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   چکیده
 اپتیکی و مغناطیسی الکترونی، خواص چگالی، تابعی نظریۀ پایۀ بر

 این است. گرفته قرار بررسی مورد ScSb2Cr هویسلر تمام ترکیب
 گاف یک هاحالت چگالی منحنی براي تعادلی شبکه ثابت در ترکیب
 گاف نواري ساختار در اما دارد ولت الکترون 07/0 اندازه به فلزي نیم

 پایدار فرومغناطیس حالت در ترکیب این شود.نمی مشاهده انرژي
 رابطۀ از و است بور مگنتون 4 کل مغناطش داراي ScSb2Cr .است
 دهدمی نشان اپتیکی خواص بررسی کند.می پیروي پائولینگ- اسلیتر
 الکترومغناطیسی امواج جاذب عنوان به استفاده براي ترکیب این که

  است. مناسبی گزینۀ
  
  کلیدي گانواژ

  اسپینترونیک. اپتیکی، خواص فلزي،نیم خاصیت هویسلر، تمام ترکیب
 

Abstract  
On the basis of density functional theory the elec-
tronic, magnetic and optical properties of the 
Cr2ScSb full-Heusler compound have been investi-
gated. This compound has half-metallic gap of 0.07 
eV at equilibrium lattice constant, but there is no 
band gap in the band structure.Cr2ScSb is stable in 
ferromagnet state. The total magnetic moment of 
Cr2ScSb is 4 μ� and follows the Slater-Pauling rule. 
The results of the investigation of optical properties 
shows that this compound is a good choice for use 
as an electromagnetic waves absorbent. 
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   مقدمه
7-[ 1هویسلر تمام هايترکیب از برخی اخیر هايسال در
 قرار محققان توجه مورد ]10-8[ 2هویسلر نیم و ]1

 نیم خواص داشتن دلیل به معمولاً هاترکیب این اند.گرفته
 4اسپینترونیک ابزار ساخت در بالا 3کوري دماي و فلزي

 کاربرد ]19-17[ 5اسپینی شیرهاي همچنین و ]11-16[
 الکترونیک و اسپین از ترکیبی اسپینترونیک رتعبا دارند.
 استفاده هاالکترون اسپین و بار ویژگی دو هر از که است
 شود.می منتقل ویژگی دو این طریق از اطلاعات و کندمی
 به توانمی اسپینترونیک، ابزارهاي از استفاده هايمزیت از

 مصرف توان کاهش و هاداده پردازش سرعت افزایش
 اشاره قدیمی رساناينیم ابزارهاي با مقایسه در الکتریکی

 حسگرها، ساخت در اسپینترونیک فناوري از ].20-23[ کرد
 جانبی هايحافظه و خواندنی هدهاي غیرفرار، هايحافظه
 در هویسلر هايترکیب ].24،25[ شودمی استفاده کامپیوتر
 مناسب اسپینترونیک کاربردهاي براي فرومغناطیس حالت

 از برخی و هستند مغناطیسی مواد هاترکیب این هستند.
 از ناشی فلزي نیم خواص این دارند، فلزي نیم خواص آنها
 است. پایین و بالا اسپینی کانال دو در متفاوت رفتار
 اسپینی قطبش داراي فلز نیم فرومغناطیس هايترکیب
 اسپینی قطبش هستند. فرمی سطح در )%100( کامل
 سطح در نظر مورد ترکیب که است معنا این به کامل
 جهت در و دارد فلزي رفتار اسپینی جهت یک در فرمی،
 تمام کلی فرمول کند.می رفتار هاعایق مانند اسپینی دیگر

 داراي هاترکیب این است. YZ2X صورت به هویسلرها
 عناصر از Y و X ساختار این در هستند. 12L ساختار
 جدول اصلی هايگروه دیگر از Z و هستند واسطه فلزات
 پنج و چهار سه، هايگروه از معمولا که است تناوبی
 از هویسلر تمام هايترکیب ساختار هستند. تناوبی جدول
 نفوذ هم در اصلی قطر راستاي در که fcc زیرشبکه چهار
 به هازیرشبکه این از کدام هر است. شده تشکیل اندکرده
 عنصر که آنجا از البته اند.شده اشغال عناصر از یکی وسیلۀ

