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  چکیده

 یسیمغناط و یالکترون ،يساختار هايویژگی حاضر، مطالعه در
 هسلر ترکیب از Ti2CuHg و Mn2CuAl بلوري ساختارهاي

 چارچوب در اولیه اصول محاسبات از استفاده با ،TaGa2Co کامل
 حالت که دهندمی نشان نتایج شدند. مطالعه چگالی تابعی نظریه
 نظم با Mn2CuAl نوع از بلوري ساختار داراي ترکیب این پایۀ

 محاسبات نتایج است. Bµ00/2 مغناطیسی گشتاور و فرومغناطیسی
 نیمه خاصیت داراي پایه حالت که دهندمی نشان الکترونی ساختار
 بر است. %100 اسپینی قطبش و eV 48/0 نواري گاف با فلزي
 به تواندمی TaGa2Co هسلر ترکیب پژوهش، این نتایج اساس
  شود. توصیه آینده اسپینترونیکِ اهداف براي جدیدي ماده عنوان

  
  کلیدي گانواژ
  ی.سیمغناط خواص ،یالکترون ساختار ،چگالی تابعی نظریه فلز، مهین

  
 

Abstract  
In the present work, by using the first-princilpes 
calculations within the density functional theory 
framework, the structural, electronic and magnetic 
properties of AlCu2Mn and CuHg2Ti crystal struc-
tures of the full-Heusler compound Co2TaGa were 
studied. The results indicate that the ground state 
of this compound is AlCu2Mn-Type with ferro-
magnetic order and a magnetic moment of 2.00µB. 
The results of electronic structure calculations 
show that the ground state has a half-metallic na-
ture with an energy gap of 0.48eV and 100% spin 
polarization. According to the results of this study, 
the Co2TaGa Heusler compound can be recom-
mended as a novel material for future aims in 
spintronic applications. 
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  مقدمه
 شامل اسپین، پایۀ بر الکترونیک یا کینترونیاسپ دانش
 یک در اسپین آزادي درجات کاريدست و کنترل مطالعۀ
 به نیز اسپین الکترون، بار بر علاوه آن در که است سیستم
 گیردمی قرار استفاده مورد بیشتر آزادي ۀدرج یک عنوان

 چشمه یک نیازمند کینترونیاسپ حوزة در قطعات همۀ .]1[
 کم اسپینی قطبش لیدل به یسیمغناط فلزات هستند. اسپین
 از نتیجه، در نیستند؛ مناسب منظور این براي )%50 از (کمتر
 به مغناطیسی، فري یا فرو فلز نیمه مواد مختلف، مواد میان
 هستند ترمناسب اهداف این براي بالا، اسپینی قطبش سبب
-2[ اندداشته ايعمده سهم کینترونیاسپ دانش توسعۀ در و
5[. 

 از دسته این روي بر مطالعه فلز، نیمه مواد کشف از پس
 در وسیعشان کاربرد سبب به و یافت افزایش سرعت به مواد،

 کشف براي ايگسترده هايتلاش اسپینترونیک، قطعات
 نیمه اررفت .]10-6[ گرفت صورت جدیدتر فلز نیمه مواد
 دهایاکس یبرخ مانند مواد از یمختلف انواع در فلزي

)4O3Fe 2 وCrO(، هاتمنگنی )/ /La Sr MnO0 7 0 3  و )3
  .]6[ است شده مشاهده هسلر ترکیبات نیهمچن
 نوار و فلزي خصلت اسپینی نوار یک فلز، نیمه مواد در
 نتیجه در دهد؛می نشان خود از رسانایی نیمه خصلت دیگر
 به .]12 ,11[ است فلزي نیمه خصلت داراي مجموع در ماده
 هايحالت چگالی مواد، از دسته این براي دیگر، بیان

 اسپینی نوار یک براي تنها ،FE(N( فرمی، تراز در الکترونی
 که است آن مفهوم به این و است صفر برابر (بالا/پایین)

  :]13[ است صفر برابر آنها براي P اسپینی قطبش
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)F آن در که )N E¯ و F( )N E­ چگالی ترتیب به 

 و پایین اسپین نوار براي فرمی تراز در الکترونی هايحالت
 است. بالا

 دارند، تعلق فلز نیمه مواد خانوادة به که هسلر ترکیبات
 تنوع همچنین و بالا کوري دماي و اسپینی قطبش سبب به

