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A B S T R A C T 

We present a comparative study based on Density Functional Theory 

(DFT), of the effect of different approximations such as exchange-

correlation (XC) functional, the Hubbard U, TB-mBJ correction and 

optimized lattice constant strain, on the structural and electronic properties 

of NaTiAs compound. First, using the DFT-based full-potential WIEN2k 

package, we compare the total energy versus volume of ferromagnetic, 

antiferromagnetic, and non-magnetic half-Heusler structures to obtain the 

more stable configuration phase and magnetic state. Calculations show that 

our compound is more stable in the half-Heusler  -phase and in the 

ferromagnetic state. Then we investigate the structural and electronic 

properties of NaTiAs-  using LDA, PBEsol, WC and PBE XC 

functionals. Our results show that different XC functionals cannot lead to 

half metallicity. But, when we use GGA+U and TB-mBJ schemes with 

PBE parameterization, the results indicate that the Fermi level cuts through 

the partially occupied band in the majority-spin channel while it located in 

the gap between the valence and conduction bands in the minority spin 

direction, thus it demonstrates the half-metallic behavior of this compound, 

and the amount of a total magnetic moment is equal to 
1.0 B . 

Furthermore, by applying at least 2%  optimized lattice-constant strain, 

NaTiAs-  becomes half metal. Examination of the elastic constants shows 

that the compound is stable. These types of compounds are candidates for 

making spintronic devices. 
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  علمی  فصلنامه 

 اپتوالکترونیک 
 

 

 پژوهشی« »مقاله

 به   گذار  :NaTiAs  سلریهو  مهین  اژیآل  یکیالکترون  و  یساختار  خواص  مطالعه

 ی فلزهمین حالت
 

  2جعفری عبدالرضا ،*1نعیمی یعقوب
 

 چکیده 

 های تقریب   اثر  که  دهیممی   ارائه   را  (DFT)  چگالی  تابع  نظریه  اساس   بر  ایمقایسه   بررسی   یک  ما
  شبکه   ثابت   کرنش   و   TB-mBJ  تصحیح  ،U  هابارد  پتانسیل  همبستگی،  -تبادل  تابع   نظیر   مختلفی

  استفاده   با  ابتدا،  در  .کندمی  بررسی  را  NaTiAs  ترکیب  یکیونالکتر  و  ساختاری  خواص  روی  شدهبهینه
 ساختارهای  برای  را  واحد  سلول  حجم  برابر   در  کل  انرژی  DFT  بر   بتنیم  WIEN2k  ة بست  از

  حالت   و  پیکربندی  فاز  تا  کنیممی   مقایسه  غیرمغناطیسی  و  فرومغناطیسیآنتی  فرومغناطیسی،  سلریهونیمه

  و     فاز  در  ما  سلریهومهین  ترکیب   که  دهندمی  نشان  محاسبات  آوریم.   دست  به  را  پایدارتر  مغناطیسی

NaTiAs  یکی ونالکتر  و  ساختاری  خواص  ما  سپس است.  پایدارتر  فرومغناطیسی  حالت −استفاده   با  را 
  ساختار  رسم  از  پس  .کنیممی  بررسی  PBE  و  LDA،  PBEsol،  WC  تگیهمبس  -تبادل  هایتابع   از

-تبادل  هایتابع   از  یک  هیچ  که  دهندمی   نشان  ما  نتایج  پایین  و   بالا  اسپینی  یهاحالت   برای  نواری

 و  GGA+U  دیدگاه  از  وقتی  اما  شوند.  منجر  ترکیب  بودن  فلزینیمه   به  توانندنمی  همبستگی
TB-mBJ  پارامترسازی  با  PBE  های کانال  از  یکی  در  که  دهندمی  نشان  نتایج  کنیم،می  استفاده  

  کانال   در  اما  ؛دهدمی  نشان  خود  از  فلزی  خاصیت  و  کندمی  قطع  را   فرمی  سطح  نواری  ساختار  اسپینی
  رفتار این ،کندمی رفتار رسانانیم یک به شبیه و است انرژی گاف یک یادار نواری ساختار دیگر، اسپینی

1.0  با  برابر  کل  مغناطیسی  گشتاور  مقدار  و  دهدمی  نشان  را  ترکیب  فلزینیمه B  .با   این،  برعلاوه  است 

NaTiAs  شده،بهینه   شبکه   ثابت  به  کرنش   درصد  2  حداقل  اعمال −   شودمی   تبدیل  فلزنیمه   به . 