                                                
1. Full-Heusler 
2. Half-Heusler 
3. Curie Temperature 
4. Spintronic Device 
5. Spin Valves 

X وسیلۀ به هازیرشبکه از تا دو بنابراین دارد؛ دو اندیس 
  است. شده اشغال عنصر این

 سوي به جدید هايفناوري رشد گذشته، هايدهه در
 پیشرفت، و رشد مسیر این در است. رفته پیش اتمی ابعاد

 الکترونیکی قطعات و ابزار بیشتر هرچه کردن کوچک
 این کردن کوچک براي اما است، بوده توجه مورد همیشه
 احتمالاً که مسیرهایی دارد. وجود هاییمحدودیت قطعات
 متعدد خیلی ساخت، خواهند مرتفع را هامحدودیت این

 نیمه ابزار اسپینترونیک، نانوالکترونیک، شامل و نیستند
 کوانتومی محاسبات همچنین، شود.می دیگر موارد و هادي

 به آنها توسعۀ که هستند مواردي از هم خورشیدي انرژي و
  است. وابسته مواد علم و فیزیک ۀتوسع

 اینکه از است معیاري بحرانی دماي یا کوري دماي
 باز مواد آیا شود، انجام اتاق دماي در نظر مورد عملیات اگر
 تحت اینکه یا کنندمی حفظ را خود فلزي نیم خاصیت هم
 دماهاي در دهند.می دست از را خود خاصیت این دما تاثیر
 رخ خودي به خود مغناطش کوري دماي از ترپایین
 دماي واقع در کوري دماي محاسبۀ با بنابراین دهد؛می

 آن از کمتر دماهاي در که آیدمی دست به بحرانی
 بالاتر دماهاي در آید.می وجود به خودي خودبه مغناطش

  ].26،27[ رودمی بین از فلزي نیم خاصیت کوري دماي از
 و مغناطیسی خواص الکترونی، ساختار مقاله این در
 قرار مطالعه مورد ScSb2Cr هویسلر تمام ترکیب اپتیکی
 فلزي نیم خاصیت نظر از ترکیب این همچنین و گیردمی
 این براي کوري دماي همچنین گیرد.می قرار بررسی مورد

  است. شده زده تخمین ترکیب
  
  محاسبات روش
 محاسباتی بستۀ از استفاده با محاسبات مقاله این در

 است. شده انجام PWscf کد و ]28[ اسپرسو کوانتوم
 6یافته تعمیم گرادیان تقریب همبستگی- تبادل تابع براي

)GGA( مورد هايپتانسیل شبه است. شده برده کار به 
 60 موج تابع براي قطع انرژي هستند. نرم فوق استفاده
 در ریدبرگ 480 بار چگالی براي قطع انرژي و ریدبرگ

 10×10×10 صورت به k نقاط تعداد است. شده گرفته نظر
  است. شده گرفته نظر در بریلوئن اول منطقه ساختن براي

                                                
6. Generalized Gradient Approximation  
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  هایافته
 هویسلر تمام ترکیب براي پایدار ساختار باید ابتدا

ScSb2Cr ساختار دو منظور همین به کنیم. پیدا را 
 شد مقایسه هم با انرژي نظر از هاترکیب این براي معمول

 نتیجه در و داشت کمتري کل انرژي که ساختاري و
 این شد. گرفته نظر در پایدار ساختار عنوان به بود، پایدارتر
 در Cr هاياتم آن در که است ايگونه به پایدار ساختار

 ,0.25)در Sc اتم ،(0.5 ,0.5 ,0.5) و (0 ,0 ,0)
 قرار (0.75 ,0.75 ,0.75) در Sb اتم و (0.25 ,0.25

 ترکیب بلوري ساختار ها،اتم مکان مشاهده براي گیرند.می
ScSb2Cr پیدا براي است. شده داده نشان 1 شکل در 
 حالت سه در را ترکیب این پایدار، مغناطیسی حالت کردن

 نظر از پادفرومغناطیس، و فرومغناطیس غیرمغناطیس،
 ترکیب که داد نشان نتایج کردیم. مقایسه هم با انرژي

