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A B S T R A C T 
The structural stability, electronic, magneto-optical properties of 
CoRuVGa have been studied using GGA approximations. The 
ferromagnetic phase with a magnetic moment of 2.69 �� is more 
stable than the non-magnetic phase. This structure has elastic 
stability with Young's modulus and shear modulus of 186.1749 GPa 
and 5.0 GPa, respectively. Moreover, the phonon scattering diagram 
shows that this compound has dynamic stability. This structure has 
metallic behavior. Due to the ferromagnetic behavior of this 
compound, the Kerr angle in the visible and ultraviolet regions has a 
counter-clockwise rotation of 0.1 degrees. 
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  مقدمه
 آنهاهاي شاخه و هویسلر آلیاژهاي ویژه به، جدید مواد اکتشاف
 دانشمندان از بسیاري توجه تنظیم قابلهاي ویژگی با همراه
 هايفناوري. است کرده جلب خود به را جهان سراسر در

 سازيذخیره و انرژي تبدیل تا گرفته ساناییابرر از مدرن
 هویسلر آلیاژهاي توسط معمولاً تماس بدون سنجش تا هاداده

 چند هايویژگی دلیل به مواد از دسته این. شوندمی تقویت
، زیاد کوري دماي، سازگار نازك لایه هايرابط مانند بعدي

 پیشرو تحقیقاتی حوزه عنوانبه غیره و مغناطیسی مقاومت
 بینیپیش براي کافی تحقیقات علمی جامعه ].2،1[ آمدند پدید
 شده تعریف پیش از خواص از برخی با. داد انجام جدید مواد
 مغناطیسی گشتاورهاي یا، بالا اسپین قطبش، فلزي نیمه مانند

 دسته (HMFs) فلزي نیمههاي فرومغناطیس ،بزرگ انتگرال
 در را هادي یمهن خواص که دهندمی نشان را مواد از جدیدي
 کانال در و دهندمی نشان خود از (پایین) اسپین کانال یک

 آنها. کنندمی عمل رسانا عنوان به (بالا) دیگر چرخشی
 اساسی واحدهاي توسعه براي اسپینترونیک در را کاربردهایی
، داده سازيذخیره هايدستگاه جمله از، کنندمی پیدا کامپیوتر

 فناوري با الکترونیکی هايهدستگا، مغناطیسی حسگرهاي
 از پس. ]3[ تونلی اتصالات و چرخشی شیرهاي، پیشرفته
 سال در de Groot توسط فلزي نیمه مواد نظري تحقق
 رشته یک به فلزي نیمه خواص با مواد مطالعه، ]4[ 1983
، درك براي زیادي تلاش. است شده تبدیل فیزیک در نوظهور
 دلیل. است شده انجام لزيف نیمه جدید مواد رشد و بینیپیش
 کاربردهاي براي فلزات نیمه از بالقوه استفاده تلاش این اصلی
 تصادفی دسترسی حافظه مانند، ]6،5[ اسپینترونیک دستگاه

 magnetic random access (MRAM) مغناطیسی
memory از بیش با هویسلر ترکیبات خانوادة. ]7[ است بوده 

 کرده جلب خود به را ققینمح از بسیاري توجه عضو هزار یک
 نیم ویژگی قبیل از متعدد فیزیکیهاي ویژگی بروز. است
 ]9،8[ شکلی حافظه اثر، متنوع مغناطیسیهاي ویژگی، فلزي
 ]14،13[ بزرگ مقاومت و ]10-12[ بزرگ مغناطوگرمایی اثر
 توجه دلیل آنها بر حاکم فیزیک سادگی دیگر سوي از و

 ترموالکتریکی عملکرد انندم است ترکیبات این به گسترده
 ].16،15[ عالی
 چند فقط شده گزارش هویسلر چهارگانه آلیاژهاي میان در
 نظمیبی کنترل. شوندمی متبلور مرتب Y نوع ساختار در مورد
 براي بزرگ چالش یک هم هنوز مواد از دسته این در نقص و