 این هسلر شیفردر .]15 ,14[ دارند اهمیت فراوانشان،
 هايویژگی کرد. کشف میلادي 1903 سال در را ترکیبات

 مناسب که ترکیبات این در شده مشاهده فردبهمنحصر
 دارحافظه ياژهایآل فلزات، مهین در آنها مختلف يکاربردها
 ترموالکتریک و کینترونیاسپ ،ییابررسانا ،یسیمغناط شکلی
 کنند. توجه آنها به بسیار پژوهشگران، تا شده سبب است،

 ،(XYZ) هسلرنیم دسته سه به ترکیبات این .]17 ,16[
 )XX'YZ( چهارتایی هسلر و )YZ2X( کامل هسلر
 فلزات نماد Y و 'X، X آنها در که شوندمی بنديتقسیم
 تناوبی جدول 5 یا 4 ،3 گروه از عنصري بیانگر Z و واسطه
 توانندمی بلوري ساختار نظر از کامل هسلر ترکیبات است.
Fm فضایی (گروه  Mn2AlCu نوع دو در m3 شمارة با 

F فضایی (گروه Ti2CuHg و )225 m4  )216 شمارة با 3
 ساختار و نرمال هسلر اول، نوع بلوري ساختار ند.شو متبلور
 .]18 ,2[ شودمی خوانده نیز معکوس هسلر دوم، نوع بلوري
 ،5/0( و )0،0،0( موقعیت در X هاياتم نرمال، بلوري فاز در
 Z اتم و )25/0 ،25/0 ،25/0( موقعیت در Y اتم )،5/0 ،5/0
 فاز در اما .]12[ دارند قرار )75/0 ،75/0 ،75/0( موقعیت در

 ،25/0( و )0،0،0( موقعیت در X هاياتم معکوس، بلوري
 در Z اتم و )5/0 ،5/0 ،5/0( موقعیت در Y اتم )،25/0 ،25/0

  ).1 (شکل دارند قرار )75/0 ،75/0 ،75/0( موقعیت
 به ،Co پایه بر ترکیبات کامل، هسلر ترکیبات میان در
 بالا اسپینی قطبش و مغناطیسی گشتاور کوري، دماي علت
 این روي بر زیادي مطالعات نتیجه، در هستند؛ اهمیت داراي
 الکترونی ساختار اخیراً، .]19[ است شده انجام مواد از دسته
 وسیلۀ به Ti2CuHg هسلر ترکیب طیسیمغنا خواص و

 است. شده مطالعه نظري صورت به ]20[ همکارانش و بري
 با فلز نیمه یک ماده، این دهدمی نشان آنها مطالعات نتایج
/ مغناطیسی گشتاور Bm200، نواري گاف /  eV0  و 74
 اسپینترونیک اهداف مناسب که است %100 اسپینی قطبش
G جانشینی با است. a مکان در Al، گروه هم عنصري 
 سبب به رودمی انتظار تر،بزرگ اتمی شعاع با اما ،Al با

 در یابد، کاهش نواري گاف پهناي شبکه، حجم افزایش
  بماند. باقی تغییر بدون مغناطیسی گشتاور کهحالی
 ،يساختار هايیژگیو مقاله، این در اساس، این بر
 به Ti2CuHg کامل هسلر ترکیب یسیمغناط و یالکترون
 به یافته بهبود تخت امواج روش از استفاده با نظري، صورت
 بیشتر که آنجا از شد. مطالعه گزیده،جاي هاياوربیتال علاوه

 استفاده با هسلر، ترکیبات روي بر شده حاصل هايپیشرفت
 هايروش از استفاده است، شده حاصل نظري محاسبات از
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 لحاظ از مواد این فلزي نیمه رفتار بینیپیش در نظري
   است. صرفه به مقرون نیز اقتصادي

  
  محاسبات روش جزئیات
 محاسباتی کد از استفاده با الکترونی ساختار محاسبات

K2WIEN، چگالی تابعی نظریۀ چارچوب در )DFT(، 
 یافته بهبود تخت امواج روش از محاسبات این شد. انجام
 به کامل پتانسیل با (FP-LAPW+lo) شده خطی
 یکی که کندمی استفاده گزیدهجاي هاياوربیتال علاوه

