
 

 Corresponding Author: h.rezazadeh1356@gmail.com*                                                          حامد رضازاده مسئول: نویسنده *

 دوفصلنامه 
  اپتوالکترونیک

 )64 - 57(ص  1401، بهار و تابستان 11م، شماره دوم، پیاپی سال چهار

BiQuarterly Journal of 
Optoelectronic 
Year 4, No. 2, Serial Number 11, Spring & Summer 
2022 (P 57-64) 
DOI: https://doi.org/10.30473/jphys.2022.66075.1127   

  چکیده
 هویسلر نیم آلیاژ که شد بینیپیش چگالی تابعی نظریه از استفاده با

NbBiCs  در وسایل رفتن ارک به براي ايبالقوه کاندیداي تواندمی 
 محاسبات از استفاده با باشد. اپتوالکترونیک و اسپینترونیک وسایل
 گرادیان تقریب با )DFT( چگالی تابعی نظریه پایه بر اولیه اصول
 الکترونی، مکانیکی، الاستیک، خواص ،(GGA) یافته تعمیم شبه

 انبوهه حالت در NbBiCs هویسلر نیم ترکیب اپتیکی و مغناطیسی
 هویسلر نیم ترکیب براي فرمی سطح در اسپینی قطبش شد. لعهمطا

NbBiCs، هايتقریب استفاده با ترتیب به %100 و %6/97 اعداد 
GGA و GGA+mBJ دي تابع حقیقی بخش است. آمده دستبه 

 از بیشتر هايانرژي براي  فاز در NbBiCs ترکیب براي الکتریک
20 eV عنوان به آن دهدمی نشان که اندشده همگرا یک عدد به 

 براي شکست ضریب همچنین و کندمی رفتار ایزوتروپیک عایق یک
 این که است شده یک عدد از کمتر eV 5/7 از بیشتر هايانرژي
 .است درخشان العادهفوق پدیده معرف
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Abstract 
We predicted using density functional theory (DFT) 
that half-Heusler alloy NbBiCs to be potential 
candidate for using in spintronic and optoelectron-
ic devices. Using first principle calculations based 
on density functional theory within generalized 
gradient approximation (GGA), we studied the 
elastic, mechanical, electronic, magnetic and opti-
cal properties of NbBiCs half-Heusler alloy in 
bulk state. Spin polarization at Fermi level is 
97.6% and 100% whitin GGA and GGA+mBJ, 
respectively. The real part of the dielectric func-
tion for half-Heusler alloy NbBiCs in  phase for 
energies greater than 20eV converge to one, indi-
cating that it act as an isotropic insulator and also 
the refractive index for energies greater than 7.5 
eV is less than one, indicating super-liminance. 
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 مقدمه
 مواد از جدید ايدسته فرومغناطیس فلزي-نیم ترکیبات
 توجه آنها، الکترونی ساختار خاطر به امروزه که هستند
 زیرا ]؛1-4[ است کرده جلب خود به را محققین از بسیاري
 (عایق) رسانا نیم ویژگی مواد، از دسته این الکترونی ساختار

 اسپینی کانال در را فلزي ویژگی و اسپینی کانال یک در را
 اسپینی قطبش دیگر عبارت به ].5-7[ دهدمی نشان دیگر

 قطبش ].8[ است %100 ترکیبات این براي فرمی سطح در
 وسایل در آنها کاربرد اصلی دلیل ترکیبات این بالاي اسپینی

 و ]9[ اسپین تزریق بخش در خصوص به اسپینترونیک
   است. ]10[ اسپینی فیلترهاي

 نشان خود از فلزي-نیم رفتار که هستند زیادي ترکیبات
 ]11-17[ هویسلر ترکیبات به توانمی جمله از ؛دهندمی

 نیم و ]19[ هاپروسکایت ،]18[ فرومغناطیس اکسیدهاي
 این بین از کرد. اشاره ]20-21[ شده رقیق رساناهاي
 هویسلر ترکیبات اسپینترونیک، براي الایده گزینه ترکیبات،

 دماي بالا، اسپینی قطبش عموماً ترکیبات این زیرا ؛هستند
 ترکیبات دارند. زیرلایه با متناسب ساختاري و بالا کوري

