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  چکیده 
خواص الکترونی، مغناطیسی و اپتیکی ترکیب تمام هویسلر در این مقاله 

ScGe2Ti  .با استفاده از نظریه تابعی چگالی مورد مطالعه قرار گرفت
اولین چیزي که باید مورد بررسی قرار بگیرد ساختار پایدار براي ترکیب 

با  هاي به عمل آمده، ساختاريتمام هویسلر است که بعد از بررسی
در حالت فرومغناطیس در نظر گرفته شد. این ترکیب براي  aعنوان نوع 

اولین بار در این مقاله مورد مطالعه قرار گرفته است و در شرایط مورد 
بررسی، به عنوان یک نیم فلز فرومغناطیس با گاف نیم فلزي به اندازه 

راي الکترون ولت شناخته شد. این ترکیب چند فاکتور مورد قبول ب 4/0
کاربردي بودن در ساخت ابزار اسپینترونیک دارد. از جمله آنها، خاصیت 

کلوین، پایدار بودن آن در  1086نیم فلزي، دماي کوري بالا در حدود 
پایولینگ است. بررسی -حالت فرومغناطیس و پیروي از قانون اسلیتر

تواند به می ScGe2Tiخواص اپتیکی نشان داد که ترکیب تمام هویسلر 
 وان جاذب امواج نیز مورد مطالعه بیشتر قرار بگیرد. عن
  

  هاي کلیديواژه
  اسپینترونیک، ترکیبات تمام هویسلر، خاصیت نیم فلزي، خواص اپتیکی

 

Abstract  
Using the density functional theory, the electronic, 
magnetic and optical properties of Ti2ScGe have been 
investigated. The first thing that should be examined 
is the stable structure for the full-Heusler compound, 
after the investigations, a structure named type a was 
considered in the ferromagnetic state. This compound 
is studied for the first time in this paper and in the 
investigated conditions, it was recognized as a ferro-
magnetic half-metallic with a half-metallic gap of 0.4 
electron volts. This compound has several acceptable 
factors for its applicability in making spintronics 
devices. Such as, half-metallic properties, high Curie 
temperature around 1086 K, its stability in the ferro-
magnetic state, and following the Slater-Pauling rule. 
Also, the examination of the optical properties 
showed that the Ti2ScGe full-Heusler compound can 
be further studied as a wave absorber. 
 
Keywords 
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 مقدمه
] و تمام 1-3[ 1هاي نیم هویسلرهاي اخیر ترکیبدر سال
] از نظر خاصیت نیم فلزي مورد بررسی 4-11[ 2هویسلر

ها به دلیل دارا بودن خواص نیم اند. این ترکیبقرار گرفته
بالا مورد توجه محققان قرار  3فلزي و دماي کوري

ل فلز به دلیهاي فرومغناطیس نیماند. این ترکیبگرفته
)، در شیرهاي %100داشتن قطبش اسپینی کامل (

] به 16،17[ 5] و ابزارهاي اسپینترونیک12-15[ 4اسپینی
روند. تعریف قطبش اسپینی کامل به این صورت کار می

هاي با قطبش اسپینی کامل در سطح است که ترکیب
فرمی، در یک جهت اسپینی رفتار فلزي از خود نشان 

ها رفتار پینی مانند عایقدهند و در جهت دیگر اسمی
کنند. اگر چنین رفتاري از یک ترکیب مشاهده شود آن می

ترکیب نیم فلز است. فرمول کلی تمام هویسلرها به 
و گروه فضایی  12Lاست و داراي ساختار  YZ2Xصورت 

وجود  fccچهار شبکه   12Lهستند. در ساختار  
یک چهارم در هم  دارد که در راستاي قطر اصلی به اندازه

قرار  fccاند و عناصر هر کدام در یک زیرشبکه نفوذ کرده
  دارند.

در این مقاله خواص الکترونی، مغناطیسی و اپتیکی 
با استفاده از نظریه تابعی  ScGe2Ti ترکیب تمام هویسلر

بررسی به  گیرد. با توجه بهچگالی مورد بررسی قرار می
ه صورت تئوري و نه به کنون نه بعمل آمده این ترکیب تا

صورت آزمایشگاهی مورد بررسی قرار نگرفته است و اولین 
بار در این مقاله از نظر خاصیت نیم فلزي مورد بررسی 

  گیرد. قرار می
   

  روش محاسبات
محاسبات با استفاده از بسته محاسباتی کوانتوم اسپرسو 

] انجام شده است. در این محاسبات از تقریب گرادیان 18[
هتع همبستگی - ) براي تابع تبادلGGA( 6میم یافت