NaTiAs  ترکیب  که  دهدمی   نشان  الاستیک   ضرایب  بررسی  −  نوع   این  .است  پایدار  ترکیب   یک  
 .ندهست اسپینترونیک وسایل ساخت جهت کاندیدایی ترکیبات
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 مقدمه
  کشف   از  پس   سلریهو  ترکیبات  مختلف  فیزیکی  خواص  مطالعه

 اهمیت   1903  سال  در  [1]  سلریهو  فردریک  توسط  هاآن
  به   عمدتاً  سلریهو  ترکیبات  کلی،  طوربه  .است  کرده  پیدا  بسیاری

  1هویسلرنیمه  ترکیب  نامبه  یکی   شوند:می  تقسیم  گروه  دو
(HH)  فرمول  با  XYZ  2لر سیهو  کامل  ترکیب  نامبه  دیگری  و 
(FH)  ل فرمو  با  

2X YZ.  ترکیبات  این  که  است  این  جالب  نکته 
 دهندهتشکیل   عناصر  در  که  باشند   داشته  خواصی  است  ممکن

  که   یافت  را  FH  آلیاژ  توانمی  مثال،  عنوان  به  .ندارد  وجود  هاآن
  غیرمغناطیسی  اجزایی  از   اگر   حتی   ؛است  مغناطیسی  حالت  دارای
  مانند  ؛باشد   شده  ساخته

2Cu MnAl  و  
2Cu MnSi  [2] . 

  فرمول   با  HH  سلر یهونیمه  آلیاژ  یک  از  دیگری  نمونه  همچنین
TiNiSn  عنصر  سه  که  حالی  در  است،  رسانانیمه   که  دارد  وجود 

   .[3] هستند فلز آن
  های زمینه   در  سلریهو  ترکیبات  متنوع  کاربردهای  دلیل  به

  خواص  و  اندگرفته   قرار  زیادی  توجه  مورد   ترکیبات  این   مختلف،
 خواص   جمله  از  ؛دشومی  مطالعه  ترکیبات  این  از  گوناگونی

  بالا  اسپینی  قطبش  و  [11]  ابررسانایی   ،[10-4]  ترموالکتریک
  مکعبی  ساختار  در  HH  ترکیبات  کلی،  طوربه  .[12]

bC1  با  و  
  در   اتم  سه  و  شوندمی  بلورین  F-43m  فضایی  گروه

،  1/ 2،  2/1)  و  (4/1،  4/1،  4/1)  ،(0،  0،  0)  ویکوف  هایموقعیت
 برای   ممکن  اتمی  پیکربندی  سه  بنابراین  .دارند  قرار  (2/1

XYZ  را  هاپیکربندی  این  ما  .دارد  وجود  مکعبی  واحد  سلول  در  
 ترتیب  به  که  کنیممی  تعریف    و  ،    فازهای  عنوان  به

 به  منحصر  مرکزی  موضع  در  Y  و  X،  Z  اتم  موقعیت  به  متناظر
  نشان   1  شکل  در  که  طور  همان  است،(  4/1،  1/ 4،  4/1)  فرد
  ،HH  ترکیبات  خواص  ترینمهم   از  یکی  .است  شده   داده

  در   %100  اسپینی  قطبش  به  منجر   که  است  فلزینیمه  خاصیت
  کانال   دو  در   سلریهو  آلیاژهای  .شودمی  فرمی  سطح  نزدیکی
  که   حالی  در  ،دهندمی  نشان  متفاوت  فتاریر  اسپین  به  وابسته

  رفتار   دیگر  کانال  است،   فلزی  رفتار  دارای  هاکانال  این  از  یکی
  مطالعات   از  بسیاری  در  پدیده  این  .دهدمی  نشان  را  رسانانیمه

  از   جالبی  جدید  ترکیبات  همچنین،  .[21-13]  است  شده  مشاهده
HH  ًتابع   عددی،  محاسبات  در  .[30-22]  اندهشد  بررسی  اخیرا  

  عنوان  به  [31]  (PBE)  3همکارانش  و  پردو  همبستگی  -تبادل
  توسط   (GGA)  4یافته تعمیم  گرادیان  تقریب  از  فرضپیش  تابع

 هایتابع  تأثیرهای  که  است  جالب   اما   .شودمی  استفاده  محققان
 

1 Half-Husler (HH) 

2 Full-Husler (FH) 

3 Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) 

4 Generalized Gradient Approximation (GGA) 

  الکترونیکی   و  ساختاری  رفتار  بر  همبستگی  -تبادل  مختلف
  ما،   محاسبات  طول  در  .باشیم  شاهد  را  سلریهو  آلیاژهای
  همبستگی   -تبادلی  مختلف  توابع  از  استفاده  که  گردید  مشخص

