
  

  Corresponding Author: asady_esf@pnu.ac.ir*                                                               احمد اسدي محمد آبادي مسئول: نویسنده *

 دوفصلنامه 
  اپتوالکترونیک

 )16 - 9(ص  1401، بهار و تابستان 11سال چهارم، شماره دوم، پیاپی 

BiQuarterly Journal of 
Optoelectronic 
Year 4, No. 2, Serial Number 11, Spring & Summer 
2022 (P 9-16) 
DOI: https://doi.org/10.30473/jphys.2022.65909.1124  

   چکیده
در این تحقیق، خواص ساختاري، الکترونی و مغناطیسی آلیاژهاي تمام 

 افزاري، با استفاده از بسته نرمVZ (Z=Si,Ge,Sn)2Irهویسلر جدید 
با  گرفت. قرار مطالعه مورد چگالی تابعی نظریه پایه بر اسپرسو کوانتوم

و  XA فرضی ساختار دو براي محاسبات ها،تعویض موقعیت مکانی اتم
12L دهد که ساختار انجام شد. نتایج به دست آمده نشان میXA ي

. استمغناطیس فريآنها  12L آلیاژهاي مذکور غیرمغناطیسی اما ساختار
با بررسی خواص ساختاري آلیاژهاي مذکور، مشاهده شد که آلیاژ 

VSi2Ir آلیاژ دو از پایدارتر بستگی، انرژي ترینبه دلیل دارا بودن پایین 
 که دهد. همچنین، نتایج محاسبات الکترونی نشان میاست دیگر

در ثابت شبکه تعادلی خود به  VSn2Irو  VSi2Ir ،VGe2Ir آلیاژهاي
داراي  VSi2Ir. بنابراین آلیاژ هستند فلز و فلزنیم شبه فلز،ترتیب نیم

در اطراف تراز فرمی است و گشتاور مغناطیسی  %100قطبش اسپینی 
  کند.پائولی تبعیت می -یقاً از قانون اسلاتر) دقf.u/Bµ3.کل آن (

  
  هاي کلیديواژه

فلزي، نظریه تابعی چگالی، اولیه، آلیاژهویسلر، نیم اصول محاسبات
 اسپینترونیک 

 
 
 
 
 

Abstract   
In this study, the structural, electronic and magnetic 
properties of new full Heusler alloys Ir2VZ (Z = Si, 
Ge, Sn) were studied using the Quantum Espresso 
software package based on density functional theory. 
Interchanging the positions of atoms, the calculations 
were performed for two hypothetical L21 and XA 
structures. The results showed that, the XA structure 
of alloys was non-magnetic, while the L21 structure 
of these alloys was ferrimagnetic. Based on investiga-
tion of structural properties of these alloys, it was 
found that the Ir2VSi alloy is more stable than the 
other two alloys due to its lowest cohesive energy. 
Also, the results of calculations on electronic proper-
ties show that Ir2VSi, Ir2VGe and Ir2VSn alloys are 
half-metall, quasi half-metall and metall at equilibri-
um lattice constants, respectively. Thus Ir2VSi alloy 
has 100% spin polarization around the Fermi level 
and its total magnetic moment (3µB/f.u.) exactly fol-
lows Slater-Pauling rule. 
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  مقدمه
 خواص دلیل به هویسلر آلیاژهاي گذشته، هايدر دهه
 و ابررسانایی فلزي،نیم خاصیت جمله از گوناگون فیزیکی
 مورد مغناطیسی میدان با شده القا شکل ايحافظه خاصیت
یکی از  .]10-1[ اندگرفته قرار زیادي پژوهشگران توجه

 است. فلزي، خاصیت نیم1خواص کلیدي آلیاژهاي هویسلر
 تراز در بالا اسپینی قطبش با فرومغناطیس هویسلر آلیاژهاي
 در آنها دارند. متفاوت رفتار دو با اسپینی کانال دو فرمی،
 دیگر اسپینی کانال در و دارند فلزي رفتار اسپینی کانال یک
 رو، این از دهند.می نشان خود از رسانانیم یا عایق رفتار