هاي به کار رفته از نوع استفاده شده است و شبه پتانسیل

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

 60هستند. براي انرژي قطع تابع موج  7pbeفوق نرم 
ریدبرگ اعمال شده  480ریدبرگ و انرژي قطع چگالی بار 

هاي تمام هویسلر بهترین نسبت بین است. براي ترکیب
است که با  12تا  8ج و چگالی بار انرژي قطع تابع مو

هاي انجام شده، براي این ترکیب سازيتوجه به بهینه
تر بود. منطقه اول بریلوئن با مش بندي مناسب 8نسبت 

ساخته شده است و آستانه همگرایی  
  در نظر گرفته شده است.  براي انرژي کل 

  
  نتایج و بحث

ار پایدار براي ترکیب پیدا کرد. براي ابتدا باید یک ساخت
هاي تمام هویسلر دو ساختار متداول وجود دارد که ترکیب

این دو ساختار را از  ScGe2Tiبراي ترکیب تمام هویسلر 
و  aبا هم مقایسه کردیم، ساختار نوع  8نظر انرژي کل

نمایش داده  1. نمودار این مقایسه در شکل bساختار نوع 
جایگاه عناصر در این دو  1در جدول  شده است و همچنین

ساختار لیست شده است. در نهایت این نتیجه حاصل شد 
) و 0، 0، 0در ( Tiکه در آن عنصر  aکه ساختار نوع 

) و 25/0، 25/0، 25/0در ( Sc) عنصر 5/0، 5/0، 5/0(
به طور  ،) قرار دارند75/0، 75/0، 75/0در ( Geعنصر 

دو ساختار از نظر انرژي  کلی ساختار پایدارتري است. این
 aبسیار به هم نزدیک هستند اما به طور کلی ساختار نوع 

ها پایدارتر است. ساختار بلوري ترکیب تمام در تمام انرژي
نمایش  2در شکل  aدر ساختار نوع  ScGe2Tiهویسلر 

  داده شده است.
  

 

                                                 
7. Perdew Burke Ernzerhof 
8. Total Energy 

براي  bو نوع  aجایگاه عناصر براي دو ساختار نوع . 1جدول 
  ScGe2Tiم هویسلر ترکیب تما

 bنوع  aنوع   
Ti )0،0،0( )0،0،0( 
Sc )25/0 25/0 25/0( )5/0 5/0 5/0( 
Ti )5/0 5/0 5/0( )25/0 25/0 25/0( 

Ge )75/0 75/0 75/0( )75/0 75/0 75/0( 
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براي  bو نوع  aمقایسه انرژي کل براي دو ساختار نوع . 1شکل 

  ScGe2Tiترکیب تمام هویسلر 
حالت مغناطیسی این ترکیب، سه حالت  براي بررسی

غیرمغناطیس، فرومغناطیس و آنتی فرومغناطیس مورد 
نشان داده  3طور که در شکل  بررسی قرار گرفتند. همان

نتایج نشان داد که حالت آنتی فرومغناطیس این  ،شده است
ترکیب با اختلاف زیادي، انرژي کل کمتري نسبت به 

هاي اطیس دارد. اما حالتهاي غیرمغناطیس و فرومغنحالت
غیرمغناطیس و فرومغناطیس انرژي کل نزدیک به هم دارند 
و البته حالت فرومغناطیس پایدارتر است. از آنجا که 
محاسبات روي حالت آنتی فرومغناطیس بسیار سنگین و 

بر است، حالت فرومغناطیس را به عنوان حالت پایدار در زمان
و در  aساختار پایدار نوع  نظر گرفتیم و بقیه محاسبات روي

  حالت فرومغناطیس انجام شد.

  
  ScGe2Tiساختار بلوري براي ترکیب تمام هویسلر . 2شکل 

  
، NMمقایسه انرژي کل سه حالت غیرمغناطیس . 3شکل 

براي ترکیب  AFMو آنتی فرومغناطیس  FMفرومغناطیس 
  ScGe2Tiتمام هویسلر 

هویسلر  براي بررسی خاصیت نیم فلزي ترکیب تمام
ScGe2Ti2هاي الکترونیو چگالی حالت 1، ساختار نواري 

کل را باید رسم کرد و از نظر وجود گاف انرژي مورد بررسی 
هاي کل در یک جهت اسپینی قرار داد. اگر در چگالی حالت

گاف انرژي وجود داشته باشد و در جهت دیگر گافی وجود 
نیم فلز  توان گفت که ترکیب مورد نظرمی ،نداشته باشد