 به  منجر  HH  ترکیب  یک  عنوان   به  NaTiAs  ترکیب  برای
 . شودمی متفاوتی بیش و کم الکترونی خواص

 

 
  اساس بر هویسلرنیمه  ترکیب یک پیکربندی  برای  ممکن  فاز سه  . 1 شکل

 . گیردمی  قرار  میانی موقعیت  در  که اتمی

 
 الکترونیکی   خواص  بر  کرنش  یا  فشار  تأثیر  این،  بر  علاوه

 .است  شده  مطالعه  محققان  از  بسیاری  توسط  سلریهو  ترکیبات
  روی   یکنواخت(  و  )تتراگنال  هاکرنش   تأثیر  مثال،   عنوان   به

 بررسی  [32]  مرجع  در   AuMnSn  فرومغناطیسی  سلریهوهنیم
 -%10  تا  -%8  محدوده  در  تنها  AuMnSn  دادند  نشان  که  شد

 .دارد  فعال  فلزیهنیم  فرومغناطیس  حالت  ،u  تنش  درصد
 (Sb  و  Z=P،  As،  Bi)  LiCrZ  روی  فشار  تأثیر  همچنین

 که   کردند  گیرینتیجه  و  شده  مطالعه  همکاران  و  شکیل  توسط
LiCrBi  و  LiCrSb  در  هستند،  فلزنیمه   بهینه   شبکه  ثابت  در  

  فلزی نیمه   آلیاژهای  به  فشار  تحت  LiCrAs  و  LiCrP  که  حالی
 . [33] شوندمی تبدیل
  ترکیب   الکترونیکی  و  ساختاری  رفتار  ما  ،بررسی  این  در

  مطالعه  چگالی تابع نظریه از استفاده با را NaTiAs سلریهونیمه
  تر دقیق  طوربه را    مختلف  همبستگی  توابع  تأثیر  ما  .کنیممی

  و   ساختاری  خواص  منظور،  این  به  .کنیممی  مقایسه  و  محاسبه
  5ی محل   چگالی  تقریب  از  استفاده  با  را  NaTiAs  الکترونیکی

LDA،  PBE،  PBEsol  (PBE  جامد  مواد  با  سازگار)  تابع  و 
  علاوه   .کنیممی  مطالعه  WC  [34]  6کوهن -وو  یهمبستگ  تبادل

 . کنیممی  دنبال  را  اصلاح  برای  دیگر  رویکرد  دو  ما   این،  بر
)  7بالاها-ترن  تبادلی  پتانسیل  تقریب )TB-mBJ   همچنین 
  8هابارد  پتانسیل  همراه  به   یافتهتعمیم  گرادیان  تقریب

 
5 Local Density Approximation (LDA) 

6 Wu-Cohen (WC) 

7 Tran-Blaha Modified Becke-Johnson (TB-mBJ) 

8 Hubbard potential U 
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(GGA+U).  بررسی   برای  دیگر  روش   یک  عنوانبه  نهایت،  در 
  شبکه   ثابت  روی  کرنش  ثیر تا  ،فلزینیمه  حالت  به  گذار

 . است شده مطالعه  نیز شدهبهینه
 

 محاسبات  جزئیات

  از   استفاده  با   NaTiAs  ترکیب  الکترونیکی  ساختار  محاسبات
FP-)  1کامل   پتانسیل  با  خطی  شدهتقویت  هایموج  روش 

LAPW)  سازیشبیه  بسته  با  که  گرفته  صورت  WIEN2k  
  ، LDA  همبستگی  توابع  از  اینجا   در  .است  شده  انجام  [35]

PBE،  PBEsol  و  WC  یک  همچنین  .است  شده   تفادهاس 
-TB  و   GGA،  GGA+U  رویکردهای  بین  ایمقایسه   مطالعه

mBJ  پارامترسازی  با  PBE  محاسبات  برای  .است  شده  انجام 
 از  متراکم  ایمجموعه   بریلیون،  ناحیه   در  خودسازگار  پتانسیل

2000k-  برابر  سطحموج  قطع  پارامتر  . است  شده  استفاده  نقطه 
Rkmax  با   شعاع   حداقل  R  آن  در  که  شده  تنظیم  =7

  شبکه   بردار  مقدار  ترینبزرگ  kmax  و  تین-مافین  هایکره
 فضای  واقع  در  روش   این  در  .است  پایه  مجموعه  از  معکوس 

-مافین  هایکره  درونناحیه  ی  یک،  است  ناحیه  دو  شامل  بلور
  و   است  )ظرفیت(  مقید  هایالکترون  و  هایون  شامل  که  تین