 بنديقطب بر زیادي حد تا نظمیبی زیرا، است کاربردها
 آلیاژهاي مورد در گزارش زیادي تعداد. گذاردمی ثیرتأ چرخش

، دارد وجود بعدي سه گذار عناصر بر مبتنی هویسلر چهارگانه
 بر (مبتنی پایه چهار هویسلراي هسته چهار آلیاژ چند فقط اما

Ru و Rh( جایگزینی اثر. اندشده مطالعه آزمایشی صورت به 
 چهارگانه يآلیاژها در 4d عنصر یک با 3d عناصر از یکی

 CoFeMnGe، مثال عنوان به .]17-20[ است جالب هویسلر
 3DO اختلال توجهی قابل مقدار داراي آلیاژ که شد مشخص

 4d عنصر یک با Fe جایگزینی رودمی انتظار و است
(Ru,Rh) هم زیرا، شود ساختار بهبود باعث CoRuMnGe و 

 .]22،21[ یابندمی تبلور L21 ساختار در CoRhMnGe هم
 بود نشده MOKE محاسبات بهاي اشاره دیگران کارهاي در
 ارزیابی کارها دیگر در و شدیم آن بررسی به علاقمند ما و

 آنهاي ویژگی و بحث به بار نخستین براي و است هنشد
 قطبش اساس بر که اسپینترونیک هايدستگاه در. ایمپرداخته
 عملکرد به توانمی، کنندمی کار (EF) فرمی سطح در اسپین
 از یکی یافت دست کمتري انرژي مصرف و اضافی
 الکترونیکیهاي دستگاه براي مواد پیشنهاديهاي بنديدسته
 آلیاژهاي. است هوسلر ترکیبات، آینده چرخش بر مبتنی
 نشان را ايالعادهفوق الکترونیکی خواص کامل هوسلر
 یحال در اسپین کانال یک براي فلزي رفتار آن در که دهندمی
 مشاهده دیگر اسپین کانال براي رسانانیمه خصوصیت که
 (HMF) فلزي نیمههاي فرومغناطیس به بنابراین ؛شودمی

 از یکی EF اطراف در رسانا هايالکترون وجود معروفند
 فرمی انرژي در بالا اسپین قطبش به منجر اسپینی هايکانال

 100 مرتبه اسپینی پلاریزاسیون. شودمی هوسلر ترکیبات
 امیدوارکننده اسپینترونیک کاربردهاي براي واقع در درصد
 یافت دست بالا اسپینی قطبی جریان به توانمی زیرا ؛است
 دماي، شده ذکر جذاب الکترونیکی هايویژگی بر علاوه
 معیارهاي، بالا مغناطیسی گشتاورهاي و (TC) بالا کوري
 از سپ کنندمی حفظ تکنولوژیکی کاربردهاي براي را مهمی
 آلیاژهاي بر شدیدي علاقه NiMnSb در HMF کشف
 از، شد بزرگی خانواده تولید به منجر که شد متمرکز هوسلر
 اسپین قطبش (Co) کبالت بر مبتنی هوسلر آلیاژهاي جمله
 ].23[ دادند نشان را کوري دماي و بالا
  

  محاسبات روش
 ريتئو چگالی تابعی نظریه از استفاده با اولیه اصول محاسبات

]26-24 [(DFT) از بسیاري مسئله آن در که ؛شودمی انجام 
 یک به، شم- کهن معادلاتها هسته و هاالکترون تعامل
 شم- کهن معادلات حل .]27[ یابدمی کاهش الکترون معادله

-FP( خطی ۀبهبودیافت امواج کامل پتانسیل روش از استفاده با
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LAPW( ]28[ بسته در که شودمی انجام WIEN2k کار هب 
 از استفاده با همبستگی پتانسیل تعویض. ]29[ است رفته

 تقریب در Perdew-Burke-Ernzerhof پارامتراسیون
. ]30[ شودمی محاسبه (PBE-GGA) یافته تعمیم گرادیان
 و بالا چرخش حالت دو هر براي اسپینی چرخش محاسبات

