot BM Z    .برقرار است  

Tc Mtot MBi MY Mx XYBi 
1157 2/00 -0/17 2/06 0/08 KTiBi 
1260 2/00 -0/19 2/07 0/10 RbTiBi 
943 3/00 -0/52 3/47 0/05 KVBi 
951 3/00 -0/51 3/41 0/07 RbVBi 
902 4/00 -0/59 4/54 0/11 KCrBi 
981 4/00 -0/58 4/41 0/12 RbCrBi 

  

 يساختارها يو کل برا ییجز یسیمغناط يگشتاورها
مطابق  XYBi (X=K, Rb; Y=Sc, Ti, V, Cr)فلز نیم

ي موارد عددتمامی در  totM محاسبه شدند. 2با جدول
 نگیائولپ-تریاسل ةبوده و در توافق کامل با قاعد حیصح

 یسیمغناط يگشتاورها ری. با دقت در مقادباشدیم
 که سهم غالب در هر گشتاور شودیملاحظه م ییجز

   .اشدبیم از اتم فلز واسطه یکل عمدتاً ناش یسیمغناط

) اتمی ترکیب PDOSهاي جزئی (منحنی چگالی حالت .3شکل
  .RbCrBiهویسلر نیم

                                                        
3 Curie temperature 
4 Exchange correlation constants 
5 Monte Carlo 
6 Ising model 

ي هاتیبا جذاب فلزمین بیترک کی يهایژگیاز و
 يدما بالاتر از یحد کافبه 3يِ کور يوجود دما ،يکاربرد
 مهم در ۀمشخص نیا نی. جهت تخمباشدیاتاق م

 يانرژ اختلاف يریگمورد مطالعه، ابتدا با اندازه باتیترک
 ،یسیرمغناطیو غ یسیفرومغناط يهاکل در حالت

محاسبه زیر  ۀتوسط رابط 4یتبادل یشدگجفت يهاثابت
  :دیگرد

   5                                        2 ,
12

NM FM

TM

EJ
M


  

 يهاکل در حالت يانرژ اختلافکه صورت کسر بیانگر 
گشتاور  TMMی و سیرمغناطیو غ یسیفرومغناط

باشند. می Crو  Ti ،V ۀاتم فلزات واسطمغناطیسی 
 يدما ،6نگیزیدل آم 5مونت کارلو يسازهیشب سپس با

9.79c ۀتوسط رابطي کور
B

JT
k

 2مطابق با جدول 

  ].32[ باشد)ثابت بولتزمن می Bkگردید (حاصل 

  پایداري
مشکلات  از یکیشد  انیطور که در مقدمه بهمان   

زي، فلکردن ترکیبات نیماساسی در مسیر کاربردي 
اي هگونبه ،ناپایداري شیمیایی و یا ساختاري آنهاست

ر نظري، د هاي فراوانفلزي با جذابیتکه آلیاژهاي نیم
ضخامت بسیار  هاي نازك و باصورت لایهعمل تنها به

هستند. انرژي  برداري عملیاندك، قابل ساخت یا بهره
 ل و مجموعک تشکیل هر ساختار که از تفاضل انرژي

شود، حاصل می آن ساختار ةهاي عناصر سازندانرژي
فی باشد. منمی معیار مناسبی براي پایداري شیمیایی

بودن انرژي تشکیل دلالت بر ترجیح هرکدام از عناصر 
ارد. یکدیگر د مجزا بودن ازتشکیل بلور نسبت بهبه

 KCrBi،RbVBi تفلزامقادیر انرژي تشکیل براي نیم

،KVBi ،RbTiBi ، KTiBi و RbCrBi ترتیب برابر به
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 -42/1و  -75/0، -67/0، -29/0، -42/0، -28/1 با
 يداریبر پا یلیکه دلولت محاسبه گردید الکترون

  .باشدیم باتیترک نیا ییایمیش
 تیعدم حساس فلزمیبلور ن کیمثبت  يهایژگیاز و

 ،باشدیثابت شبکه م راتییتغکل به یسیمغناط گشتاور
 ۀثابت شبک یحوال عیوس ةمحدود کیکه در  ياگونهبه

 حیصح يهمچنان عدد یسیمقدار گشتاور مغناط یتعادل
ي فلزمین تیحفظ خاص انگریب یژگیو نیبماند. ا یباق
 عیسو يابلکه در محدوده نهیبه ۀتنها در ثابت شبک نه

 گشتاور راتییتغ ةنحو 4. در شکلباشدیآن م اطراف
 مورد فلزمین باتیترک يکل و ثابت شبکه برا یسیمغناط
طور که ملاحظه نشان داده شده است. همان یبررس