  و  تین(-مافین هایکره )بین جایگاهی   بین فضایکه  دوم ناحیه
-مافین  هایکره  درون  نواحی  .است  رسانش  هایالکترون  شامل

  به  شرودینگر  معادله  هایجواب  .دارد  کروی  تقارن  پتانسیل   تین
  به   وابسته   تابع  یک  در  کروی  هایهماهنگ  حاصلضرب  صورت

  های جواب   و  ثابت  پتانسیل  جایگاهی  بین  فضای  در  .است  شعاع
  شرط   از  .هستند  تخت  موج  توابع   صورت  به  شرودینگر  معادله

  روی   تخت  موج  توابع  و  کروی  هماهنگ  موج  توابع  پایستگی
 Rkmax  برای  لازم  مقدار  به  تین-مافین  هایکره   مرز
شده بررسی  ترکیب  برای  شدهتوصیه  مناسب  مقدار  که  رسیممی
 . است 7 مقدار WIEN2k افزارنرم  خود توسط ما

  و   هاالکترون  چگالی  همچنین  و  موج  تابع  گسترش   برای
  عدد   مقدار  ترینبزرگ  تین،مافین  هایکره  داخل  یهاپتانسیل 

  مورد   در  .است  شده  تنظیم  10  با   برابر   lmax  ایزاویه  کوانتومی
 (،AFM)  فرومغناطیسآنتی  و  (FM)  فرومغناطیسی  محاسبات

  اتم  12  با   ساده   مکعب  شبکه  و   FM  برای   اتم  3  با   FCC  شبکه
 تا   خودسازگار  هایحلقه  همه  .است   شده  بررسی  AFM  برای

 از  کمتر  متوالی  تکرار  مراحل  بین  کل  انرژی  اختلاف  که  زمانی
410 eV− ،اندشده تکرار باشد . 

 
1 Full Potential-Linearized Augmented Plane-Wave (FP-

LAPW) 

 
  فاز سه برای فرومغناطیس حالت در NaTiAs ترکیب انرژی (a) . 2 شکل

 نتایج .مغناطیسی مختلف یها حالت  در   فاز  برای انرژی  (b)  .مختلف
 .است حالت پایدارترین   فرومغناطیس  حالت  که  دهدمی نشان

 

 ساختاري خواص

 برای   را  NaTiAs  ترکیب  شبکه  ثابت  طول  ما  اول،  مرحله  در
  به   کل  انرژی  رساندن  حداقل  به   با    و  ،    ممکن  فاز  سه

 آن،  از  پس  .کردیم  سازیبهینه  واحد  سلول  حجم  از  تابعی  عنوان
  تمامی   کل  انرژی  اتمی،  پیکربندی  پایدارترین  یافتن  برای

 گرفتن  نظر  در  با  واحد  سلول  حجم  برابر  در  را  هاپیکربندی
 ( AFM)  3فرومغناطیسی آنتی  (،FM)  2فرومغناطیسی   ی هاحالت

  .کردیم مقایسه (NM) 4غیرمغناطیسی  و

  با    فاز  که  دهدمی  نشان  2  شکل  در  شدهگزارش   نتایج
  ساختاری   یفازها   سایر  از  پایدارتر  انرژی  نظر  از  FM  پیکربندی

  خود   محاسبات  ادامه   در   بنابراین  .است  مغناطیسی  یهاحالت  و
  ادامه  FM  پیکربندی  و    فاز  با  NaTiAs  ترکیب  روی  را

 . دهیممی
  حجم(   از  تابعی  عنوان  )به  هاانرژی  بین  کل  انرژی  اختلاف

 رابطه   اساس   بر  بهینه  حجم  به  مربوط  انرژی  و
( ) ( )opE E V E V =  انرژی  ختلافا  این  .شودمی  محاسبه  −

 در   WC  و  LDA،  PBE،  PBEsol  همبستگی  توابع  برای

 
2 Ferromagnetic (FM) 

3 Antiferromagnetic (AFM) 

4 Non-Magnetic (NM) 
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 هر   برای  منحنی  هر  که  است  واضح  .است  شده  ترسیم  3  شکل
 از   همچنین  .است  پارابولیک  رفتار   دارای  همبستگی  تبادل  تابع

  بالاتر  مقادیر  سمت  به   بهینه  حجم  که  است  مشخص  شکل
 به  LDA  از  همبستگی  تابع  که  حالی  در  شود،می   منتقل

PBEsol،  WC و PBE کندمی تغییر . 
 