 همچنین اسپینترونیک، وسایل در استفاده بر علاوه هویسلر
 ]23[ ترموالکتریک و فتوولتائیک ،]22[ اپتوالکترونیک در

   دارند. ايویژه کاربرد
 تایی سه دسته دو به هویسلر باتترکی ساختاري، نظر از
 تقسیم ]25[ چهارتایی و ]24[ هویسلر) تمام و هویسلر (نیم
 شیمیایی فرمول داراي هویسلر نیم ترکیبات شوند.می

XYZ کریستالی ساختار با و b1C طور به شوند.می متبلور 
 دارند YZ2X شیمیایی فرمول هویسلر تمام ترکیبات مشابه،

 MnAl2Cu نوع و مانند TiCu2Hg نوع دسته دو به و
 از Y و X عموما ترکیبات، این در شوند.می تقسیم مانند

 هستند. اصلی گروه عناصر از Z و واسطه گروه عناصر
 سه به هویسلر نیم ترکیبات در هااتم قرارگیري ترتیب
-27[ شوندمی نامیده γ و α، β فازهاي که است صورت

26[.   
 ویکوف دگزارينما با مطابق هااتم مکان .1جدول 

)Wyckoff( 
4d  4c  4b  4a   
  α فاز  X  Y  Z  خالی
  β فاز  Z  Y  X  خالی
  γ فاز  Y  X  Z  خالی

 )Wyckoff( ویکوف نمادگزاري با مطابق هااتم مکان
 شده داده )1( شماره جدول در شده یاد فاز سه این براي
 در هااتم وسیله به شده اشغال هايمکان )1( جدول است.

 این در است. اتم از الیخ 4d مکان .γ و α، β فازهاي
 بیشتري الکترونگاتیوي که ايواسطه عنصري اگر ترکیبات،

 ترکیب براي بیشتري پایداري گیرد قرار 4c مکان در ،دارد
 هویسلر نیم ترکیب از نمایی )1( شکل شود.می زده تخمین

NbBiCs فازهاي در α، β وγ دهد.می نشان را  

  
 ،α فازهاي در NbBiCs هویسلر نیم ترکیب از نمایی .1 شکل

β و γ  
  

  محاسبات انجام روش
 و ]28[ است استوار چگالی تابعی نظریه پایه بر محاسبات

 از نیز شم-کوهن ايذره بس معادلات معادله حل براي
 استفاده مورد (GGA) یافته تعمیم شیب گرادیان تقریب

 فضاي در انرژي، سازيبهینه از پس .]29[ است گرفته قرار
 حالت براي بریلوین اول منتطقه براي و K نقاط ادتعد وارون
 و maxG=14 ،20*20*20 بنديمنش انبوهه

9=max*KmtR کد با محاسبات است. شده اختیار 
 محاسبات .]30[ است شده انجام WIEN2k محاسباتی
 از کمتر به بار همگرایی که شودمی متوقف وقتی خودسازگار
0.0001e .برسد  

 حجم از تابعی یک حسب بر ترکیب کل انرژي منحنی .2 شکل
  واحد سلول
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  ساختاري خواص

 الکترونگاتیوي. که ايواسطه عنصري اگر ترکیبات، این در
 ترکیب کل انرژي منحنی )a, b & c-2( شکل در

NbBiCs در واحد سلول حجم از تابعی یک حسب بر 
 اند.شده رسم γ و α، β فاز سه براي فرومغناطیس حالت
 انرژي ترینپایین است، مشخص )2( شکل زا که طور همان
 نسبت α فاز در ترکیب این بنابراین .است α فاز به مربوط

 براي همچنین است. پایدارتر γ و β یعنی دیگر فاز دو به
 از یک کدام در ،α فاز در NbBiCs ترکیب دریابیم اینکه
 (NM) مغناطیس غیر یا (FM) فرومغناطیس هايحالت

 بر ترکیب کل انرژي منحنی )d2-( لشک در است پایدارتر
 حالت دو در واحد سلول حجم از تابعی یک حسب

 که طور همان اند.شده رسم مغناطیس غیر و فرومغناطیس
 در α فاز در NbBiCs ترکیب ،دهدمی نشان )d2-( شکل
 پایدارتر تر،پایین انرژي داشتن دلیل به فرومغناطیس حالت
 در α فاز در ترکیب این فیزیکی خواص ادامه در لذا .است
  شود.می بررسی فرومغناطیس حالت