 ت شبکهثاب راتییتغکل به یسیگشتاور مغناط گرددیم
  .ماندیم یباق حیصح ينبوده و همچنان عدد حساس

 
تغییرات گشتاور مغناطیسی کل نسبت به ثابت شبکه.  .4شکل
  شبکۀ تعادلی هر ترکیب است. چین عمودي بیانگر ثابتخط

یۀ پا حالت افتنیو  يساختار يداریپا یمنظور بررسبه
در حالت  USPEXسازي افزار بهینهترکیبات، نرم

 راراسپرسو مورد استفاده ق کوآنتومافزار شده با نرمجفت

                                                        
7 Zinc-blende 
8 Pnictogens 
9 Chalcogens 

 نشان داده 5حاصل شده در شکل جینتا ].24گرفت [
 انگریهر ستون ب يشکل عدد بالا نیاست. در ا شده

 در هک شودیساختار است. ملاحظه م یبلورشناس ةشمار
 یبلورشناس ةبا شمار سلریهومیتمام موارد ساختار ن

ی معرف يساختارها نی. بنابراباشدیم هیحالت پا 216
ۀ یرا در حالت پا يفلزمین تیخاص قیتحق نیدر ا شده
   .دهندیبروز م خود

حاصل از ترکیب فلزات ) ZB( 7يرو-بِلند يساختارها
) و ششم 8هاواسطه با گروه پنجم (نایکوژن

) جدول تناوبی در بسیاري موارد خاصیت 9ها(چلکوژن
 اریجهت بس نیو بد دهندیخود بروز م ازفلزي نیم

 يهاتیجذاب رغمیهستند. عل محققان مورد توجه
 يور-ساختار بِلند ةشد یبررس موارد ۀیفراوان، در کل

 جیا. نتستین باتیترک نیا يانرژ حالت نیدارتریپا
زات فل يهاداد که افزودن اتم نشان قیتحق نیحاصل از ا

 يفلزمین تیبروز خاصمنجر به باتیترک نیابه 0d ییایقل
طبق نتایج  .گرددیم يانرژ حالت نیدارتریدر پا

تنها در  CrBiو  TiBi ،VBiشده، ترکیبات گزارش
 تیخاص ست،یآنها ن یۀپا حالت که ،يرو-ساختار بِلند

حاصل در  جیاما نتا ،]25-27[ دهندیبروز م يفلزمین
فلزات  يهااضافه کردن اتم که دهدیمقاله نشان م نیا

 علاوه بر حفظاین ترکیبات به Rbو  Kمانند  0dیی ایقل
 ،p-dو بدون تغییر در هیبریداسیون  يفلز مین تیخاص

 یملع يهاکه از جنبه انجامدیم زیني ساختار يداریپابه
   .بود خواهد تیحائز اهم اریبس
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 ,XYBi (X=K, Rb; Y= Tiکل ترکیباتاي انرژي نمودار میله .5شکل

V, Cr)  افزار محاسبه شده توسط نرمUSPEX . عدد بالاي هر ستون
  ت.بلورشناسی ساختار اس ةشمار

  

  گیرينتیجه
ي داریو پا یسیمغناط ،یالکترون يهایژگیو   

                                 جدید d-0d سلریهومین باتیترک يساختار
XYBi (X=K, Rb; Y= Ti, V, Cr)  با استفاده از

 و در چارچوب یساختار الکترون هیاول محاسبات اصول
 جیقرار گرفت. نتا یمورد بررس یچگال یتابع ۀینظر

 شامل باتیترک نیمورد از ا 6 که دهدیم نشان
KCrBi،RbVBi ،KVBi ،RbTiBi ،KTiBi  و 

RbCrBi يگاف انرژ؛ و دهندیبروز م يفلزمین رفتار 
 ولتالکترون 71/0تا  46/0 محدودةدر  آنها فلزيیمن

 یالکترون هايتحال یچگال ی. بررسدگردی محاسبه
 نیب p-d ونیداسیبرینشان داد که ه یاتم یجزئ

 با Crو  Ti ،V فلزات واسطه 3dهاي اوربیتال
دلیل اصلی بروز رفتار  Biاتم  6p تراز هايلتایاورب
ت آمده دسبه کل یسیگشتاور مغناط باشد.فلزي مینیم
 نگیپائول-رتیاسل ۀمواد در توافق با رابط نیا يبرا

( 8)tot tot BM Z    در بودن آن حیو عدد صحبوده 
 عدم رانگیب یتعادل ۀاطراف ثابت شبک یعیوس ةمحدود
 .باشدیبه پارامتر شبکه م يفلزمین تیخاص تیحساس

 يهادر حالت کل يانرژ اختلاف يریگبا اندازه
 یدگشجفت يهاثابت ،یسیرمغناطیو غ یسیفرومغناط

