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Abstract  

Using the density functional theory and generalized gradient approximation, the electronic, 
magnetic and optical properties of V2ScX (X = Ga, In) have been investigated. The results show 
that the V2ScIn is a half-metallic ferromagnet and preserved its half-metallicity in the relatively 
larger lattice constants. This compound has half-metallic gap of 0.45 eV. V2ScIn is suitable for 
spintronic applications. V2ScGa compound shows metallic behavior. These full-Heusler 
compounds follow the Slater-Pauling rule and have the integer total magnetization. The Curie 
temperature of V2ScGa and V2ScIn were estimated to be 341 and 496 K respectively. The results 
of investigating the optical properties show that these compounds are good candidates to absorb 
waves.  
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ScX2V هويسلر، مغناطيسي و اپتيكي تركيبات تمامالكترونيخواص  تابعي چگالي و تقريب گراديان تعميم يافته، ةبا استفاده از نظري

)X = Ga, In( دهند كهنتايج نشان مي بررسي قرار گرفته است. مورد ScIn2V ولت الكترون ٤٥/٠ ةاندازبه فلزيداراي گاف نيم

اين تركيب  كند.بزرگي از ثابت شبكه حفظ مي نسبتاً ةفلزي خود را در بازخاصيت نيمباشد كه فلز ميفرومغناطيس نيم يك و است

 ةهويسلر از رابط اين تركيبات تمامدهد. فلزي از خود نشان مي رفتار ScGa2V تركيب .براي كاربردهاي اسپينترونيك مناسب است

ترتيب به ScIn2V و ScGa2Vدماي كوري براي تركيبات  باشند.كنند و داراي مغناطش كل صحيحي ميپائولينگ پيروي مي-اسليتر

مناسبي  ةتوانند گزينبعد از بررسي خواص اپتيكي اين نتيجه حاصل شد كه اين تركيبات مي كلوين تخمين زده شد. ٤٩٦و  ٣٤١

   ذب امواج باشند.اعنوان جبراي استفاده به

تابعي چگالي، خواص اپتيكي، اسپينترونيك ةهويسلر، نظري تمام تركيبات :واژگانديكل

  مقدمه

و  ]١-٨[ ١هويسلر تركيبات تمامبرخي از    

فلزي دليل دارا بودن خواص نيمبه ]٩-٢١[ ٢هويسلرنيم

 اند.مورد توجه محققان قرار گرفته بالا ٣و دماي كوري

دليل اينكه فلز بهاين تركيبات در حالت فرومغناطيس نيم

دارند در ابزار  )١٠٠%( قطبش اسپيني كامل

 ٥و همچنين شيرهاي اسپيني] ٤١،٣١[ ٤اسپينترونيك

كاربرد دارند. قطبش اسپيني كامل وقتي ] ١٨-١٥[

اين تركيبات در سطح فرمي، در يك شود كه حاصل مي

جهت اسپيني رفتار فلزي و در جهت ديگر اسپيني مانند 
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1 Full-Heusler 
2 Half-Heusler 
3 Curie temperature 
4 Spintronic device 
5 Spin valves 

اين رفتار  ةكنند، در نتيجه با مشاهدها رفتار ميعايق

فلز معرفي عنوان نيمتوان تركيبات مورد نظر را بهمي

نشان  YZ2Xصورت فرمول كلي هويسلرها بهتمام كرد.

و گروه فضايي  12Lشوند و داراي ساختار داده مي

𝐹43𝑚 .12ساختار  هستندL  چهار شبكه  شاملfcc 

اند و است كه در راستاي قطر اصلي در هم نفوذ كرده

قرار  fccهاي هر يك از عناصر در يكي از اين زيرشبكه

، مغناطيسي و الكترونيدر اين مقاله خواص  گيرند.مي

 با ScX2V(X= Ga, In) هويسلراپتيكي تركيبات تمام
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قرار  بررسي مورد تابعي چگالي ةاز نظري استفاده

  گيرد.مي

  روش محاسبات

نتوم آمحاسباتي كو ةمحاسبات با استفاده از بست   

] انجام شده است. در اين محاسبات از ١٩[ اسپرسو

-براي تابع تبادل )GGA( ١تقريب گراديان تعميم يافته

 ٢pbe فوق نرم هايپتانسيلهمبستگي و همچنين از شبه

 ٦٠انرژي قطع براي تابع موج  استفاده شده است.