  
  لاستیک خواص

 شکل و هااتم میان پیوند نوع ترکیب، پایداري بخش، این در
- انرژي روش با الاستیک هايثابت طریق از آن پذیري
 بر انرژي روش، این در گیرد.می قرار بررسی مورد استرین
  :]31[ شودمی بیان استرین حسب

  

� �� �  
)1(  

  
 دوم مشتق صورت به الاستیک هايثابت آن در که
  شود:می گرفته نظر در انرژي

  �� � )2(                                            
  

 ثابت سه تنها (ماده)، ساختار مکعبی تقارن خاطر به
 ، مستقل الاستیک

 وجود  و 
 هویسلر نیم ترکیب براي الاستیک هايثابت این که دارد

NbBiCs آمده )1( جدول در آن نتایج و شده محاسبه 
 ساختارهاي براي هوانگ -بورن پایداري معیارهاي است.

   :]32[ هستند زیر صورت به مکعبی
  

   و  ،
  
 براي شده محاسبه الاستیک هايثابت به توجه با که
 برآورده را معیارها همه )،1( جدول در NbBiCs ترکیب

  است. پایدار مکانیکی نظر از آن که دهدمی نشان و کندمی
 هايثابت از که را دیگري مهم پارامترهاي همچنین

 مدول بالک مثل کردیم محاسبه ،شودمی مشتق الاستیک
)B،( مدول شیر )G،( مدول یانگ )Y،( پواسون نسبت )( 
 هايثابت به پارامترها این رابطه ناهمسانگردي. ضریب و

  هستند: زیر صورت به الاستیک
  �� ��                          )3(  � �                                                 )4(  �� �� ��                                     )5(  �� �� ���� �� ��                                  )6(  

                                                   )7(  

                                               )8(  ���� ��                                              )9(  
  

 شکنندگی یا پذیريشکل که پارامترهایی از یکی
 نسبت این اگر است.  نسبت دهدمی نشان را ترکیبات
 از ترکوچک اگر و پذیرشکل ماده ،باشد 75/1 از تربزرگ

 ترکیب براي نسبت این .]33[ است شکننده ماده باشد 75/1
NbBiCs پذیرشکل یدؤم هک آمده دستبه 69/2 عدد 

 است. آن بودن
 به عرضی استرین نسبت برابر که پواسون نسبت

 مورد در را مفیدي نسبتاً اطلاعات است طولی استرین
 ν مقادیر اگر دهد.می ما به ماده هاياتم میان پیوند ماهیت
 اگر و کوالانت نوع از هااتم میان پیوند ،باشند 1/0 تقریبا
 یونی نوع از هااتم میان پیوند ،ندباش 25/0 تقریبا ν مقادیر
 از پیوند باشد 42/0 و 28/0 بین ν مقادیر چنانچه و است
 عدد NbBiCs ترکیب براي ν مقدار .]34[ است فلزي نوع



 1400، پاییز و زمستان 10پیاپی  ،اول شماره ،چهارم سال اپتوالکترونیک، فصلنامهدو       60

 

 فلزي پیوندهاي وجود ةدهند نشان که آمده دست به 33/0
  است. آن هاياتم بین

  
 براي الاستیک خصوصیات و الاستیک هايثابت .1 جدول

 �� �� ��  �  فاز در NbBiCs رکیبت
12.88  20.08  4.95  10.55  60.13  

 ν    � 
0.2  0.33  26.90  2.69  7.28  

 ،است شده بررسی ترکیب این براي که پارامتري آخرین
 تواندمی مواد ناهمسانگردي درجه است. ناهمسانگردي ضریب

 )9( رابطه از و شود بیان آن مسانگرديناه ضریب طریق از
 1 عدد همسانگرد ماده یک براي  مقدار شود.می محاسبه

 ،باشد داشته فاصله یک عدد از ضریب این چقدر هر است.
 ضریب است. آن الاستیکی ناهمسانگردي دهنده نشان

 دستبه 20/0 عدد NbBiCs ترکیب براي ناهمسانگردي
 دهدمی نشان را یک ددع از کمی انحراف که است آمده