نت مو يسازهیشب بای محاسبه گردید و در ادامه تبادل
 ،ي ترکیبات محاسبه شدکور يدما ،نگیزیدل آم کارلو

که در تمامی موارد دماي کوري حاصل بسیار بالاتر از 
 نیا يبلور يساختارها یبررسدست آمد. هدماي اتاق ب

منجر  0dیی ایاتم فلز قل وجود مواد نشان داد که
 تیحال حفظ خاص نیع در و يساختار يداریپابه
 دیجد رسلیهومین باتیترک نیا یۀدر حالت پا يفلزمین
 یمنف يمقدار باتیترک نیا لیتشک ي. انرژگرددیم
. اشدبیم ییایمیشي داریبر پا یلیدست آمد که دلهب

 يکاربردهاي برا یخوب يفوق نامزدها باتیترک
ر ب علاوه چرا که شوندیمحسوب م یکینترونیاسپ
 يدما بزرگ از يفلزمیو گاف ن يساختار يداریپا

  .برخوردار هستند زین ییبالا يکور

 هاجعرم

[1] S.A. Wolf, D.D. Awschalom, R.A. 
Buhrman, J.M. Daughton, S. von Molnár, 
M.L. Roukes, A.Y. Chtchelkanova, D.M. 
Treger, Spintronics: a spin-based electronics 
vision for the future, Science 294, (2001) 
1488.  

[2] S. Bhatti, R. Sbiaa. A. Hirohat, H. Ohno, 
S. Fukami, S.N. Piramanayagam1, 
Spintronics based random access memory: a 
review, Mater. Today 20, (2017) 530.  

[3] R.A. de Groot, F.M. Mueller, P.G. van 
Engen, K.H.J. Buschow, New Class of 
Materials: Half-Metallic Ferromagnets, 
Description, Physical Review Letters 50, 
(1983) 2024.  

[4] S. Wurmehl, G.H. Fecher, H.C. Kandpal, 
V. Ksenofontov, C. Felser, H.J. Lin, 
Investigation of Co2FeSi: The Heusler 
compound with highest Curie temperature 

216
6

187

8

156

216
187

1

47
123

216
187

156

1

99

216

156
6

1
8

216

1
156

25

99

216

187
8

1
5

-361.32

-361.34

-361.36

-361.38

-361.40

-361.42

 

Fi
tn

es
s (

eV
)

 

-357.52

-357.54

-357.56

-357.58KTiBi RbTiBi

  

 

-387.14

-387.16

-387.18

-387.20

-387.22 KVBi

 

Fi
tn

es
s (

eV
)

 

 

-383.30

-383.32

-383.34

-383.36RbVBi

 

 

 

 

-417.58

-417.60

-417.62

-417.64

-417.66 KCrBi

 

Fi
tn

es
s (

eV
)

 

-413.72

-413.74

-413.76

-413.78

-413.80
RbCrBi

 

 

 

 



  63                                                    1398، بهار 1، شمارة9اي، دورةذرههاي بسمجلۀ پژوهش سیستم   

and magnetic moment, Applied Physics 
Letters  88, (2006) 032503.  

[5] I. Galanakis, P.H. Dederichs, N. 
Papanikolaou, Slater-Pauling behavior and 
origin of the half-metallicity of the 
fullHeusler alloys, Physical Review B 66, 
(2002) 174429.  

[6] J.H. Park, E. Vescovo, H.J. Kim, C. 
Kwon, R. Ramesh, T. Venkatesan, Direct 
evidence for a half-metallic ferromagnet, 
Nature 392, (1998) 794.  

[7] F.J. Jedema, A.T. Filip, B.J. Van Wees, 
Electrical spin injection and accumulation at 
room temperature in an all-metal 
mesoscopic spin valve, Nature 410, (2001) 
345. 

[8] I. Galanakis, P. Mavropoulos, Zinc-
blende compounds of transition elements 
with N,P, As, Sb, S, Se, and Te as half-
metallic systems, Physical Review B 67, 
(2013) 104417.  

[9] M.G. Sreenivasan, J.F. Bi, K.L. Teo, T. 
Liew, Systematic investigation of structural 
and magnetic properties in molecular beam 
epitaxial growth of metastable zinc-blende 
CrTe toward half-metallicity, Journal of 
Applied Physics 103, (2008) 043908.  

[10] M. Sieberer, J. Redinger, S. 
Khmelevskyi, P. Mohn, Ferromagnetism in 
tetrahedrally coordinated compounds of I/II-
V elements: Ab initio calculations, Physical 
Review B 73, (2006) 024404. 