هاي کل و ساختار است. نمودارهاي مربوط به چگالی حالت
نمایش داده شده است.  5و  4هاي نواري به ترتیب در شکل
هاي الکترونی در حالت اسپین اقلیت در شکل چگالی حالت

شود اما در اسپین اکثریت گافی یک گاف انرژي مشاهده می
هنده نیم فلز وجود ندارد. این همان رفتاري است که نشان د

است. مقدار گاف نیم  ScGe2Tiبودن ترکیب تمام هویسلر 
الکترون ولت  4/0فلزي محاسبه شده براي این ترکیب 

 5آید. در شکل است که گاف نسبتا خوبی به حساب می
ساختار نواري براي اسپین اقلیت و اکثریت به صورت 
جداگانه رسم شده است. در ساختار نواري اسپین اقلیت یک 

ییدي بر گاف موجود در أکنیم که تگاف انرژي مشاهده می
هاي کل است اما در اسپین اکثریت گاف انرژي چگالی حالت
  وجود ندارد. 

                                                 
1 Band Structure 
2 Density of States (DOS) 
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هاي الکترونی کل براي ترکیب تمام چگالی حالت. 4شکل 
  . مقادیر منفی نشان دهنده اسپین اقلیت استScGe2Tiهویسلر 

  

  
. ScGe2Tiب تمام هویسلر ساختار نواري براي ترکی .5شکل 

نشان دهنده  نشان دهنده اسپین اکثریت و علامت  علامت 
  اسپین اقلیت است

  
-قاعده اسلیتر ScGe2Tiبراي ترکیب تمام هویسلر 

گ ] به صورت 20، 19[ 1پائولین
رود و مغناطش کل این ترکیب به کار می 

هاي تعداد کل الکترون . باشدمی 00/7عدد صحیح 
                                                 
1. Slater-Pauling Rule 

باشد. مطالعات نشان داده می 2مگنتون بور ظرفیت و 
است که گشتاور مغناطیسی در اسپینترونیک موضوع مهمی 

خصوص ترکیباتی که گشتاور مغناطیس کل است و به
صحیحی دارند در این زمینه کاربردي هستند. بنابراین 

تواند گزینه مناسبی می eScG2Tiترکیب تمام هویسلر 
براي استفاده در ابزار اسپینترونیک باشد. مقادیر مربوط به 

اند. مقادیر آورده شده 2گشتاور مغناطیسی جزئی در جدول 
دهد که گشتاور مغناطیسی کل بیشتر ناشی جدول نشان می

) در این ترکیب است. همچنین نمودار Tiاز عنصر تیتانیوم (
 . همانرسم شده است 6در شکل  هاي جزئیچگالی حالت

شود گاف نیم فلزي بیشتر ناشی طور که مشاهده می
  است. Scو  Tiعناصر  g2tو  geهاي اوربیتال

  
هاي جزئی براي ترکیب تمام هویسلر چگالی حالت. 6شکل 

ScGe2Tiمقادیر منفی نشان دهنده اسپین اقلیت است .  
  

براي  �ب مقادیر گشتاور مغناطیسی جزئی بر حس. 2جدول 
 ScGe2Tiترکیب تمام هویسلر 

     
ScGe2Ti 82/2 89/1 53/0-  

 
هاي تمام هاي مهمی که در مورد ترکیبیکی از ویژگی

گیرد، دماي کوري است. دماي هویسلر مورد بررسی قرار می
یعنی  ؛کوري معیاري از پایداري ترکیب در دماي اتاق است

دماي کوري ترکیب به اندازه کافی از دماي اتاق بالاتر اگر 
شود که ترکیب مورد بررسی، این نتیجه حاصل می ،باشد

یک امتیاز مثبت براي استفاده در ساخت ابزار اسپینترونیک 
 3دارد. دماي کوري با استفاده از تقریب میدان میانگین

                                                 
2. Bohr Magneton 
3. Mean Field Approximation 
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آن به صورت  ۀتخمین زده شده است و رابط
] و مقدار آن براي ترکیب 21است [ 

کلوین به دست آمد.  1086برابر با  ScGe2Tiتمام هویسلر 
این مقدار براي دماي کوري مقدار بالایی است و نشان 
دهنده یک امتیاز مثبت دیگر براي این ترکیب براي 

  کاربردي بودن در ساخت ابزار اسپینترونیک است.
تابع دي الکتریک مورد بررسی قرار  در این بخش