 در کاربرد براي مناسبی هگزین، فلزآلیاژهاي فرومغناطیس نیم
 توانندمی 2اسپینترونیک قطعات هستند. اسپینترونیک صنعت
 سنسورهاي همچون وسایلی توسعه و ساخت در

 قرار استفاده مورد 4اسپینی شیرهاي و فیلتر ،3مغناطیسی
 آلهمچنین این آلیاژها در ساخت الکترودهاي ایده بگیرند.
در ساخت الکترودها  این از که دارند مهمی نقش

ی تونلی هايپیوندگاه  مقاومت قطعات و 5مغناطیس
   .]11-16[ شودمی استفاده 6عظیم مغناطیسی

 .کرد تقسیم گروه چهار به توانآلیاژهاي هویسلر را می
و  XYZ کلی فرمول (با هویسلرنیم آلیاژهاي اول گروه

)، گروه دوم آلیاژهاي تمام هویسلر (با فرمول b1Cساختار 
)، گروه سوم آلیاژهاي هویسلر 12Lساختار و  YZ2Xکلی 

) و گروه XAو ساختار  YZ2Xمعکوس (با فرمول کلی 
 XX'YZچهارم آلیاژهاي هویسلر چهارتایی (با فرمول کلی 

همه این ساختارها از چهار زیرشبکه  .هستند) 12Lو ساختار 
fcc ها به اندازه یک چهارم اند که این زیرشبکهتشکیل شده

اند. در همه این اصلی در هم نفوذ کرده در راستاي قطر
، d3 واسطه عناصر از یک هر توانندمی Yو  'X ،X هاگروه

d4  وd5  باشند وZ هايیک عنصر غیر مغناطیسی از گروه 
  .]24-17[ است اصلی 5 و 4 ،3

 خاصیت روي بر زیادي تحقیقات اخیر، هايدر سال
 درآنها  کارگیري به هدف با هویسلر آلیاژهاي فلزينیم

                                                 
1. Heusler Alloy 
2. Spintronics Devices 
3. Magnetic Sensor 
4. Spin Valves 
5. Magnetic Tunnel Junctions 
6. Giant Magneto-Resistance Devices  

در این رابطه،  است. شده انجام اسپینترونیک قطعات ساخت
بوهاو و همکارانش، خواص ساختاري و الکترونی آلیاژهاي 

CuSn2Ni  وCuSb2Ni  را در سه ساختار ممکن
)B12,XA,L12L با استفاده از کد (CASTEP  و بر پایه

ند. آنها نشان دادند که کردروش شبه پتانسیل بررسی 
 d هايبه دلیل هیبریداسیون قوي میان حالت 12Lساختار 

. ]25[، پایدارتر از ساختارهاي دیگر است Cuو  Ni هاياتم
در چین، گروه تحقیقاتی زانگ، ساختار الکترونی، مغناطیسی 

را با استفاده  Val2Hf هویسلر تمام آلیاژ فلزيو خواص نیم
آلیاژ که ند. آنها دریافتند کرداز محاسبات اصول اولیه بررسی 

 و است فرومغناطیس فلزمذکور با ساختار معکوس یک نیم
) است که از قانون f.u/Bµ2.( آن کل مغناطیسی گشتاور
همچنین به دلیل منفی بودن  کند.پائولی تبعیت می -اسلاتر

. رجبی و ]26[ انرژي بستگی، این آلیاژ پایدار است
 هویسلر تمام آلیاژهاي فلزيهمکارانش، خاصیت نیم
(T=Sc,Ti,V,Cr,Mn) 2NaTO   را با استفاده از روش

موج تخت بهبود یافته با پتانسیل کامل موجود در کد 
WIEN2k  بر پایه نظریه تابعی چگالی مورد مطالعه قرار
 آلیاژهاي جز به آلیاژها همه که گرفتند نتیجهدادند. آنها 