  .]33[ است همسانگرد ماده یک تقریبا ترکیب این بنابراین
  

   انبوهه حالت در NbBiCs ترکیب پیوند خواص
 ماهیت تعیین در مهمی نقش تواندمی الکترونی بار چگالی
 در الکترونی بار چگالی خاطر این به کند. ایفا هااتم میان پیوند
  براي اقلیت و اکثریت اسپینی کانال دو هر

 )3( شکل در )110( صفحه در آن پلات کانتور و محاسبه
 است شده انتخاب دلیل این به )110( صفحه است. شده رسم
 شود. داده نمایش ترکیب این در موجود پیوندهاي تمام که

 مشخص اکثریت اسپینی کانال در )3( شکل از که طورهمان
 وجود بیانگر که دارد وجود هااتم بین بار انباشت ،است

 است. ترکیب این يهااتم میان فلزي و کوالانس پیوندهاي
 با دو این پوشانیهم و Bi اتم و Nb اتم بین بار زیاد انباشت
 پیوند به نسبت ترقوي کوالانس پیوند تشکیل بیانگر همدیگر

 اینکه علت به Cs و Bi اتم دو و است Cs و Nb اتم دو بین
 تشکیل آنها بین تريضعیف پیوند د،نیستن هم اول همسایه

 بین قوي پیوند که داشت بیان توانمی همچنین است. شده
 در است. شده ترکیب پایداري افزایش سبب Bi و Nb اتم دو

 که صورت این به است متفاوت کمی وضعیت اقلیت اسپین
 اتم بین پیوند که است شده سبب Nb اتم نزدیک بار انباشت

Nb اتم و Cs اتم دو میان پیوند و شود یونی شکل به Nb و 

Bi کانال در پیوند همین به نسبت ترضعیف صورت به 
  است. شده اکثریت اسپینی

  
 در NbBiCs ترکیب براي الکترونی چگالی پلات کانتور .3 شکل

  اقلیت و اکثریت اسپینی کانال دو
  

  انبوهه حالت در NbBiCs ترکیب الکترونی خواص
 مورد در را ارزشمندي اطلاعات مواد، یالکترون ساختار مطالعه
 صنعت در آنها کاربرد نهایتا و مواد تجربی سازيمدل

 ترکیب الکترونی ساختار کند.می مهیا اسپینترونیک
NbBiCs حالات چگالی محاسبه وسیله هب ، فاز در 

 همین به شود.می بررسی نواري ساختار و جزء و کل الکرونی
 کل الکترونی حالات چگالی )،5( شکل و )4( شکل در منظور

 شکل در اند.شده داده نمایش NbBiCs ترکیب براي جزء و
 و  تقریب دو وسیلههب کل الکرونی حالات چگالی )،4(

 که شودمی ملاحظه است. شده داده نمایش 
 تا - 3eV انرژي بازه در الکترونی چگالی ،GGA تقریب در

3eV رفتار دیگر، بارتع به ؛است ناهمسانگردي داراي 
 که گونه همان است. متفاوت پایین و بالا اسپین در الکترونی

 مغناطیسی ناهمسانگردي اصلی علت که پیداست )5( شکل از
 حدودي تا و Nb اتم الکترونی حالات به متعلق فرمی تراز در

 Cs اتم الکترونی حالات .است Bi هاياتم الکترونی حالات
 دارند. دیگر اتم دو به نسبت کیاند بسیار سهم فرمی سطح در

 یک اعمال به نسبت ترکیب این که شودمی نتیجه بنابراین
 نشان خود از ايدوگانه رفتار خارجی مغناطیسی میدان

 دست به NbBiCs، 3.000 مغناطیسی ممان دهد.می
 رابطه از فرمی سطح در اسپینی قطبش و است آمده

 قطبش این ولی است آمده تدس به %97,6 عدد 
 نیم گاف و %100 عدد GGA+mBJ تقریب در اسپینی
  است. آمده دستبه ولت الکترون 69/1 اندازه به رسانایی
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 - نیم ترکیب براي کل الکترونی هايحالت چگالی .4 شکل
  GGA+mBJ و GGA هايتقریب با .NbBiCs هویسلر

  
 - نیم ترکیب براي جزء الکترونی هايحالت چگالی .5 شکل

  GGA تقریب با .NbBiCs هویسلر
  انبوهه حالت در NbBiCs ترکیب اپتیکی خواص
 الکتریکدي تابع با را آن به شده تابیده نور به جسم هر پاسخ
 تابع است. مختلط ریاضی تانسور یک  .دهندمی نشان
 جامد مواد به فرودي نور فرکانس به بستگی که الکتریک دي
 ایفا جامد مواد اپتیکی خصوصیات تعیین در مهمی نقش ،دارد
 است شده تشکیل موهومی و حقیقی بخش دو از و کندمی

]35[.  
  