 
 و  حجم(  از  تابعی عنوان )به  هاانرژی  بین کل  انرژی اختلاف  . 3 شکل

))  بهینه حجم به  مربوط انرژی ) ( )opE E V E V =   تقریب  اساس بر (−

 . مختلف همبستگی تبادلی هایتابع 

 
  توابع  برای  انرژی  حداقل  نقطه  در  بهینه  حجم  مقدار

 تقریباً   ترتیب  به  PBE  و  LDA،  PBEsol،  WC  همبستگی
 ثابت  .است  (u.a.3)  2/442  و   421/ 8  ،8/417  ،6/388  معادل
 بهینه   حجم  از  شدهذکر  همبستگی  توابع  برای  بهینه  شبکه
 مقادیر  .است  شده  استخراج  همبستگی  تابع  هر  به  مربوط

  همبستگی  توابع  برای  NaTiAs  بهینه   شبکه  ثابت  شدهمحاسبه
LDA،  PBEsol،  WC  و  PBE  گزارش  1  شماره  جدول  در 

  به   LDA  از  بهینه  شبکه  ثابت  که  است  واضح  .است  شده
PBEsol،  WC و PBE دهندمی  نشان را افزایشی رفتار . 

 
 مختلف  همبستگی تبادل توابع برای  بهینه شبکه ثابت . 1 جدول

 همبستگی  تبادل توابع آنگستروم()  بهینه شبکه ثابت

158/6 LDA 

285/6 PBEsol 
299/6 WC 
412/6 PBE 

 
 الکترونیکی خواص

  حالت   چگالی  و  الکترونیکی  نوارهای  ساختار  رفتار  کلی،  طور  به
  خواص   ةمشخص  در  مهمی  نقش  فرمی  سطح  به  نزدیک

  ساختار   .کندمی  ایفا   بودن   فلزی نیمه   مانند   مواد   الکترونیکی
  به  (FM)  فرومغناطیسی  حالت  در  NaTiAs  ترکیب   نوارهای

 برای  ترتیب  به  5  و  4  شکل  در  پایدار  مغناطیسی  حالت  عنوان
 هابارد   پتانسیل  تصحیح  و  همبستگی-تبادلی  متفاوت  یهاحالت
  .است  شده ترسیم اقلیت و اکثریت یاسپین کانال دو هر برای

  سطح   همبستگی،  توابع  تمامی  برای  که  شودمی   مشاهده
 ی اسپین  کانال  دو  هر  در  شده  اشغال  جزئی  نوارهای  از  فرمی
 .شودنمی  دیده   بودن  فلزینیمه  خاصیت  بنابراین   و  کندمی  عبور

  قابل   کنیم،  نگاه   اقلیت  اسپین  کانال   به   دقت  به   اگر   حال،  این   با
 از   ترپایین  کمی  هدایت  نوار  ،PBE  حالت  در  که  است  توجه
  برخی  افزودن  با  است  ممکن  بنابراین   و  دارد  قرار  فرمی  سطح

 پتانسیل  (،GGA+U)  هابارد  پتانسیل  مانند  هاییتصحیح
  بهینه   شبکه  ثابت  به  کرنش  اعمال   یا   (TB-mBJ)  شده  اصلاح

 داشته  گذار  فلزینیمه  حالت  به   و  شود   منتقل  فرمی  سطح  به
  .باشیم

  بین   کولنی  دافعه  محاسباتی،   هایروش   در  هابارد  پتانسیل
  پتانسیل  .کشدمی  تصویر  به  بهتر  را  ترکیب  یک  هایالکترون

  برای   هابارد  مدل  در  که  است  برهمکنشی  انرژی  یک  هابارد
  هم  با   و  دارند  قرار  شبکه  از  سایت  یک  در  که  هاییالکترون

 دو   وقتی  دیگر،   عبارت  به  .شودمی  تعریف  کنند،می  برهمکنش
 انرژی  گیرند،می  قرار  سایت  یک   در  مخالف(  اسپین  )با  الکترون

 دفع   از  ناشی  معمولًا  انرژی  این   .یابدمی  افزایش  U  میزان  به
 طور ه ب  پتانسیل  این  .است  آنها  منفی  بار  دلیل  به  هاالکترون
  نظر   در  دارند   فعال  f  و  d  اربیتال  که   واسطه  فلزات   برای  معمول
 .شودمی گرفته

  گرفته   نظر  در  تنظیم  قابل  پارامتر  یک  عنوان  به  U  اغلب
  با   آمده  دست  به  نتایج  مقایسه  با  را  U  مقدار  معمولًا  .شودمی