2NaScO  2وNaVO هستند. فلزفرومغناطیس نیم 
 داشتن دلیل به مذکور لیاژهايآ مهه که دریافتند همچنین
 .]27[ دارند شدن سنتز قابلیت عمل در منفی بستگی انرژي

 ساختاري، هايدر ایران علوي صدر و همکارانش ویژگی
را با  TaGa2Coو مغناطیسی آلیاژ تمام هویسلر  الکترونی

ند و نشان کردبررسی  WIEN2kاستفاده از کد محاسباتی 
 با فلزابت شبکه تعادلی خود یک نیمدادند که این آلیاژ در ث

است.  %100و قطبش اسپینی  eV48/0 نواري گاف
همچنین این آلیاژ داراي نظم فرومغناطیس است و گشتاور 

  .]28[به دست آمد  Bµ2مغناطیسی کل آن 
در این تحقیق، خواص ساختاري، الکترونی و مغناطیسی 

تفاده با اس VZ (Z=Si,Ge,Sn)2Irآلیاژهاي تمام هویسلر 
از محاسبات اصول اولیه در چارچوب نظریه تابعی چگالی، 

 هايبررسی شده است. لازم به ذکر است که پیشرفت
 صورت به عمدتاً هویسلر آلیاژهاي زمینه در شده حاصل
 در آلیاژها این کاربرد نخست گام واقع در و بوده نظري
 فلزينیم خاصیت بررسی و نظري صورت به مطالعه عمل،
  .ستاآنها 
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 روش محاسبات
از بسته  pwscمحاسبات اصول اولیه با استفاده از کد 

 موج پتانسیلشبه روش پایه بر و اسپرسو کوانتوم افزارينرم
 و تبادل دادن نشان براي روش این در شد. انجام تخت

جایگزیده، از تقریب شیب  d هايالکترون میان همبستگی
کمک گرفته شد  بروك- تعمیم یافته ساخته شده توسط پدرو

 میان کنش. همچنین در محاسبات، براي تعیین برهم]29[
 نرم فوق پتانسیل شبه از ظرفیت هايالکترون و هسته
به منظور اطمینان از دقت نتایج در تمامی  .]30[ شد استفاده

، براي خلاصه کردن بسط Ry85محاسبات، انرژي قطع 
کار  براي چگالی بار به Ry680شم و -توابع موج کوهن
یافته به  کاهش بریلوئن اول منطقه بنديگرفته شد. تقسیم
ي بهینه kپک انجام شد و تعداد نقاط -روش منخورست

در محاسبات مورد استفاده قرار گرفت. همچنین  12×12×12
در  Ry10-5محاسبات خودسازگار با دقت همگرایی کمتر از 

  نظر گرفته شد. 
  

 هایافته
(با  12Lداراي دو ساختار  YZ2Xآلیاژهاي تمام هویسلر 

m3و گروه فضایی  MnAl2Cuنمونه اولیه  ̅Fm و ساختار (
XA  با نمونه اولیه)CuTi2Hg  و گروه فضایی)m34 ̅F (
مختصه مکانی  4سلول واحد این آلیاژها داراي  .هستند

)0،0،0(a4) ،25/0 ،25/0 ،25/0(b4) ،5/0 ،5/0 ،5/0(c4  و
)75/0 ،75/0 ،75/0(d4 12 تارساخ در .استLهاي، اتم Ir 

 هايو اتم a4موقعیت  V هاي، اتمd4و  b4 هايموقعیت
Z(Si,Ge,Sn)  موقعیتc4 1(شکل  کنندرا اشغال می-

و  a4 هايدر موقعیت Ir هاي، اتمXAالف). اما در ساختار 
b4 هايو اتم V  وZ(Si,Ge,Sn)  به ترتیب در

  ب).-1(شکل  گیرندقرار می d4و  c4 هايموقعیت
  

 
و ب)  12Lدر فاز الف)  VSi2Irساختار بلوري آلیاژ  .1شکل 

XA 

در ابتدا، براي تعیین خواص حالت پایه آلیاژهاي هویسلر 
VZ (Z=Si,Ge,Sn)2Ir) 0، اختلاف انرژي کلE-E بر (