 امواج در برشی بین ناحیه در موج توابع. شودمی انجام پایین
 شعاع. یافت گسترش Rkmax = 8.0 برش بااي صفحه
 گرفته نظر در a.u 20/2ها اتم همه براي (RMT) قلع مافین
 با برابر بریلوئن اول منطقه در K شبکه نقاط تعداد. شودمی

 ساخته Brillouin کاهش قابل غیر منطقه در )13×13×13(
  هااتم پوزیشن است شده

V(0.25 0.25 0.25), Ru(0.5 0.5 0.5) , Co(0.75 0.75 
0.75) Ga(0.0 0.0 0.0)  

 استاتیکی مکانیکی پایداري بررسی محاسبات ادامه در
 خواص و الاستیکیهاي ویژگی، حجم حسب بر انرژي منحنی

 بررسی. است شده انجام wien2k افزارنرم با الکترونیکی
 با فونون نواري ساختار و ترکیب این دینامیکی پایداري
 رفتار و است شده انجام اسپرسو کوانتوم افزارنرم از استفاده

MOKE افزارنرم با ترکیبات این Exciting شد تحلیل .  
  

  بحث و نتایج
 داده نمایش CoRuVGa ترکیب بالکی ساختار )1( شکل در

 چهارتایی یسلرهو یک ترکیب این بالکی حالت در است شده
 و با Co همسایگانش با اتم هر. است متراکم ساختاري با

Ru,V ،است کرده برقرار .  
  

 
 CoRuVGa ساختاري شکل. 1شکل

  
 ترکیب یک پایداري درك براي ابزار ترینمهم و اولین
 واحد سلول براي ground state نقطه وجود کریستالی
 حسب بر بلور کل انرژي تغییرات اساس این بر. است ترکیب
 دلهمعا (fiting) برازش با را آن واحد سلول حجم تغییرات
 رسم nm و fm حالت دو در )2( شکل در مورناگون بریش

 در ارزشمندي اطلاعات حاويها منحنی این. ایمکرده
 غیر و مغناطیسیهاي فاز در جسم مکانیکی رفتار خصوص
 توجه. هستند آن براي تعادلی حجم و کمینه نقطه وجود شاهد
 فرومغناطیس فاز در ترکیب این که است مهم نکته این به
 بسیار فاز این در آنها تعادلی حجم انرژي که چرا است یدارترپا

 در دارد وجودکه اي نکته. است مغناطیس غیر فاز از کمتر
 همگرایی سمت بهها نمودار تعادلی حجم از کمترهاي حجم
 در باشد استرس تحت بلور که حالتی در و اندرفته بیشتر
 جایشان یمغناطیس و مغناطیسی غیر فاز ترکوچک هايحجم
  . شودمی مغناطیسی غیر فاز در بلور و شودمی عوض
 شبکه ثابت مانند است مهمی اطلاعات حاوي نمودار این
 در که کمینه نقطه در انرژي و مدول بالک مشتق مدول بالک
 )1( جدول از که طور همان. است شده لیست )1( جدول
 کردیم محاسبه بالک حالت در کهاي شبکه ثابت بینیممی

 نشان این بنابراین ؛دارد کارها دیگر با خوبی بسیار تطابق
 قابل و هستند استاندارد گرفته انجام محاسبات که دهدمی

 و مغناطیسی فاز در که دهدمی نشان مدول بالک است. استناد
از  و است بزرگ بسیار بلور سختی مغناطیسی غیر چه

 مشتق .است برخوردار صنعتی کاربردهاي براي لازم استحکام
 مغناطیسی غیر فاز در خصوص به فاز دو هر در مدول بالک
. است یونی نوع ازها اتم بین ترکیبکه  دهدمی نشان

 فرومغناطیس فاز در ترکیب این مغناطیسی ممان همچنین
 به دهیپاسخ در ترکیب این شدید مغناطیسی میل گویاي
 آن دارد وجود )2( شکل در که مهم نکته. است خارجی میدان
 غیر فاز در و پایدار فرومغناطیس فاز در ساختار اینکه  است