ريدبرگ در نظر گرفته  ٤٨٠ريدبرگ و براي چگالي بار 

اول بريلوئن،  ةشده است. همچنين براي ساختن منطق

10 صورتتعداد نقاط به × 10 × در نظر گرفته  10

 10 كل همگرايي براي انرژي ةآستان شده است.

  است. اعمال شده

  نتايج و بحث

  خواص الكتروني

ساختار بلوري پايدار براي تركيبات  براي پيدا كردن   

دو ساختار متداول  ،ScX (X=Ga, In)2Vهويسلرتمام

هويسلرها از نظر انرژي با هم مقايسه شد و تمامبراي 

 V عنصر اين نتيجه حاصل شد كه ساختاري كه در آن

 ,0.25) در Sc عنصر، (0.5 ,0.5 ,0.5) و (0 ,0 ,0) در

قرار  (0.75 ,0.75 ,0.75) در X و عنصر (0.25 ,0.25

هاي دارند ساختار پايدارتري است. همچنين حالت

فرومغناطيس نيز از و آنتي غيرمغناطيس، فرومغناطيس

نظر انرژي مورد بررسي قرار گرفتند و نتايج نشان دادند 

كه اين تركيبات در حالت فرومغناطيس انرژي كل 

محاسبات  ةبقي ارند و در نتيجه پايدارتر هستند.ري دكمت

روي اين ساختار پايدار انجام شده است. مشخصات 

از جمله ثابت شبكه و  مربوط به اين ساختار پايدار

همچنين  .است شده آورده ١در جدول مدول حجمي

                                                             
1 Generalized Gradient Approximation  
2 Perdew Burke Ernzerhof 

نشان داده شده  ١ساختار بلوري اين دو تركيب در شكل

   است.

  

  
  .b (InSc2V و a (GaSc2Vي بلوري براساختار  .١شكل

هاي تشخيص ساختار ملاك يكي از ٣انرژي همبستگي

پايدار براي تركيبات هويسلر است. اگر مقدار اين 

مورد نظر عددي مثبت باشد،  هايكميت براي تركيب

د و ندار پايدار ساختاري هاتركيب اينتوان گفت كه مي

. وجود دارد نيز هاهمچنين امكان ساخت آزمايشگاهي آن

شود زير محاسبه مي ةانرژي همبستگي با استفاده از رابط

]٢٠[   

𝐸 = (2𝐸 + 𝐸 + 𝐸 ) −

𝐸                           ١                                   

 𝐸انرژي كل اتم منزوي و  𝐸 در اين رابطه

انرژي همبستگي  هويسلر است. انرژي كل تركيب تمام

در  ScX (X=Ga, In2V(هويسلر تركيبات تمام

. اين مقادير مثبت هستند، است آورده شده ٢جدول

هاي مورد نظر ساختاري پايدار دارند و بنابراين تركيب

  وجود دارد. نيز امكان ساخت آزمايشگاهي آنها

هويسلر الكتروني تركيبات تماممنظور بررسي خواص به

)ScX (X=Ga, In2V ،و چگالي  ٤ساختار نواري

3 Cohesive energy 
4 Band structure 
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 ٣و  ٢هايدر شكلترتيب به كل ١هاي الكترونيحالت