حسب حجم سلول واحد براي سه حالت فرومغناطیس، 
 برازش از پس و محاسبه غیرمغناطیسی و مغناطیسفري
(شکل  شد رسمآنها  ارکرد مورناگان حالت معادله با هاداده

 ساختار که دهندارهاي به دست آمده نشان میکرد). 2
XA ي هر سه آلیاژ مذکور غیرمغناطیسی هستند. همچنین

حالت  که شودارها، مشاهده میکردبا توجه به 
داراي  12Lآلیاژهاي مورد مطالعه با ساختار  مغناطیسفري

 این بنابراین است. دیگر حالت دو به بتنس تريانرژي پایین
 هاياتم مغناطیسی گشتاور بودن پادموازي دلیل به آلیاژها

Ir ،V  وZزیرا داراي هستند مغناطیس، داراي نظم فري ،
بنابراین  هستند. دیگر حالت دو به نسبت انرژي ترینپایین
 هايکنش تبادلی میان الکترونبرهم که گفت توانمی

در  را مهمی نقش آلیاژ در موجود مغناطیسی يهااتم ظرفیت
  .کندتعیین نظم مغناطیسی بازي می

  

 
 VSi2Ir -ار انرژي بر حسب حجم آلیاژهاي الفکرد .2شکل 

در سه حالت فرومغناطیس، فري  VSn2Ir -و ج VGe2Ir -ب
  مغناطیس و غیرمغناطیسی

  
 هویسلر آلیاژهاي کریستالی ساختار سازيبراي بهینه

Si,Ge,Sn)VZ (Z=2Ir مورناگان  - از معادله حالت بریج
  استفاده شد که عبارت است از:

 
)1     (3 22 2 2

3 3 3
0 0 0 0 0

0 0
9( ) 1 1 6 4

16
VB V V VE V E B

V V V

ì üé ù é ù é ù
ï æ ö æ ö æ ö ïê ú ê ú ê ú¢= + - + - -í ýç ÷ ç ÷ ç ÷ê ú ê ú ê úè ø è ø è øï ïë û ë û ë ûî þ
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به ترتیب کمینه  '0Bو  0E ،0V ،0Bدر این معادله، 
تعادلی، حجم سلول واحد، مدول حجمی  انرژي کل در حجم

. همچنین براي بررسی ]31[ هستند و مشتق مدول حجمی
 بادینامیکی آلیاژهاي فوق، انرژي بستگی آنها پایداري 
  :]32[ شد محاسبه 2 رابطه از استفاده
  

)2(         atom atom atom
coh tot Ir V ZE E (2E E E )= - + +  

  
انرژي کل  totEانرژي بستگی،  cohEدر این رابطه 

 منزوي هايبه ترتیب انرژي اتم ZEو  IrE ،VEساختار و 
Ir ،V  وZ (Z=Si,Ge,Sn) قادیر م 1. در جدول هستند

ثابت شبکه تعادلی، مدول حجمی، مشتق مدول حجمی و 
در  VZ (Z=Si,Ge,Sn)2Irانرژي بستگی آلیاژهاي 

آورده شده است. با توجه به مقادیر موجود در  12Lساختار 
 افزایش با تعادلی شبکه ثابت که شودمشاهده می 1جدول 
در آلیاژ افزایش یافته است. همچنین،  Z عنصر اتمی عدد
 به آلیاژ سه هر که دهدمنفی انرژي بستگی نشان می مقادیر
به  VSi2Ir آلیاژآنها  بین در و هستند پایدار دینامیکی لحاظ

 دیگر آلیاژ دو از تر،دلیل داشتن انرژي بستگی کوچک
  پایدارتر است. 