  . هستند پایدار شبه مغناطیس
 

 
  

 غیر و مغناطیسی فاز دردو حجم حسب بر انرژي نمودار. 2شکل
 مغناطیسی
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  CoRuVGa مغناطیسی ممان، مدول بالک، شبکه ثابت. 1 جدول
Materials CoRuVGa(FM) CoRuVGa(NM) 

oa 5. 9450 5. 95[21] 5. 9250 
]3u. V[a 355. 0797 350. 9222 

B(Gpa) 186. 1745 206. 4382 
/B 5. 3317 4. 1248 

Energy(Ry) -17637. 43852 -17637. 42413 
µ(GGA) 2. 69 --- 

  
 

  الاستیک
 محاسبه طریق از هویسلر ترکیب این مکانیکی پایداري
 در جنتای و هشد بررسی انرژي رویکرد با الاستیک هايثابت
 در که شودمی مشاهده ].31[ است شده خلاصه )2( جدول

 C11 از مستقل components جز سه فقط مکعب کریستال
)33C = 22C (= ،)23C = 13C (= 12C و )66C = 55C (= 44C 

 زیر معیارهاي، مکعب کریستال پایداري براي. شودمی یافت
)44C<(  برشی مدول، )12C2 + 11C<( 0 انبوه مدول. شد تأیید

   .)12C-11C<( 0 ضلعی چهار برشی مدول و 0
 

B = ��� � �����                                                       (1) 
 
G = �� � ���                                                           (2) 
 � = �����������                                                        (3) 

 بالک فاز در CoRuVGa ترکیب الاستیک ضرایب
 شیر نظیر آن با مرتبط يهاپارامتر دیگر و است شده محاسبه
 دماي ناهمسانگردي ثابت، پواسون ضریب، مدول یانگ، مدول
 لیست )2( جدول در مدول شیر به مدول بالک نسبت، دباي
 ترکیب الاستیکی بضریکه  شودمی مشاهده. است شده

CoRuVGa پایداري شرایط قاعدتاً  و است بزرگیبسیار  عدد 
 در ترکیب این خصوص به، شودمی دیده آن در الاستیکی
 ؛دهدمی نشان خود از بالاي بسیار کشسان ،اصلی قطر راستاي

 و مدول یانگ همچنین. است شده مشخص 44c ضریب با که
هاي کشش مقابل درکه  است آن دهنده نشان مدول شیر

 نشان پواسون ضریب. است مقاوم بسیار برشی و سطحی
 یونی آن ترکیب باشد 25/0 از کمتر مقداري اگرکه  دهدمی
 بالکی ساختار در ضریب این مقدار به توجه با بنابراین است؛
. هستند یونی هاپیوند ،ترکیب این درکه  گرفت نتیجه توانمی

. دهدمی نشان را ساختار ودنب بریتایل یا داکتایل، B/G نسبت
 آن از کمتر و داکتایل 25/1 از بیشتر مقادیر براي که طوري به

 ترکیب یک CoRuVGa بالکی ساختار بنابراین ؛است برایتایل
 ترکیب این واحد سلول در هااتم تنوع به توجه با .است برایتایل

  . نداریم الاستیکی همسانگردي

 این در الاستیکی ناهمسانگردي ضریب دلیل همین به
 مختلف راستاهاي در ساختار این. است بالا بسیار ترکیب
 دباي دماي دهدمی نشان خود از را متقارن الاستیکیهاي پاسخ
 این بالاي گرمایی ظرفیت بر است گواهی ترکیب این بالاي
  .کند ذخیره خود در را بالاي گرمایی انرژي تواندمی و ساختار
  