 جامدات در نواري ساختار مطالعۀ هايروش تریندقیق از
 هاياتم براي تین مافین کره شعاع مقادیر .]21[ است
C o، Ta و Ga 2/ برابر ترتیب به 25، /2  و 25
/2  بهینه پارامترهاي شدند. انتخاب بوهر 20

mt maxR K´ = 8، maxG  و 14=
K-point =  گراییهم ملاك از استفاده با 3000

 پتانسیل براي همچنین، شدند. محاسبه انرژي
 یافته تعمیم گرادیان تقریب از تبادلی - همبستگی

)96PBE-GGA( ]22[ شد. استفاده  
  

  هایافته
 ،Ti2CuHg ترکیب پایۀ حالت آوردن دست به براي
 و Mn2AlCu محتمل بلوري ساختار نوع دو هر ابتدا

 Ti2CuHg شده ارائه بلورشناسی اطلاعات از استفاده با 
   ).1شکل ( شدند سازيشبیه مختلف مراجع در

 ترکیب تعادلی شبکه ثابت از محاسبات، شروع براي
TaAl2Co ]20[ دست به براي ادامه در شد. استفاده 
 است نیاز ،TaGa2Co ترکیب تعادلی شبکه ثابت آوردن

 ساختار دو از یک هر براي ترکیب کل انرژي مقادیر تا
 و افزایش طریق از جداگانه صورت به محتمل بلوري
 از سپس گردد. محاسبه بلوري شبکه حجم در کاهش
 ثابت مقادیر ]23[ مورناگون حالت معادله با برازش طریق
 سایر همراه به آن، با متناظر انرژي و تعادلی شبکه
  گردید. محاسبه بلوري ساختار با مرتبط هايکمیت

 از تابعی صورت به را بلور کل انرژي تغییرات 2شکل 
 و (FM) مغناطیسی حالت دو در شبکه، حجم

 بلوري ساختار دو از یک هر براي (NM) غیرمغناطیسی
 Mn2AlCu و Ti2CuHg در که چنان دهد.می نشان 

 این روي بر انرژي کمینه شود،می مشاهده شکل
 نوع ساختار براي فرومغناطیسی حالت با متناظر نمودارها

Mn2AlCu نظر از بلوري ساختار این نتیجه، در است؛ 
 حالت عنوان به را آن توانمی و است ترمطلوب انرژي
 شبکه ثابت گرفت. نظر در TaGa2Co ترکیب براي پایه

 حالت معادلۀ با برازش طریق از حالت، این تعادلی
/ برابر مورناگون  Åa = 5  بسیار که شد محاسبه 9645
)/ ترکیب شبکه ثابت به نزدیک  Å)5 96 TaAl2Co 
  .]20[ است

  

  
 و بالا) (شکل Mn2AlCu نوع بلوري ساختار .1 شکل
Ti2CuHg ترکیب براي پایین) (شکل TaGa2Co  
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 هايحالت در حجم حسب بر انرژي تغییرات .2 شکل

 با TaGa2Co ترکیب براي مغناطیسی غیر و مغناطیسی
  Ti2CuHg و Mn2AlCu نوع بلوري ساختارهاي

  
 این از آمده دست به هايکمیت مقادیر ،1 جدول

)c همدوسی انرژي همراه به را روش )E، تشکیل انرژي 
f( )E و مغناطیسی حالت بین انرژي تفاوت و 

) غیرمغناطیسی )FM NME E ED =  دهد.می ارائه -
 بیانگر ،fE و cE براي آمده دست به منفی مقادیر
 این ساخت و گیريشکل امکان و ترمودینامیکی پایداري
 قدرمطلق بودن تربزرگ است. تجربی صورت به ترکیب

cE و fE بلوري فاز براي Mn2AlCu با مقایسه در 
Ti2CuHg، فاز بیشتر پایداري کنندة تایید Mn2AlCu 

 و مغناطیسی حالت بین انرژي تفاوت دانستن با است.
 رابطۀ و هایزنبرگ مدل از استفاده با و غیرمغناطیسی