[11] R.J. Soulen Jr., J.M. Byers, M.S. 
Osofsky, B. Nadgorny, T. Ambrose, S.F. 
Cheng, P.R. Broussard, C.T. Tanaka, J. 
Nowak, J.S. Moodera, A. Barry, J.M. D. 
Coey, Measuring the Spin Polarization of a 
Metal with a Superconducting Point 
Contact, Science 282, (1998) 85.  

[12] A. Stroppa, S. Picozzi, A.J. Freeman, 
Electronic structure and ferromagnetism of 
Mn-doped group-IV semiconductors, 
Physical Review B 68, (2003) 155203.  

[13] A. Dehghan, S. Davatolhagh, d0-d half-
Heusler alloys: A potential class of advanced 
spintronic materials, Journal of Alloys and 
Compounds 772, (2019) 132.  

[14] A. Dehghan, S. Davatolhagh, Dirac-like 
half-metallicity of d0-d half-Heusler alloys, 
Physica C 552, (2018) 53. 

 [15] D. Huang, Y.-J. Zhao, L.-J. Chen, D.-
H. Chen, Y.-Z. Shao, Structural instability of 
epitaxial zinc-blende vanadium pnictides 
and chalcogenides for half-metallic 
ferromagnets, Journal of Applied Physics 
104, (2008) 053709.  

[16] J.E. Pask, L.H. Yang, C.Y. Fong, W.E. 
Pickett, S. Dag, Six low-strain zinc-blende 
half metals: An ab initio investigation, 
Physical Review B67, (2003) 224420.  

[17] P. Giannozzi, S. Baroni, N. Bonini, M. 
Calandra, R. Car, C. Cavazzoni, D. Ceresoli, 
G. L. Chiarotti, M. Cococcioni, I. Dabo, A. 
Dal Corso1, S. de Gironcoli, S. Fabris, G. 
Fratesi, R. Gebauer, U. Gerstmann, C. 
Gougoussis, A. Kokalj, M. Lazzeri, L. 
Martin-Samo, N. Marzari, F. Mauri, R. 
Mazzarello, S. Paolini, A. Pasquarello, L. 
Paulatto, C. Sbraccia1, S. Scandolo, G. 
Sclauzero, A.P. Seitsonen, A. Smogunov, P. 
Umaril, R.M. Wentzcovitch,, QUANTUM 
ESPRESSO: a modular and open source 
software project for quantum simulations of 
materials, Journal of Physics: Condensed 
Matter 21, (2009) 395502.  

[18] J.P. Perdew, K. Burke, M. Ernzerhof, 
Generalized Gradient Approximation Made 
Simple, Physical Review Letters 77, (1996) 
3865.  



   الحقعلی دهقان و سعید دعوت            فلزي و پایداري ساختاري ترکیبات...  هاي نیمویژگی                    64   

 [19] F.D. Murnaghan, The Compressibility 
of Media under Extreme Pressures, 
Proceedings of the National Academy of 
Sciences of the U.S.A. 30, (1994) 244.  

[20] L. Feng, E.K. Liu, W.X. Zhang, W.H. 
Wang, G.H. Wu, First-principles 
investigation of half-metallic 
ferromagnetism of half-Heusler compounds 
XYZ, Journal of Magnetism and Magnetic 
Materials 351, (2014) 92. 

[21] J.C. Slater, The Ferromagnetism of 
Nickel. II. Temperature Effects, Physical 
Review 49, (1936) 931.  

[22] L. Pauling, The Nature of the 
Interatomic Forces in Metals, Physical 
Review 54, (1938) 899.  

[23] N. Sivadas, M.W. Daniels, R.H. 
Swendsen, S. Okamoto, D. Xiao, Magnetic 
ground state of semiconducting transition-
metal trichalcogenide monolayer, Physical 
Review B 91, (2015) 235425.  

[24] A.O. Lyakhov, A.R. Oganov, H. 
Stokes, Q. Zhu, New developments in 
evolutionary structure prediction algorithm 
USPEX, Computer Physics 
Communications 184, (2013) 1172. 

[25] Z.Y. Chen, B. Xu, G.Y. Gao, Half-
metallic ferromagnetism with low magnetic 
moment in zinc-blende TiBi from first-
principles calculations, Journal of 
Magnetism and Magnetic Materials 347, 
(2013) 14. 

[26] N. Reisi, F. Ahmadian, The Study of 
HalfMetallicity in Zincblende CrBi (001) 
and VBi (001) Surfaces and CrBi/InSb (001) 
and VBi/InSb (001) Interfaces, Journal of 
Superconductivity and Novel Magnetism  30, 
(2017) 1231.  

[27] M. Zhang, H. Hu, G. Liu, Z. Liu, Y. 
Cui, G. Wu, Half-Metallic Ferromagnetism 

in the Hypothetical Zinc-Blende VBi, 
Journal of Low Temperature Physics, 135, 
(2004) 314.  

 