 CoRuVGa تیکیالاسهاي ثابت. 2 جدول
Materials CoRuVGa 

11C 313.2470 
12C 136.6490 
44C 779.1696 

E 652.572 
G 345.747 
ν 0.056 

B/G  0.5654 
A 8.8242 

Dθ 851.754 

 
 در CoRuVGa ترکیب فنونی نواري ساختار )3( شکل

 سودمند ابزاري فنون نواري ساختار. دهدمی نشان را حالت
 صفر از بالاتر دماهاي در هارکیبت پایداري تشخیص جهت
هاي ارتعاش، انرژي کوانتاهاي يترازها این که طوري به. است
 در که اينکته .دهدمی ما به را بریلوئن اول منطقه در شبکه
 که هستند مثبتها تراز تمام که است آن شودمی دیده نمودار
 پنل در .است بلوري شبکه این ارتعاشی پایداري دهنده نشان

(a) به این که شودمی مشاهده فرکانسی گاف دو بالکی ساختار 
 دیگر به نسبت ساختار این در Ga و Ru سنگینهاي اتم دلیل
 آکوستیکی ترازهاي آکوستیکی ناحیه در همچنین. استها اتم

 انتقال دهدمی نشان که هستند بزرگیهاي گرادیان داراي
 در و افتدیم اتفاق خوبی به ترکیب این در گرمایی انرژي

 . شودمی کاستهها منحنی شیب اپتیکی و بالاترهاي فرکانس
 

 
 بریلوئن اول ننطقه در فونونی پاشندگی. 3 شکل
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  الکترونی بخش
 Band structure و DOS شامل مواد الکترونیهاي ویژگی
 اپتیکیهاي ویژگی تمام است مهمی اطلاعات حاوي

 ناشی مواد کترونیال رفتار از مغناطیسی و ترموالکتریکی
 رسم GGA تقریب با dosهاي منحنی )4( شکل در .شودمی
  . است شده

 داراي پایین و بالا اسپین دو در ترکیب شودمی ملاحضه
 شاهد فرمی سطح در بنابراین ؛است الکترونی ناهمسانگردي

 رفتار داراي ترکیب این پس ؛هستیم اسپینی قطبیدگی
 شده بیان )1( جدول رد که طور همان .است فرومغناطیس

 69/2 مغناطیسی ممان داراي بالکی حالت در ترکیب این است
 و بالا اسپین در الکترونیکی حالات پیوستگی. است مگنتونبور

 دهنده نشان هاآن در فرمی سطح شدگیقطع و پایین
 . است ترکیب این خوب بسیار رسانندگی
 با dn و up اسپین دو در نواري ساختار نمودار ادامه در
 نواري ساختار )5( شکل. است هشد بررسی GGAهاي تقریب

 ترازهاي شکل ترکیب هر نواري ساختار. دهدمی نشان را
 نشان بریلوئن اول منطقه در تقارنیهاي راستا دررا  انرژي
 ترازهاي dn و up اسپین دو درکه  شودمی مشاهده. دهدمی

ات به انرژي  در ینهمچن ؛کردند قطع را فرمی سطح کرّ
 تاکید نمودارها شیب و فرمی سطح در ترازها شدید تنیدگیهم

 dos نمودار بای کامل تطابق در نمودارها اینکه  است بیشتري
  . هستند
  
 

 
  

 الکترونی حالات چگالی. 4 شکل

 
 پایین و بالا اسپین دو در نواري ساختار. 5 شکل

  
 (MOKE) کر اپتیکی مگنتو اثر
 بهبود فرومغناطیس خواص باها اديه نیمه تحقیق براي اخیرا
 توسعه اصلی تحقیق .است شده انجام گسترده تحقیقات یافته

هاي دریچه مانند هاییدستگاه براي است جدید اسپینترونیک
هاي دستگاه، مغناطیسی حسگرها، اسپینهاي دیود، اسپین
 به این مواد واکنش. سریع فوق نوريهاي سوئیچ و منطقی

 به است ممکن و کندمی تغییر مغناطیسی انمید حضور در نور
 ما دلایل این به .شود استفاده نوري الکترو دستگاه عنوان
 بررسی را مغناطیسی خواص و اپتیک مگنتو اثر داریم
 مگنتواپتیکی هايپدیده از استفاده براي عمده دلایل. کنیممی
هاي نمونه یابیمشخصه، علمی-تحقیقاتی وسایل در