شكل چگالي  طور كه در. همانداده شده استنمايش 

 InSc2Vكل قابل مشاهده است،  هاي الكترونيحالت

 و نمودار ساختار نواري فلزي استداري گاف نيم

 مقدار كند.ييد ميأگاف را تنيز وجود اين  مربوط به آن

   .است آورده شده ١جدولفلزي در انرژي گاف نيم

فلزي برحسب آنگستروم، انرژي گاف نيم 𝑎. ثابت شبكه تعادلي ١جدول

𝐸 ولت و مدول حجمي برحسب الكترون𝐵  برحسب گيگاپاسكال

  .ScX (X = Ga, In)2Vبراي تركيبات 

𝐵  𝐸  𝑎   ScX2V  
٧٢/٦ - ٣/٧٢  ScGa2V  

٩٣/٦  ٤٥/٠  ٧/٧٠  ScIn2V  

  خواص مغناطيسي

از  ScX (X=Ga, In)2V هويسلرتمامتركيبات    

𝑀صورت به ]٢٢،٢١[ ٢پائولينگ-اسليتر ةقاعد =

(𝑍 − 24)𝜇 و داراي مغناطش كل  كنندپيروي مي

باشند. از آنجا كه گشتاور مغناطيسي در صحيحي مي

 InSc2Vاسپينترونيك موضوع مهمي است، بنابراين 

براي ساخت ابزار اسپينترونيك مناسبي  ةد گزينتوانمي

هاي ظرفيت تعداد كل الكترون 𝑍در اين رابطه  د.باش

مقادير مربوط به گشتاور  د.باشمي ٣مگنتون بور 𝜇و 

  . اندليست شده ٢مغناطيسي كلي و جزئي در جدول

و انرژي همبستگي  𝜇 حسبگشتاور مغناطيسي كلي و جزئي بر .٢جدول

  .ScX (X = Ga, In)2Vبراي تركيبات ولت حسب الكترونبر

ScX2V 𝑀  𝑀  𝑀  𝑀  𝐸  

ScGa2V ٩٣/١٣ ٠/٥١- ٠٩/١ ٧١/٣ ٠٠/٨  

ScIn2V ٤٥/١٣ -٤٥/٠ ٩٧/٠ ٧٤/٣ ٠٠/٨  

  

                                                             
1 Density of states (DOS) 
2 Slater-Pauling rule 

طور كه از مقايسه مقادير مربوط به گشتاورهاي همان

 توان فهميد، بيشترين سهمزئي عناصر ميمغناطيسي ج

  است.  Vگشتاور مغناطيسي كل ناشي از عنصر 

هويسلر دماي هاي مهم يك تركيب تماميكي از ويژگي

كافي از دماي  ةاندازاگر دماي كوري به كوري آن است.

توان نتيجه گرفت كه تركيب مورد اتاق بالاتر باشد مي

مناسبي براي استفاده در ساخت ابزار  ةنظر گزين

دماي كوري با استفاده از تقريب  اسپينترونيك است.

اختلاف انرژي كل در حالت  ةو محاسب ٤ميدان ميانگين

 فرومغناطيس تخمين زده شده استفرومغناطيس و آنتي

 InSc2V و GaSc2Vتركيبات براي دماي كوري  .]٢٣[

. بنابراين تخمين زده شدكلوين  ٤٩٦و  ٣٤١ ترتيببه

ا بودن هاي قابل توجه اين تركيبات داريكي از ويژگي

قابل  InSc2V. بنابراين است بالا دماي كوري نسبتاً

  استفاده در اسپينترونيك است.

 معمولاً  كينترونيساخت ابزار اسپ ياز آنجا كه برا

 يبازنشان رسانانيم هيرلايز كي يرا رو فلزمين باتيترك

ثابت  ريياحتمال تغ نديفرآ نيدر ا جهيدر نت كنند،يم

، اين تغيير ثابت وجود دارد فلزمين بيترك يشبكه تعادل

هاي شبكه ناشي از عدم تطابق ساختار شبكه تركيب

كه  هاييبيترك نيبنابرا باشد.رسانا ميفلز و نيمنيم

خود را حفظ  فلزيمين تيتنش همچنان خاص كيتحت 

 كينترونيساخت ابزار اسپ يبرا يبمناس ةنيكنند گز

هويسلر تمامتركيبات  شتريب يبررس يبرا خواهند بود.