  
  الکتریک دي تابع حقیقی بخش )a- 6( شکل

 نشان را انبوهه حالت در . فاز در NbBiCs ترکیب براي
 میل  سمت به  پایین هايانرژي در است. داده
 جالب .است آن قوي فلزي ماهیت دهنده نشان که است کرده
 نور به مثبتی پاسخ گونههیچ انرژي هايبازه در ترکیب آنکه
 منفی علامت .8eV محدوده خصوصبه دهندنمی

 به انرژي از نواحی برخی در الکتریکدي تابع حقیقی بخش
 هايفرکانس با اطیسالکترومغن امواج که است آن معنی

 به فرودي نور تمامی و شود منتشر نداتونمی ماده در مربوطه
  .]37-38[ یابدمی انعکاس ماده

  
 انرژي اتلاف الکتریک،دي تابع موهومی و حقیقی بخش .6 شکل

   فاز در NbBiCs هویسلر نیم ترکیب جذب ضریب و اپتیکی
 از برخی در ترکیب الکتریکدي تابع حقیقی بخش

 ناحیه از نقاط این در و دارد ریشه چندین یا یک هاانرژي
 است جایی همان هاریشه این اند.کرده گذار مثبت به منفی

 داشت. پیک هم ترکیب )ELF( اپتیکی انرژي اتلاف که
 اتفاق هاانرژي این در ترکیب این پلاسمونی نوسانات بنابراین
 اپتیکی انرژي اتلاف تابع منحنی )c- 6( شکل است. افتاده

  دهد.می نشان را ترکیب
 گذار معرف  الکتریکدي تابع موهومی بخش
 آن پیک هر و است خالی ترازهاي به پر ترازهاي از الکترونی

 طورهمان )b- 6( شکل در است. الکترون انتقال این معرف
 داریم انتظار NbBiCs ترکیبات فلزي ماهیت از که

 مرئی و قرمز مادون ناحیه در  هايپیک تریناصلی
 یک با شده تابیده فوتون انرژي افزایش با و است داده رخ

 بعد به eV 10 از بعد عملاً  و دارد کاهش به میل تند شیب
  .افتدنمی اتفاق چشمگیري گذار

 نشان را NbBiCs ترکیب جذب نمودار d) - 6( شکل
 ارانتظ ترکیب این فلزي ماهیت از که طور همان دهد.می

 مادون (ناحیه پایین هايانرژي همان در نور جذب ،داریم
 افزایش ولت نوالکتر 5 تا و شودمی شروع تند شیب با قرمز)
 ولت الکترون 18 محدوده تا چند نوسانات از پس و یابدمی

 سیر تندي شیب با مجدداً آن از پس دهد.می نشان افزایش
 بر که دهدمی نشان طیف این است. داده نشان خود از نزولی
 و است پیوسته صورت به نور جذب ترکیب فلزي رفتار اساس

 براي کانکما ولتالکترون 25 تا و انرژي هايبازه تمام در
 مختلفی دلایل تواندمی جذب دارد. وجود جذب ترکیب این

 ترپایین ترازهاي از هاالکترون انتقال آن جمله از باشد داشته
 جسم داخل هايالکترون گیريتابش یا و بالاتر ترازهاي به

 شکل در NbBiCs ترکیب اپتیکی رسانندگی نمودار است.
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)7 -a( ترکیب این پایین هايانرژي در که است داده نشان 
 دیدیم هم دیگر طرف از دارد یبالای بسیار اپتیکی رسانندگی

 گذار قرمز) (مادون ناحیه این در ترکیب این براي  که
 نور تمام که دهدمی نشان این و داشتند ییبالا الکترونی
 حدود تا مرئی نور لبه از شود.می رسانندگی خرج شده جذب