 کم، مغناطیسی) نمونه گیرياندازه در بالا (دقت مغناطیسی
 کنندمی کار اثرات این اساس بر که هاییدستگاه بودن هزینه

 مغناطیسی ماده از کوچکی ناحیه پویش توانایی همچنین و
 مغناطیسی میدان بودن خطر کم دیگر دلیل ند؛هست نور توسط
 . است
 مدار – اسپین چرخش از ناشی نوري خواص که آنجا از
 بازتاب ترکیب در ما که شودمی باعث هاچرخش این ،تندهس
 اثرهاي آمدن وجودهب باعث این که ؛باشیم داشته انتقال و

 magneto optic کر اثر. شودمی فارده و کر اپتیکی مگنتو
kerr effect(MOKE) با پلاریزه نور برهمکنش از ناشی 

 بیضی و چرخش باعث که، است ماده سطح مغناطیسی حالت
 از نور انعکاس بر نور اولیه قطبش حالت شدت تغییر .شودیم
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 مغناطیسی و دوشکستگی از بودن بیضی و چرخش ماده سطح
 نور شدن قطبی حالت از رنگی دو اثرات .گیردمی سرچشمه

 مسیر .دارد برش و قطبش حالت، مغناطش به بستگی که
 در معمولاًکه  است MOKE اطلاعات عمق نور پراکنده
 . ]32[ است نانومتر 10 ندچ محدوده

 البته. است زیر صورت به کر اثر براي نوري هدایت تانسور
 در میدان و است معتبر مکعبیهاي سیستم براي رابطه این

 . ]34،33[ است z راستاي
  
  
  
  

 استفاده زیر رابطه از کر اپتیکی مگنتو اثر محاسبه براي
  کنیم:می

θ�(ω) + iγk(ω)= −σ��(ω)σ��(ω)�1 + 4πiw σ��(ω)             
  
 زوایه و کر چرخش زاویه ترتیب به kγ و �θ اینجا در که
  است. الکترومغناطیسی امواج فرکانس ω، بیضی چرخش
 واقع در که فاراده زاویه و کر زاویه پارامتر دو )6( شکل در
 تحت و هستند اپتیکی مگنتو اثر موهومی و حقیقیهاي بخش
 شودمی مشاهده. کردیم رسم بلور به شده تابیده نفوتو انرژي
 شاهد ترکیب این بالکی ساختار در 3.5ev مرئی ناحیه در که
 به فوتون الکتریکی میدان مولفه پادساعتگرد چرخش یک
 تریناصلی دهدمی نشان kγ نمودار. است درجه - 1/0 اندازه
 . دهدمی رخ مرئی ناحیه در نور قطبیدگی براي انرژي

 

 
  

  فوتونی انرژي حسب بر kγ فاراده و �θ کر زاویه .6 شکل
  
  گیرينتیجه

 پایداري، GGA تقریب و چگالی تابعی تئوري به توجه با
 و نوري مغناطیسی رفتار، الکترونیکی خواص، مکانیکی

CoRuVGa برابر در انرژي تغییرات محاسبات. شد بررسی 
 استاتیکی پایداري FM فاز در ترکیب این که داد نشان حجم
 مدول مشتق مقدار اساس بر آن هاياتم بین پیوند و دارد

 سازه این که داد نشان الاستیسیته نتایج طرفی از. است حجیم
 همچنین. بوده کرنش و تنش برابر در الاستیک پایداري داراي
 مثبت فونون سطوح تمام که داد نشان آن فونون باند ساختار
 شاهد البته و بود امیکیدین پایداري دهنده نشان که است
 نمودارهاي .بودیم cm300-1 تا cm250-1 بین فرکانسی شکاف
DOS است بوده فلزي ویژگی داراي ترکیب این که داد نشان .

 زاویه رفتار در تغییر شاهد ما، ولت 8 انرژي تا مرئی محدوده از
 به مغناطیسی پاسخ این که هستیم درجه +05/0تا  -1/0 از کر
 براي مناسبی کاندید ترکیب این و کندمی فراهمرا  نور

  . است نوري مغناطیسیهاي زیرلایه
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