 یا  مغناطیسی  هایاندازه  ،نواری  فاصله  مانند  تجربی  مشاهدات
  در  چون   مقاله  این   در   ما  .کنندمی  تنظیم  سنجیطیف  هایداده 

  اربیتال   دارای  که  داریمرا    Ti  واسطه  فلزشده  بررسی  ترکیب
  مرجع  از   که  ایمکرده   استفاده   eV  9/4=U  مقدار  از   است  d  فعال

  مدل   یک  TB-mBJ  .است  شده  استخراج  [36]  شماره
 تابعی  نظریه  در  همبستگی  -تبادلی   هایپتانسیل   از  شدهاصلاح
  به   مواد،  الکترونی  خواص  تردقیق  محاسبه  برای  که  است  چگالی

  پتانسیل   این  .است  شده  طراحی  انرژی،  گاف  محاسبه  در  ویژه
  خواص   سازیشبیه  در  آن  بالای  دقت  دلیل  به  اخیر  هایسال  در

 نوارهای  .است  گرفته  قرار  توجه  مورد  دیگر،  مواد  و  هاهادینیمه
  اعمال  و  TB-mBJ  هابارد،  دیدگاه   سه  این  اساس   بر  انرژی
  آورده   7  و  6  ،5  هایشکل  در  بهینه   شبکه  ثابت  به   کرنش

 . اندشده
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 و  اکثریت  اسپین  حالت در NaTiAs ترکیب برای نواری ساختار . 4 شکل

  سطح همان صفر انرژی .همبستگی تبادل مختلف  توابع اساس  بر اقلیت
 .است فرمی

 
  هابارد  پتانسیل بدون با نظر مورد  ساختار برای  انرژی هاینوار  . 5 شکل

 چین(  خط  )خطوط   هابارد پتانسیل  با ممتد(  )خطوط

 
 اقلیت،   یاسپین  کانال  در  6  و  5  اشکال  در  که  است  واضح

  در   فرمی  سطح  اکنون  و  شده  منتقل  بالا   سمت  به  نواری  ساختار
 منجر  که  دارد  قرار  هدایت  و  ظرفیت  هاینوار  بین  شکاف  یک

 کل   مغناطیسی  گشتاور  مقدار  .شودمی  فلزینیمه  خاصیت  به
1.0Tot  با  برابر BM =  در   بیشتر   جزئیات  برای  .آیدمی  دست  به  
  .نیدک مراجعه [18] مرجع  به کل مغناطیسی گشتاور مورد

  انرژی   هاینوار   رفتار  که  است  مشخص   6  و  5  شکل  از
  GGA+U  هابارد  پتانسیل   هایتصحیح  برای  رسانش  و  ظرفیت

  به  مربوط  روش   دو  بین  تفاوت  .است  مشابه  تقریباً  TB-mBJ  و
 ظرفیت  نوار   مقدار  حداکثر  بین  انرژی  )اختلاف  نوار  شکاف  مقدار

 مشخص  6  و  5  هایشکل  از  .است   (رسانش  نوار  مقدار  حداقل  و
  شکاف   از  ترکوچک  GGA+U  برای  نواری  شکاف  که  است

 .است TB-mBJ نواری

 
 اقلیت   اسپین   حالت   در   NaTiAs-β ترکیب   برای   نواری   ساختار   . 6  شکل 

 فرمی  سطح   همان   صفر   انرژی   . همبستگی  تبادل   مختلف   توابع   اساس   بر 
 .است 

 
 کرنش  برای   (، 7  )شکل   شبکه   ثابت   کرنش   رویکرد   در 

  یک به  NaTiAs بالاتر،  مقادیر  و   درصد  2 با  برابر  هیدرواستاتیک 
 رسانش  و   ظرفیت   نوارهای   ، 7  شکل   از   . شود می   تبدیل   فلز نیمه 

  نسبت ( شده  پرنیمه )d   و   ( شده   پر  کاملًا) p های اوربیتال  به  عمدتاً
  در   As  و   NaTiAs-β،  Ti  ساختار   در   زیرا   . شوند می   داده 

 شبکه  ثابت   افزایش   با   دارند،   قرار   نزدیک   همسایه   های موقعیت 
 یابدمی  کاهش  Ti-d و  As-p  های اوربیتال  بین  پوشانی هم  بهینه، 

 مقدار سمت   به  رسانش  نوار  بنابراین  ؛ یابد( می  افزایش  نوار  )شکاف 
 خاصیت  به   نتیجه   در   و   کرده   پیدا   تمایل   فرمی   سطح   بالای 
 .انجامد می   بودن   فلزی نیمه 