ScSb2Cr حالت به نسبت فرومغناطیس حالت در 
 حالت به نسبت و است پایدارتر بسیار غیرمغناطیس

 بقیه بنابراین است؛ پایدارتر کمی مقدار به پادفرومغناطیس
 فرومغناطیس حالت در و پایدار ساختار براي محاسبات

 ساختار براي حجمی مدول و شبکه ثابت است. شده انجام
  است. شده ارائه 1 جدول در ScSb2Cr ترکیب پایدار

  
 ��� فلزي نیم گاف انرژي ،�� تعادلی شبکه ثابت .1 جدول

   (Å)�� (��)��� (���)��  �� حجمی مدول و

8/91 07/0 48/6  ScSb2Cr  

  
 2 شکل در کل الکترونی هايحالت چگالی منحنی

 حالت در شودمی دیده که طورهمان است. شده رسم
 ندارد وجود الکترونی حالت هیچ فرمی انرژي در بالا اسپین

 فلزي رفتار و شودمی مشاهده انرژي گاف یک واقع در و
 چگالی فرمی انرژي در پایین اسپین حالت در ولی دارد
 دارد. رساناهانیم شبیه رفتاري و دارد وجود الکترونی حالت
 فرمی انرژي بین انرژي اختلاف صورت به فلزي نیم گاف
 فرمی انرژي به که انرژي گاف انتهاي دو از یکی و

 داراي ترکیب این بنابراین شود؛می تعریف است، ترنزدیک

 مقدار که است ولت الکترون 07/0 اندازه به فلزي نیم گاف
 نمودار 3 شکل در است. شده ارائه نیز 1 جدول در آن

 در نواري ساختار نمودار در است. شده رسم نواري ساختار
 بسیار مقدار به انرژي نوارهاي بالا اسپین با هايحالت
 اسپین با هايحالت در و اندکرده قطع را فرمی انرژي کمی
 بنابراین شود؛نمی مشاهده گافی فرمی سطح در نیز پایین
 با شود.نمی مشاهده انرژي گاف نواري، ساختار نمودار در

 نیم گاف یک هاحالت چگالی منحنی در اینکه به توجه
 نوارهاي نواري، ساختار نمودار در و شودمی مشاهده فلزي
 قطع را فرمی انرژي کمی بسیار مقدار به بالا اسپین انرژي
 بسیار ترکیب این که گرفت نتیجه توانمی کنند،می

 خاصیت تنش تحت است ممکن و است فلز نیم به نزدیک
    کند. پیدا فلزينیم

 انجام زیر رابطۀ از استفاده با کوري دماي محاسبه
   ]:29[ است گرفته
  �� = ∆������3��                                         (1) 

  
 حالت بین انرژي اختلاف ������∆ رابطه این در

 ثابت �� و است فرومغناطیس حالت و غیرمغناطیس
 براي کوري دماي ،1 رابطه از استفاده با است. بولتزمن
 ایم.زده تخمین کلوین 640 حدود را ScSb2Cr ترکیب
 براي است، اتاق دماي از بالاتر خیلی که کوري دماي این

 ترکیب این و است قوت نقطۀ یک ،ScSb2Cr ترکیب
  شود. برده کار به تواندمی اسپینترونیک ابزار ساخت براي

 00/4 �� کل مغناطیسی گشتاور داراي ترکیب این
-اسلیتر قاعده از بنابراین است؛ صحیح عدد یک که است

���� 1پائولینگ = (���� −  کندمی پیروي ��(24
 هايالکترون کل تعداد ���� رابطه این در ].30،31[

  است. بور مگنتون �� و ظرفیت
  

                                                
1. Slater-Pauling Rule 
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  ScSb2Cr ترکیب بلوري ساختار .1 شکل

  

  
  

 ترکیب براي کل الکترونی هايحالت چگالی .2 شکل
ScSb2Cr. پایین اسپین با حالات دهندةنشان منفی مقادیر 

  است
  

 تابع ،ScSb2Cr ترکیب اپتیکی خواص بررسی براي
 (�)�� 2موهومی و (�)�� 1حقیقی بخش دو (�)� الکتریک دي تابع گیرد.می قرار بررسی مورد الکتریک دي