CT = / BE kD  برابر ترکیب این کوري دماي ،]7[ 3
 K738 از استفاده که شد برآورد اتاق) دماي از (بالاتر 
 ممکن مغناطوالکترونیک و اسپینترونیک قطعات در را آن
  سازد.می

 کامل هسلر ترکیبات در کل مغناطیسی گشتاور
totM = 24 رابطۀ از که است صحیح عدد یک معمولاً

–tZ آن در که کندمی پیروي بوهر) مگنتون حسب (بر 
tZ است. فرمول واحد بر ظرفیت هايالکترون کل تعداد 

   شود.می نامیده ]2[ پائولی -  اسلاتر قانون رابطه، این

 مقدار TaGa2Co ترکیب براي

tZ = ´ + + =2 9 5 3  رودمی انتظار نتیجه در است؛ 26
tot  M = - =26 24  به توجه با .باشد بوهر مگنتون 2

 پایه حالت براي کل مغناطیسی گشتاور ،1 جدول نتایج
/ برابر )Mn2AlCu (فاز Bm200 که چنان شد. برآورد 

 قانون با خوب بسیار توافق در نتیجه این شودمی ملاحظه
 سهم ،1 جدول نتایج به توجه با است. پائولی -  اسلاتر
 به متعلق ترکیب، این کل مغناطیسی گشتاور در عمده
 آنها مغناطیسی گشتاور جهت چون و است Co هاياتم
 فرو نظم داراي مجموع در ماده است، جهتهم

  است. مغناطیسی

  
 هاياتم سهم بر علاوه شود،می ملاحظه کهچنان
 در نیز کوچکی مغناطیسی گشتاورهاي ترکیب، در کبالت
 قطبش از ناشی که دارد وجود Ga و Ta هاياتم مکان
 با ها،اتم این p هايحالت هیبریدشدگی از حاصل اسپینی
 صحیح مقادیر است. کبالت هاياتم d3 هايحالت

/  Bm2 / غیرصحیح و 00  Bm1  گشتاور براي 63

 و همدوسی انرژي ،a تعادلی شبکه پارامتر مقادیر .1 جدول
 غیرمغناطیسی، و مغناطیسی حالت بین انرژي تفاوت تشکیل،
  ترکیب براي مغناطیسی حالت در جزئی و کل گشتاور
TaGa2Co نوع بلوري ساختارهاي در Mn2AlCu و  

Ti2CuHg  
  ساختار

CuHg Ti2  
ساختار

AlCu Mn2  هاکمیت  

/5 9966  /5 9645   (Å)a 

/-21 86  /-23 32  c  (eV)E 

/-0 33  /-1 79   (eV)fE  
/-015  /-019  (eV)ED  

/1 63  /  200 tot
B( )M m 

/055  /104  Co(1)
B( )M m  

/126 /104  Co(2)
B( )M m  

/-011 /-002  Ta
B( )M m 

/+001  /+001  Ga
B( )M m 
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 براي ترتیب به ،TaGa2Co ترکیب کل مغناطیسی
 بیانگر ،Ti2CuHg و Mn2AlCu نوع بلوري ساختار
 از نتیجه این است. آنها فلزي و فلزي نیمه خصلت بروز
 استنتاج قابل نیز )3 (شکل آنها نواري ساختار شکل روي

   است.
  

  

  
  

 براي بالا و پایین اسپین نواري ساختارهاي .3 شکل
 (د) و (ج) ،Mn2AlCu (ب) و (الف) بلوري فازهاي

Ti2CuHg ترکیب در TaGa2Co 

 
 را پایین و بالا اسپین نواري ساختارهاي 3 شکل

 از Ti2CuHg و Mn2AlCu نوع بلوري فازهاي براي
 سطح انرژي، مبدا دهد.می نشان TaGa2Co ترکیب

 نوارهاي شکل، به توجه با است. شده انتخاب FE فرمی
 قطع را فرمی تراز بلوري، فاز دو هر براي بالا، اسپین
 مطلب این هستند. نیز یکدیگر مشابه تقریباً و کنندمی