ScX (X = Ga, In)2Vرا تحت تنش هابيترك ني، ا 

حاصل شد كه  جهينت نيو ا ميقرار داد مورد بررسي

 نسبتاً ةدر بازخود را  فلزيمين تيتحت تنش خاص

 يسيمغناط گشتاور. دنكنيحفظ مبزرگي از ثابت شبكه 

رسم شده است.   ٤كل برحسب ثابت شبكه در شكل

3 Bohr magneton 
4 Mean field approximation 
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نشان دهنده اسپين  ↑علامت  .ScIn2V) براي تركيب bو  ScGa2V) براي تركيب ScX (X = Ga, In)2V، a هويسلرساختار نواري براي تركيبات تمام .٢شكل

  نشان دهنده اسپين اقليت است. ↓اكثريت و علامت 

  
مقادير منفي نشان دهنده اسپين اقليت است. .ScIn2Vبراي تركيب  :bو  ScGa2Vبراي تركيب  :aهاي الكتروني كل، چگالي حالت .٣شكل
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 تمام براي تركيبگشتاور مغناطيسي كل برحسب ثابت شبكه  .٤شكل

  .InSc2V هويسلر

  خواص اپتيكي

از  براي توصيف پاسخ ماده به ميدان الكترومغناطيسي   

 الكتريكدي شود. تابعميالكتريك استفاده تابع دي

𝜀(𝜔) ١از دو سهم حقيقي 𝜀 (𝜔) ٢و موهومي 𝜀 (𝜔) 

الكتريك، با قسمت حقيقي تابع ديتشكيل شده است. 

و همچنين الكتريك استفاده از قسمت موهومي تابع دي

  .]٢٤[ آيددست ميكرونيك به-روابط كرامرز

𝜀(𝜔) = 𝜀 (𝜔) + 𝜀 (𝜔)                               ٢ 

  

𝜀 = 1 + 𝑃 ∫
́ ( ́ ) ́

́
                    ٣        

  

𝜀 (𝜔) = ∑ ∫⟨𝑖|𝑀|𝑗⟩ 𝑓 (1 − 𝑓 ) ×

𝛿(𝐸 − 𝐸 −

𝜔)𝑑 𝑘                                           ٤                  

 
 نسبي الكتريكديقسمت حقيقي و موهومي تابع 

 ٣يب شكستضر، )الكتريك خلأ(نسبت به ثابت دي

𝑛(𝜔)  ٤خاموشيضريب و 𝑘(𝜔)  براي تركيبات

GaSc2V و InSc2V رسم  ٦و  ٥هايترتيب در شكلبه

و انعكاس  𝛼(𝜔)همچنين ضريب جذب  اند.شده

𝑅(𝜔) اند. رسم شده ٨و  ٧هايترتيب در شكلبه

                                                             
1 Real part 
2 Imaginary part 

 دستبا استفاده از روابط زير به ذكر شدهيب اضر

  آيندمي

𝑛(𝜔) =
( ) ( ) ( ) 

               ٥     

 

𝑘(𝜔) =
( ) ( ) ( ) 

                ٦    

 

𝛼(𝜔) = 2𝜔
( ) ( ) ( ) 

         ٧    

 

𝑅(𝜔) =
( ( ) ( ))

( ( ) ( ))
                      ٨   

  

 شود،مشاهده مي ٦و  ٥هايدر شكل طور كههمان
ضريب شكست رفتاري مشابه قسمت حقيقي تابع 

الكتريك و ضريب خاموشي رفتاري مشابه قسمت دي

الكتريك دارد. ضريب شكست جذر موهومي تابع دي

 ةالكتريك است، از مقايسقسمت حقيقي تابع دي

نيز اين مطلب  ٦همچنين شكل و ٥شكل bو  aقسمت 

ضريب شكست را  ٥ةبا استفاده از رابط مشخص است.

تخمين  ٦/٨و  ٤/١٠ترتيب به InSc2V و GaSc2Vبراي 

در  GaSc2V براي تركيب ضريب خاموشي ايم.زده

 InSc2Vو براي تركيب  ولتالكترون ٦/٠انرژي حدود 

قابل توجه  ةيك قل ولتالكترون ٨/٠در انرژي حدود 

در  .است هاجذب بالا در اين انرژي ةدهنددارد كه نشان

كنيم كه در يك مشاهده مي aقسمت  ٦و  ٥هايشكل

الكتريك هايي از انرژي، قسمت حقيقي تابع ديبازه

اين مقادير منفي  ةاز مقايس. گيردخود ميمقادير منفي به

شود كه در اين نقاط، پيك جذب مشاهده مي ٧شكلبا 

3 Refraction coefficient 
4 Extinction coefficient 
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توان نتيجه گرفت كه اين بنابراين مي وجود دارد.