                                                
1. Real Part 

2. Imaginary Part 

 از استفاده با الکتریک، دي تابع حقیقی قسمت .دارد
 دست به کرونیک- کرامرز روابط و آن موهومی قسمت
  ]32[ آیدمی

  �(�) = �1(�) + �2(�)                           (2)  
  �� = 1 + 2� � � �́��(�́)��́�́� − ���

�                  (3) 

  ��(�)= 4�������� � �⟨�|�|�⟩���(1 − ��) × �(��− �� − �)���                                                (4) 

  
 شکل در الکتریک دي تابع موهومی و حقیقی قسمت

 و (�)� 3شکست ضریب همچنین است شده رسم 4
 در ScSb2Cr ترکیب براي (�)� 4خاموشی ضریب
 ضریب و شکست ضریب روابط است. شده رسم 5 شکل

  هستند: زیر صورت به خاموشی
  �(�)

= �����(�) + ���(�) + ��(�) 2 ���                  (5) 

 �(�)
= �����(�) + ���(�) − ��(�) 2 ���             (6) 

  

                                                
3. Refraction Coefficient 

4. Extinction Coefficient 
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 خط .ScSb2Cr ترکیب براي نواري ساختار نمودار .3 شکل
 دهندةنشان مشکی خط و بالا اسپین دهندةنشان قرمز چین

  است پایین اسپین

  
 غیرمغناطیسی محاسبات اپتیکی، خواص محاسبۀ براي
 تابع حقیقی قسمت جذر شکست ضریب است. شده انجام
 قسمت به شبیه رفتاري بنابراین ؛است الکتریک دي

 مقایسه از شباهت این که دارد الکتریک دي تابع حقیقی
 مشابه نیز خاموشی ضریب رفتار پیداست. نیز 5 و 4 شکل
   است. الکتریک دي تابع موهومی قسمت
 5/0 انرژي در قله یک خاموشی ضریب منحنی در
 این در بالا جذب دهندةنشان که دارد وجود ولت الکترون
 یک در که شودمی مشاهده 4 شکل در است. انرژي
 الکتریک دي تابع حقیقی قسمت انرژي، از ايمحدوده
 این در بالا جذب دهندةنشان تواندمی این شود،می منفی

 یک تواندمی ترکیب این نتیجه در باشد. انرژي از محدوده
 منحنی در باشد. امواج براي خوب اياندازه تا جاذب
 درشتی و ریز هايقله الکتریک دي تابع موهومی قسمت
 و نواري درون گذارهاي دهندةنشان که شودمی مشاهده

 منحنی این ابتداي در که بلندي قلۀ است. نواري بین
  است. نواري بین گذار یک دهندةنشان است،
  

   

  
 برحسب الکتریک دي تابع موهومی و حقیقی قسمت .4 شکل

  انرژي
  

  
 انرژي برحسب خاموشی ضریب و شکست ضریب .5 شکل

  ScSb2Cr هویسلر تمام ترکیب براي
  

  گیرينتیجهبحث و 
 خواص بررسی به چگالی تابعی نظریۀ از استفاده با

 هویسلر تمام ترکیب اپتیکی و مغناطیسی ساختاري،
ScSb2Cr .که داد نشان آمده دست به نتایج پرداختیم 
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 فلزينیم گاف یک تعادلی، شبکه ثابت در ترکیب این
 قطبش داراي ScSb2Cr دارد. ولتی الکترون 07/0

 منحنی نمودار است. فرمی سطح در صددرصد اسپینی
 مطلب این گویاي وضوح به الکترونی هايحالت چگالی
 این نشد. مشاهده انرژي گاف نواري ساختار در است.
 از و است صحیحی کل مغناطیسی گشتاور داراي ترکیب
 کوري دماي کند.می پیروي پائولینگ- اسلیتر قانون

ScSb2Cr، 640 محاسبات نتایج به توجه با است. کلوین 
 هویسلر تمام ترکیب که رسید نتیجه این به توانمی

ScSb2Cr ابزار ساخت براي مناسبی گزینۀ تواندمی 
 اپتیکی خواص بررسی نتایج باشد. اسپینترونیک

 در ترکیب این که هستند مطلب این دهندةنشان
 امواج جاذب تواندمی انرژي از هاییمحدوده
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