  

  
 فلزيدر ادامه محاسبات، براي تعیین خاصیت نیم

، با محاسبه چگالی کل VZ (Z=Si,Ge,Sn)2Ir آلیاژهاي
 این نتایج گرفت. قرار بررسی مورد الکترونی ساختار ها،حالت
 3در شکل  XAو  12L فرضی ساختار دو براي حاسباتم

 ساختار که شودنشان داده شده است. به وضوح دیده می
XA ار کردي آلیاژهاي مذکور به دلیل وجود تقارن کامل در

 درساختار همچنین است. غیرمغناطیسی ها،چگالی حالت
12L آلیاژهاي که شوداین آلیاژها، مشاهده می VSi2Ir ،

VGe2Ir آلیاژ و هستند فلزنیمفلز و شبهرتیب نیمبه ت 

VSn2Ir  به دلیل همپوشانی بین نوار ظرفیت و رسانش در
  .استاطراف تراز فرمی براي هر دو جهت اسپین، فلز 

VZ 2Irبراي بررسی بهتر، ساختار نواري آلیاژهاي
(Z=Si,Ge,Sn)  در ثابت شبکه تعادلی و در راستاي

نشان  4بریلوئن در شکل  مسیرهاي پرتقارن در ناحیه اول
 VSi2Ir آلیاژهاي براي که شودداده شده است. مشاهده می

همپوشانی بین نوارهاي ظرفیت و رسانش در  VGe2Irو 
اطراف تراز فرمی براي حالت اسپین پایین وجود ندارد. 
همچنین، از روي محاسبات انجام شده، گاف نواري 

به ترتیب  VGe2Irو  VSi2Irغیرمستقیم براي آلیاژهاي 
 رسدالکترون ولت به دست آمد. به نظر می 145/0و  803/0
 غیرمغناطیسی عنصر اتمی شعاع افزایش با که

Z(Si,Ge,Sn) شود.می ترضعیف آلیاژ فلزيخاصیت نیم 
به دلیل دارا بودن  VSi2Ir آلیاژ که گفت توانمی بنابراین

  است. آلایده فلزگاف نواري بزرگ، یک نیم
  

  
و 12L هاي الکترونی کل در دو ساختار گالی حالتچ .3شکل 

XA  (براي آلیاژهاي الفVSi2Ir  (بVGe2Ir  (و جVSn2Ir  

VZ 2Irپارامترهاي بهینه محاسبه شده آلیاژهاي  .1جدول 
(Z=Si,Ge,Sn)  

 )A (Å) )Gp( 0B 0'B  cohE  )eV  آلیاژ
VSi2Ir 48/11 9/67 1/15 57/23- 

VGe2Ir 54/11 1491 15 43/22- 
VSn2Ir 00/12 702 1/1 11/19- 

و   VZ2Irآلیاژهاي کل مغناطیسی گشتاور .2 جدول
 هاي تشکیل دهندهگشتاور مغناطیسی اتم

t µ
)/f.uBµ( 

/atom)B(μ aμ  Alloy Z  V  Ir 
010/3 965/0 281/1 - 663/1 VSi2Ir  
955/2 912/0 279/1 - 661/1 VGe2Ir  
814/2  764/0 280/1 - 665/1 VSn2Ir  
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 -ساختار نواري اسپین بالا و پایین آلیاژهاي الف .4شکل 
VSi2Ir ب- VGe2Ir و ج- VSn2Ir  

  
 چگالی فلزي،به منظور بررسی منشاء خاصیت نیم

 درار آنها کردمحاسبه و  مذکور، آلیاژهاي جزئی هايحالت

 فقط که است ذکر به لازم است. شده آورده 5 شکل
 گرفته نظر در بالا الکترونی هايحالت چگالی با هاياربیتال
 هاياربیتال که دهندمی نشان آمده دست به نتایج اند.شده

d5 هاياتم Irهاي، بیشترین سهم را در چگالی حالت 
. همچنین در هر سه دارند فرمی تراز اطراف در الکترونی

و  Irي اتم d هاياسیون قوي بین اربیتالآلیاژ، یک هیبرید
وجود دارد. در  Z(Si,Ge,Sn) هايي اتمp هاياربیتال
نقش مهمی را در  Siي اتم p3 هاياربیتال VSi2Irآلیاژ 