 خود از فلزي خصلت بالا اسپین نوار که است آن بیانگر
 فاز در پایین اسپین نوار براي اما دهد.می نشان
Mn2AlCu به کوچکی گاف و است متفاوت وضعیت 
/ بزرگی  eV0 XG راستاي در (غیرمستقیم 48 ®( 
 نیمه خصلت بروز بیانگر که شودمی مشاهده FE اطراف
 از ترکوچک مقدار، این است. بلوري فاز این در فلزي
TaAl2Co  ترکیب براي شده داده گزارش انرژي گاف

/(  eV)0   ].4[ است 71
s فلیپ -  اسپین گاف مقدار همچنین f-D ]17[ 

/ برابر ترکیب پایه حالت براي  eV0  گاف شد. برآورد 32
 فلزي- نیم خاصیت وجود از مناسبی معیار فلیپ -  اسپین
 نآ يبرا لازم يانرژ نیکمتر صورت به و است مواد در
 ،تیظرف نوار ییبالا لبه از پایین اسپین با یالکترون که

 شود، منتقل یفرم تراز به اش، اسپین جهت تغییر ضمن
 این براي غیرصفر مقدار بنابراین، ؛]24[ شودمی نامیده
 یک ترکیب این پایۀ حالت که است آن بیانگر کمیت
 فاز رودمی انتظار نتیجه در است؛ واقعی فلزنیمه
Mn2AlCu ترکیب TaGa2Co براي پایه)، (حالت 
   باشد. مناسب مغناطوالکترونیک و اسپینترونیک اهداف

 به نیاز ،TaGa2Co نواري ساختار بهتر درك براي
 (DOS) الکترونی هايحالت چگالی هايمنحنی بررسی
 حالت DOS هايمنحنی تنها ادامه، در که داریم ترکیب
 ،4 شکل شوند.می مطالعه )،Mn2AlCu (فاز پایه

 عناصر و TaGa2Co ترکیب براي را کل DOS منحنی
 کلِ DOS منحنی در دهد.می نمایش اشسازنده
 گسترة در که ايگزیدهجاي بسیار هايحالت ترکیب،
7-/ حدود انرژي  به مربوط دارند، قرار eV-11  تا 5
 گزیدهجاي کمتر هايحالت هستند. Ga اتم s هايحالت
 گزیدهجاي هايحالت از انرژي گاف یک طریق از که

 تا فرمی تراز حدود انرژي گسترة در و اندشده جدا مذکور
 eV-6 به متعلق بیشتر بالا)، اسپین (نوار دارند قرار 
 p هايحالت همچنین و Ta و Co هاياتم d هايحالت
 هاي(اوربیتال اندشده هیبرید یکدیگر با که است Ga اتم
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p-d.( هاياوربیتال این اشغال درجۀ p-d، گاف پهناي بر 
 است. تاثیرگذار FE اطراف پایین اسپین نوار در نواري
 منحنی در ملاحظه قابل تبادلی شکافتگی براین، علاوه

DOS اتم Co، هاياتم با مقایسه در Ta و Ga، منجر 
 اتم این مکان در بزرگ نسبتاً مغناطیسی گشتاور به
 در غالب سهم که آنجا از شکل، این به توجه با شود.می

 و Co هاياتم فرمی) تراز (زیر شده اشغال هايحالت
Ta پایین و بالا اسپین نوارهاي به مربوط ترتیب به 
 این مکان در مغناطیسی گشتاور که رودمی انتظار است،
 نتایج با که باشند منفی و مثبت مقادیري ترتیب به ها،اتم

   دارد. خوانیهم 1 جدول
  

  گیرينتیجهبحث و 
 یسیمغناط و یالکترون ،يساختار هايیژگیو مطالعۀ
 حالت که دهدمی نشان TaGa2Co کامل هسلر ترکیب
 شبکه ثابت و Mn2AlCu بلوري ساختار با پایه

/  Åa = 5  گشتاور با مغناطیس فرو نظم داراي ،9645
/ مغناطیسی  Bm2   است. 00

  

  
 هاياتم و TaGa2Co کل DOS منحنی .4 شکل

  پایه حالت در اشسازنده
 

 نشان الکترونی هايحالت چگالی و نواري ساختار بررسی
 انرژي گاف با فلزي نیمه خصلت داراي ماده این که داد

/ حدود غیرمستقیم  eV0  است پایین اسپین نوار در 48
 مغناطوالکترونیک و اسپینترونیک اهداف مناسب که

  است.
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