 
  شبکه   ثابت   کشش   تاثیر   تحت   وقتی   ساختار   برای   انرژی   نوارهای   . 7  شکل 

  بالاتر   مقادیر   و   درصد   2  با   برابر   هیدرواستاتیک   کشش   برای   . گیرد می   قرار   بهینه 

  نماد   و   بالا   اسپین   معرف   ( )   معرف   نماد   . کند می   گذار   فلز نیمه   حالت   به   ترکیب 

 ( )   است   پایین   رو   اپین   بیانگر . 
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 ها حالت  چگالی

  ، Na  هایاتم  از  (PDOS)  جزئی  حالت  چگالی  روی  ما  ادامه،  در
As  و  Ti  کل  حالت  چگالی  و  (TDOS)  ترکیب  NaTiAs   با  

  تمرکز  TB-mBJ  و  GGA+U  اخیر  رویکردهای  دو  به   توجه
  . شودمی  منجر  ترکیب  این  فلزینیمه  خاصیت  به  که  کنیممی

  . است شده ترسیم 9 و 8 هایشکل در TDOS و PDOS نتایج
 در  TB-mBJ  و  GGA+U  که   است  مشخص  هاشکل  این  از

  اسپین  کانال  در  هااسپین  درصدی  100  قطبش  به  فرمی  سطح
 دهندهنشان   نیز   امر  این  که  شوند،می  منجر  ()   اقلیت
  .هاستآن  بودن فلزینیمه

 اسپینی  قطبش  کانال   یک  در  اینکه  به  توجه  با   ساختار  این
  اسپینترونیک   وسایل  ساخت  جهت   تواندمی  ،دارد  درصدی  100

 الکترونیک   با  متفاوت  علمی  اصولا   1اسپینترونیک  .دشو  استفاده
 عنوان  به  اسپین  الکترون،  بار  جای  به  آن،  در  که  است  معمولی

  تغییر   اینکه  دلیل  به  .است  اطلاعات   حامل  آزادی  درجه  یک
  جریان  با  مقایسه  در  کمتری  انرژی  الکترون  اسپین  حالت

 در  بیشتر  سرعت  باعث  تواندمی  ،دارد  نیاز  الکتریکی  بارهای
 مزایای  از  همچنین  و  گردد  انرژی  کمتر  مصرف  ،هاداده   انتقال
 های داده   حجم  انتقال   یا   ذخیره  امکان  اسپینترونیک  وسایل

  ترکیبات   .است  الکترونیکی  سنتی  وسایل  به   نسبت  بیشتری
  دیده   مغناطیسیفرو  رساناهاینیم   در  اغلب  اسپینترونیک

 . شوندمی

 

 
  ترکیب برای GGA+U دیدگاه اساس بر هاحالت  چگالی . 8 شکل

NaTiAs-β. 

 
1 Spintronic 

 
  ترکیب برای TB-mBJ دیدگاه اساس بر هاحالت  چگالی . 9 شکل

NaTiAs-β. 

 
  کانال  به   اگر   که   شودمی  مشاهده   (d)9  و  (d)8  هایشکل  از
 .است  مشاهده  قابل  نواری  شکاف  کنیم،  توجه  ()  پایین  اسپین

  شده   مشخص  ،WIEN2k  بسته  عددی  محاسبات  هایفایل  از
  الکترون  1/ 714 معادل نواری  شکاف دارای GGA+U که است
-TB  و  (ولت  الکترون  0/ 239  تا  ولت  الکترون  -475/1  )از  ولت

mBJ  از   ولت  الکترون  485/2  معادل  نواری  شکاف  دارای(  
  نتایج  با   که  است  (ولت  الکترون  46/0  تا  ولت  الکترون  -2/ 025

 .دارد مطابقت  نواری ساختارهای مقایسه
 

 الاستیک  ضرایب  و مکانیکی پایداري

 ،NaTiAs-β  ترکیب  مکانیکی  خواص  توصیف  رایب
  توان می  که  هستند  ضروری  و  اساسی  ijC  الاستیک   هایثابت

 این  .آورد  دست  به  پایه  حالت  کل  انرژی  محاسبات  از  را  آنها
 خواص   و  فازی  پایداری  بررسی  برای  توانمی  را  هاثابت

 یک   پاسخ  ،j  کرنش  .برد  کار  بهشده  مطالعه  ترکیب  مکانیکی

  ijC  الاستیک   هایثابت  .است  i  اعمالی  تنش  به  سیستم

 صورت   به  را  تنش  و  کرنش  که  هستند  تناسبی  ضرایب

i ij jC =   سلول   با   کریستال   برای  .کنندمی   مرتبط  هم  به  

  الاستیک   ثابت  سه  فقط  قوی،  تقارن  دلیل  به  مکعبی،  واحد
  دارد،  وجود  مستقل 