گیرد و همچنین نمودارهاي ضریب شکست و ضریب می
الکتریک براي توصیف شود. تابع ديخاموشی ترسیم می

رود. تابع پاسخ ماده به میدان الکترومغناطیسی به کار می
از دو قسمت تشکیل شده است.  دي الکتریک 
.  2ومیو قسمت موه  1قسمت حقیقی

روابط مربوط به قسمت حقیقی و موهومی تابع دي الکتریک 
  ]22به صورت زیر است [

  
 )1 (                             

  
 )2 (                       �� �  

  
 )3 (           � �� �

  
  

قسمت حقیقی و موهومی تابع دي الکتریک، ضریب 
براي ترکیب   4و ضریب خاموشی  3شکست

 8و  7هاي به ترتیب در شکل ScGe2Tiتمام هویسلر 
اند. ضریب شکست و ضریب خاموشی از روابط زیر شدهرسم 

  :شوندمحاسبه می
  

 )4 (               �� �� � ��
  

 )5 (                �� �� � ��
  

                                                 
1. Real Part 
2. Imaginary Part 
3. Refraction Coefficient 
4. Extinction Coefficient 

  
همچنین مقایسه روابط و  8و  7هاي با مشاهده شکل
شویم که نمودار ضریب متوجه می ،ریاضی داده شده

الکتریک بسیار شبیه به شکست و قسمت حقیقی تابع دي
هم هستند و همچنین نمودارهاي ضریب خاموشی و قسمت 

الکتریک رفتاري مشابه هم دارند. این موهومی تابع دي
بینی ن پیشتواتشابه را با توجه به روابط ریاضی آنها هم می

  کرد. 
  

  
قسمت حقیقی و موهومی تابع دي الکتریک براي . 7شکل 

. نمودار خط صاف قسمت حقیقی ScGe2Tiترکیب تمام هویسلر 
  و خط چین قسمت موهومی تابع دي الکتریک است

  
الکتریک که با در قسمت موهومی تابع دي 7در شکل 

هاي ریز و درشتی دیده خط چین نمایش داده شده است، قله
 6و درون نواري 5شود که نشان دهنده گذارهاي بین نواريمی

سبت به دیگر اي که در ابتداي این نمودار قرار دارد ناست. قله
ده یک گذار بین ها بسیار بلندتر است و نشان دهنقله

  نواري است.
ضریب شکست و ضریب خاموشی براي  8در شکل 

رسم شده است. ضریب  ScGe2Tiترکیب تمام هویسلر 
خاموشی معیاري از جذب نور در محیط یا ماده است. این 
ترکیب در نمودار ضریب خاموشی چند قله دارد که 

الکترون ولت است. این  5/0بلندترین آن در انرژي حدود 
دهد که در این انرژي جذب بالایی وجود بلند نشان می قله

هاي توان از وجود این قلهدارد. یکی از نتایجی که می
                                                 
5. Intraband Transition  
6. Interband Transition  
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مختلف در ضریب خاموشی گرفت این است که ترکیب 
خوبی براي استفاده  نسبتاً ۀگزین ScGe2Tiتمام هویسلر 

  به عنوان جاذب امواج است. 
  

ضریب شکست و ضریب خاموشی براي ترکیب تمام . 8شکل 
. خط صاف ضریب شکست و خط چین ضریب ScGe2Tiهویسلر 

  خاموشی است
  
  

  گیرينتیجهبحث و 
از نظر  ScGe2Tiب تمام هویسلر در این مقاله ترکی

خواص الکترونی، مغناطیسی و اپتیکی مورد بررسی و 
مطالعه قرار گرفت. نتایج به دست آمده حاکی از نیم فلز 

الکترون ولت  4/0بودن این ترکیب با گاف نیم فلزي 
هاي کل و ساختار نواري، است. بعد از بررسی چگالی حالت

شد و مقدار صحیح خواص مغناطیسی این ترکیب بررسی 
مگنتون بور براي مغناطش کل به دست آمد. نتایجی  00/7

ییدي بر این مطلب بود که أکه از این مطالعه حاصل شد، ت
گزینه مناسبی براي  ScGe2Tiترکیب تمام هویسلر 

استفاده در ساخت ابزار اسپینترونیک است. نیم فلز بودن، 
ش کل کلوین و مغناط 1086دماي کوري بالا در حدود 

صحیح از این نتایج بودند. همچنین بررسی تابع دي 
الکتریک، ضریب شکست و ضریب خاموشی نشان داد که 

تواند براي جاذب امواج بودن، مورد مطالعه این ترکیب می
  بیشتر قرار گیرد.
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