 در که رسدمی نظر به اما کنند،می بازي فلزيخاصیت نیم
ي d هايحضور اربیتال VSn2Irو  VGe2Ir آلیاژهاي

  کنند.می تضعیف را فلزيت نیمخاصی Snو  Ge هاياتم
VZ 2Irگشتاور مغناطیسی کل آلیاژهاي 2در جدول 

)Z=Si,Ge,Sn(  12در ساختارL  و همچنین گشتاور
 آوردهآنها  دهنده تشکیل هايمغناطیسی جزئی مربوط به اتم

 که شودمی مشاهده موجود، مقادیر به توجه با است. شده
)، با VSi2Ir ).f.u/Bµ3 آلیاژ کل مغناطیسی گشتاور فقط

. بر کندتقریب خیلی خوبی از قانون اسلاتر پائولی تبعیت می
طبق این قانون، رابطه میان گشتاور مغناطیسی کل آلیاژ و 

 است t=Ztμ-24 صورت به ظرفیت هايتعداد الکترون
]33-35[.  

، VSi2Ir آلیاژ ظرفیت هايجا که تعداد الکترونآن از
 رابطه این از کل مغناطیسی ورگشتا بنابراین ،استعدد  27

.f.u/Bµ3 محاسبات از حاصل نتایج با که آیدبه دست می 

  فرمی تراز نزدیکی در VSn2Ir) ج و VGe2Ir) ب VSi2Ir) الف آلیاژهاي جزئی هايحالت چگالی .5 شکل
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از  VGe2Irطیسی کل آلیاژ مغنا گشتاور دارد. همخوانی
عدد صحیح کمی انحراف دارد که این موضوع دلالت بر 

، انحراف VSn2Ir آلیاژ مورد در است. آن بودن فلزشبه نیم
و به همین دلیل این آلیاژ  استاز عدد صحیح قابل ملاحظه 

فلز است و چگالی حالت براي اسپین پایین این آلیاژ در 
اطراف تراز فرمی غیرصفر است. لازم به ذکر است که در 

، d هايبه دلیل داشتن اوربیتال Ir هايهر سه آلیاژ، اتم
. بیشترین سهم را در گشتاور مغناطیسی کل آلیاژ دارند

ظر به دلیل پادموازي بودن همچنین هر سه آلیاژ مورد ن
  .هستند مغناطیسفري دهنده،تشکیل هايمغناطش اتم

  
  گیريبحث و نتیجه

خواص ساختاري، الکترونی و مغناطیسی آلیاژهاي هویسلر 
VZ (Z=Si,Ge,Sn)2Ir  در دو ساختار فرضیXA  و

12L  با استفاده از محاسبات اصول اولیه در چارچوب نظریه

. نتایج حاصل از بررسی خواص تابعی چگالی مطالعه شد
ي این آلیاژها XA ساختار که دهدمغناطیسی نشان می

 هستند. مغناطیسفري نها،آ 12Lغیرمغناطیسی و ساختار 
 آلیاژ که شد مشاهده مطالعه، مورد آلیاژ سه بین از همچنین

VSi2Ir آلایده فلزبا گاف نواري قابل ملاحظه یک نیم 
 پائولی اسلاتر قانون با نآ کل مغناطیسی گشتاور و است

با گاف نواري ناچیز شبه  VGe2Irآلیاژ  دارد. مطابقت
یک فلز عادي است. همچنین با  VSn2Ir آلیاژ و فلزنیم

بررسی خواص ساختاري، مشاهده شد که هر سه آلیاژ به 
 VSi2Ir آلیاژ ،لحاظ دینامیکی پایدار هستند و در بین آنها

 دیگر آلیاژ دو از بستگی، انرژي ترینبه دلیل دارا بودن پایین
قابل سنتز  VSi2Irبنابراین، اگر در عمل آلیاژ  است. پایدارتر

گزینه مناسب براي یک  عنوان به تواندو تولید باشد، می
  کاربرد در ساخت قطعات اسپینترونیک مورد توجه قرار گیرد. 
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