11 22 33C C C= =12 13 23C C C=   و  =

44 55 66C C C=  مدول  مستقل،  الاستیک  هایثابت  این  از  .=
  را   کریستالیپلی  هایمجموعه  G  برشی  مدول  و  B  بالک

 دست   به  هیل  -  سروی  –  وویگت   تقریب  اساس   بر  توانمی
  G  برشی  مدول  و  B  بالک  مدول  وویگت،  میانگین  در  .آورد

 . [37] شودمی داده  زیر صورت به مکعبی شبکه
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 الاستیک   هایمدول  سایر  ،رزی  استاندارد  روابط  از  استفاده  اب
  به   توانمی  را     پواسون  نسبت   و  E  یانگ   مدول  مانند  مهم

 [38] آورد دست به زیر صورت
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 آورده   2  جدول  در  بالا   ضرایب  برای  آمده  دست  به  مقادیر

 . است شده
 

 ها مدول و  الاستیک  ضرایب  . 2 جدول

67/396  Gpa 
11C 

60/164  Gpa 12C 

77/30   Gpa 
44C 

96/241  Gpa B 
87/64   Gpa G 

38/0  
72/3 /B G 

37/442  K 
D 

 
  زیر  پایداری  شرایط   2  جدول  در  موجود   مقادیر  به   توجه  با

  ترکیب   و  است  برقرار  [39]  هوانگ-بورن  شرایط  به  معروف
 . دارد خوبی پایداری شرایط
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B/  نسبت G،  را   ساختار  بودن  2شکننده   یا  1پذیرشکل  

 75/1  از  بیشتر  مقادیر  برای  که  طوری  به  هددمی   نشان
  بالکی   ساختار  بنابراین  ؛است  شکننده  آن   از  کمتر  و  پذیرشکل

 
1 Ductile 

2 Brittle 

NaTiAs-β  بالای   3دبای  دمای  .است  پذیرشکل   ساختار  یک 
  و  ساختار  این  بالای  گرمایی  ظرفیت  بر  است  گواهی  ترکیب  این
  .کند ذخیره خود در را یبالای گرمایی انرژی تواندمی

 

 گیري نتیجه
  ی، همبستگ  -تبادل  مختلف  های تابع  اثرات  ما  مطالعه،  این  در

 ثابت  کششی  تغییرات  و  TB-mBJ  تصحیح  ،U  ردهابا  پتانسیل 
  ترکیب   الکترونیکی  و  ساختاری  خواص  بر  را  بهینه  شبکه

NaTiAs  افزاری نرم   بسته   از  استفاده  با  .کردیم  بررسی 
WIEN2k بر مبتنی DFT کردیم ثابت کامل، پتانسیل روش  و 

  . است  پایدارتر  فرومغناطیسی  حالت  در  NaTiAs-β  ترکیب  که
 ، LDA  مانند  همبستگی  تبادل  مختلف  هایتابع  که  هنگامی

PBEsol،  PBE  و  WC  خواص   آوردن  دست  به  برای  را  
  نتیجه  این  به  کردیم،  اعمال  ترکیب  الکترونیکی  و  ساختاری
 حالت   به  منجر  توانندنمی  تنهایی  به  هاتابع  این  که  رسیدیم

 های روش   از  که  هنگامی  حال،   این  با  .شوند  فلزینیمه
GGA+U  و  TB-mBJ  پارامتریزاسیون  با  PBE   استفاده  

  کل  مغناطیسی  گشتاور  با  فلزینیمه  خاصیت  ترکیب  کردیم،
1.0  با  برابر B  مورد  در  روش   دو  این  بین  تفاوت  .داد  نشان  را 

  TB-mBJ  برای  انرژی  شکاف  .است  انرژی  شکاف  مقدار
 مورد  در  همچنین،  .است  GGA+U  انرژی  شکاف  از  تربزرگ
  برای   که   داد  نشان  ما   نتایج  شبکه،  ثابت  کرنشی  تغییرات  روش 

  شبکه،   ثابت  هیدرواستاتیک  تنش   از  بالاتر  مقدار  و  درصد  2
NaTiAs   در  آمده  دست  به  الاستیک  ضرایب  .شودمی  فلزنیمه 

 . است پذیرشکل و پایدار ترکیب این که دهندمی نشان 2 جدول
 

 
3 Debye 
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