15eV میانگین کاهش اما دارد نوساناتی اپتیکی رسانندگی 
 گواه که است شده صفر رسانندگی 25eV از بعد و دارد جزئی

  است. ترکیب این بودن شفاف بر دیگري

 و شکست ضریب انعکاس، ضریب اپتیکی، رسانندگی .7 شکل
   فاز در NbBiCs هویسلر نیم ترکیب موشیخا ضریب
 ضریب ،است مشخص )b- 7( شکل از که طورهمان
 تقریباً پایین هايانرژي در NbBiCs ترکیب براي انعکاس

 ناحیه در را آن قوي بسیار فلزي ماهیت که است 100%
 جذب با بعد به مرئی ناحیه در اما دهدمی نشان قرمز مادون
 رو انعکاس ضریب میزان  هايپیک کاهش و بیشتر

 و است شده کمتر آن فلزي رفتار تدریجبه و است کاهش به
 به ترکیب این رفتار عملاً 25eV از بالاتر هايانرژي در

 گونه شفاف رفتار و است عایق حتی یا و رسانایی نیم صورت
  دارد.

 ترکیب براي )c- 7( شکل در بالا شکست ضریب
NbBiCs انرژي افزایش با و است داده نشان را فلزي رفتار 

 ماوراي لبه از و شده هکاهید تندي شیب با شده تابیده فوتون
 و است شده یک از کمتر شکست ضرب اندازه بعد به بنفش

 در الکترومغناطیس طیف فاز سرعت که دهدمی نشان این
 با تضاد در این و است شده خلا در نور سرعت از بیشتر جسم

 ماده در ترومغناطیسکال طیف گروه سرعت نیست. نسبیت
 سرعت گروه، سرعت زیرا ؛شود نور سرعت از بیشتر تواند نمی

 نور سرعت از بیشتر تواندنمی وقت هیچ و است انرژي انتقال
 هايانرژي در شکست ضریب بیشتر کاهش با .]37[ شود

 از بالاتر هايانرژي در ترکیب این شفافیت هم باز بالاتر
25eV گردد.می ییدأت  

 است فیزیکی مهم پارامترهاي از یکی خاموشی ضریب
 )d- 7( شکل دهد.می نشان را ماده به نور نفوذ میزان که

 پایین هايانرژي در NbBiCs ترکیبات که دهدمی نشان
 را خاموشی ضریب بیشترین مرئی) و قرمز مادون (محدوده

 بالاتر هايانرژي و )uv( بنفش ماوراي يلبه در اما دارد.
 نشان کاهش شدتبه جسم به ورودي نور دامنه افت میزان

 این براي خاموشی ضریب عملاً بعد به 25ev در و دهدمی
 جذب که دیدیم هم )d- 6( نمودار از و است شده صفر ترکیب

 عملاً بالا هايانرژي در بنابراین ؛بود شده کم بسیار هم نور
 مانند عملاً NbBiCs ترکیبات و کرده عبور جسم از نور تمام
 خاموشی ضریب مقایسه از اما کندمی رفتار شفاف جسم یک

 ترکیبات این که گفت توانمی اپتیکی انرژي اتلاف تابع و
 خواهد سودمندتر uv لبه انرژي محدوده در کاربردهایی براي
  بود.
  

  گیرينتیجه و بحث
 ترکیب که دهدمی شانن ما به ساختاري خصوصیات نتایج

NbBiCs فازهاي در a به نسبت مغناطیسی حالت در 
 محاسبات همچنین است. پایدارتر مغناطیسی غیر حالت

 مکانیکی نظر از شده یاد ترکیب  که دهدمی نشان الاستیک
 الکترونی خصوصیات نتایج است. پذیرشکل ماده یک و پایدار

 یک ،NbBiCs ترکیب که است آن بیانگر مغناطیسی و
 سطح در %100 اسپینی قطبش با مغناطیسی فلز- نیم ترکیب
 برود. کاربه اسپینترونیک وسایل در تواندمی و است فرمی
 به قرمز مادون ناحیه در الکتریک دي تابع حقیقی بخش
 فلزي ماهیت دهنده نشان که است کرده میل  سمت
 جسم یک مانند )uv( نفشب ماوراي ناحیه در و است آن قوي

 کند.می رفتار شفاف
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