ذب امواج مناسب اعنوان جتركيبات براي استفاده به

الكتريك شامل قسمت موهومي تابع دي هستند.

طور كه . هماناست ٢نواريو بين ١نواريگذارهاي درون

، قابل مشاهده است aقسمت  ٦و  ٥هايدر شكل

قابل توجه  ةالكتريك با يك قلقسمت موهومي تابع دي

يك  ةدهندتواند نشانشوند كه اين ميدر آغاز شروع مي

   نواري باشد.گذار بين

   
  .ScGa2V هويسلرضريب شكست و ضريب خاموشي، براي تركيب تمام :bالكتريك، قسمت حقيقي و موهومي تابع دي :a .٥شكل

  
  .ScIn2V هويسلرضريب شكست و ضريب خاموشي، براي تركيب تمام :bالكتريك، قسمت حقيقي و موهومي تابع دي :a .٦شكل

  

  

                                                             
1 Interband transition  2 Intraband transition  
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ScX (X = Ga, 2V هويسلربراي تركيبات تمام ضريب جذب .٧شكل

In).  

  
ScX (X = Ga, 2V هويسلربراي تركيبات تمام انعكاسضريب  .٨شكل

In).  
شود كه براي هر دو مشاهده مي ٧شكلبا توجه به

تا  ٥انرژي بين  ةدر باز ScIn2Vو  ScGa2Vتركيب 

ولت جذب بالايي وجود دارد. اما براي الكترون ١٥

ولت، ضريب جذب الكترون ١٥هاي بيشتر از انرژي

نشان داده  ٨ضريب انعكاس كه در شكل .يابدميكاهش 

تدريج كاهش شده است، در ابتدا مقادير بالايي دارد و به

 ١٥تا  ١٠هاي حدود طوري كه در انرژييابد بهمي

ولت كمترين مقدار خود را دارد. از مقايسه الكترون

هاي انرژي شويم كه در بازهمتوجه مي ٨و  ٧هايشكل

كه جذب بالايي وجود دارد ضريب انعكاس بسيار 

كوچك است و همچنين اگر ضريب جذب كوچك 

 ٧هايدر شكل باشد ضريب انعكاس بزرگ خواهد بود.

هاي انرژي مورد بررسي، نوسان ة، در كل باز٨و 

- شود كه ناشي از گذارهاي درونكوچكي مشاهده مي

در نمودارهاي ضريب جذب و  چرا كهنواري است 

ي برابر با گاف انرژ هانوسان ةضريب انعكاس فاصل

كوچك همچنين در  ةاين نوسانات با دامن .است

موهومي تابع هاي مربوط به قسمت حقيقي و شكل

الكتريك، ضريب شكست و ضريب خاموشي دي

  شوند.مشاهده مي

  گيرينتيجه

خواص الكتروني، مغناطيسي و اپتيكي تركيبات    

 ةنظري با استفاده از ScX (X = Ga, In2V(هويسلر تمام

تابعي چگالي مورد بررسي قرار گرفتند. نتايج نشان 

در هر دو كانال اسپيني رفتار  ScGa2Vدادند كه تركيب 

 ScIn2V دهد و در نتيجه يك فلز است.فلزي نشان مي

فلزي كه خاصيت نيم است فلزيك فرومغناطيس نيم

 كند.بزرگي از ثابت شبكه حفظ مي نسبتاً ةخود را در باز

ScIn2V كند و پائولينگ پيروي مي-از قانون اسليتر

 ،كلوين است ٤٩٦بالاي  داراي دماي كوري نسبتاً

مناسبي براي استفاده در ابزار  ةبنابراين گزين

ضريب اسپينترونيك است. در بررسي خواص اپتيكي 

 ترتيب برابر بابه ScIn2Vو  ScGa2Vبراي  شكست

وجود همچنين با توجه به .شد تخمين زده ٦/٨و  ٤/١٠

اين توان بههاي پايين، ميقابل توجه در انرژي ةيك قل

هاي ها اين تركيبات جاذبنتيجه رسيد كه در اين انرژي

  خوبي هستند.
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