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 چکیده

مطالعه ساختار الکترونی، خواص  به منظور (DFT)کامل در چارچوب نظریه تابعی چگالیخت بهبود یافته با پتانسیل ت محاسبات بر پایه اصول اولیه با استفاده از روش موج

 IrInTi2 ترکیبتاور مغناطیسی کل شگ .یک فرومغناطیس نیم فلز بود Ti2CuHg در ساختار نوع رکیبتاین . دانجام ش IrInTi2 هویسلرمغناطیسی و دمای کوری ترکیب 

  بود. tot= Z tot(M   ̶  (18 پائولینگ –در تطابق با قانون اسلیتر ای که به گونه آمد،به دست Bµ2رابرب Ti2CuHg ر ساختارد
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Abstract 

First principles calculations using the self-consistent full-potential linearized augmented plane wave (FPLAPW) 
method in the framework of density functional theory (DFT) were performed to study the electronic structures, 
magnetic properties and Curie temperature of new full-Heusler compound 𝑇𝑖2IrIn. The 𝑇𝑖2IrIn compound in the 
Cu𝐻𝑔2Ti -type structure was a half-metallic ferromagnet. The total magnetic moment of 𝑇𝑖2IrIn compound in the 
Cu𝐻𝑔2Ti -type structure was 2µB per formula unit which was in agreement with Slater-Pauling rule(Mtot=Ztot-18).  
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 مقدمه

هدف  .ظهور علم نانو است های نوسپینترونیک یکی از زمینها     

. باشدمطالعه نقش اسپین الکترون در فیزیک ماده چگال می علماین 

 رسانایی عناصر اصلینیم نانوساختارهای مختلط فرومغناطیسی و 

تن فلزات فرومغناطیس با داشدهند. نیماسپینترونیک را تشکیل می

 بالا در تولید جریان توانایی و در تراز فرمی %100قطبش اسپینی 

 میان در این .اندهشگران قرار گرفتهژوتوجه پقطبیده اسپینی مورد 

ی بار داولین  فلز دارای اهمیت زیادی هستندآلیاژهای هویسلر نیمه

خاصیت نیمه فلزی را در ترکیبات هویسلر  [1]گروت و همکارانش

 اخیرا مطالعه ترکیبات هویسلر بر بینی کردند. پیش 1983در سال 

بدست با توجه به اطلاعات  .[2]مورد توجه قرارگرفته است Ti2پایه 

، یفلز مهین ی خواصبر رو نظریو  یگزارش تجرب چیه ،آمده

.ارائه نشده است IrInTi2 بترکی یسیو مغناط یالکترون
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 روش محاسبات

ا ی خطی بمحاسبات با استفاده از روش امواج تخت بهساخته     

و با  ی تابعی چگالینظریه بر پایه(FP-LAPW) پتانسیل کامل

 maxkMTRپارامتر مهم  .نجام شده استا wien2kنرم افزار از استفاده

های مختلف تین اتم-انتخاب شده است. شعاع کره موفین 8ر براب

 انتخاب گردیده است. a.u2برابر 

 خواص ساختاری

جم ا حو تغییراتش ب آنخواص فیزیکی یک سیستم به انرژی کل      

 برحسب حجم ترکیبنمودار انرژی ( 1در شکل) .وابسته است

Ti2IrIn ی ساختارهار دAlCu2Mn و CuHg2Ti های و در حالت

 ند.اهرسم شد (NM)و غیر مغناطیسی (FM)مغناطیسیفرو

 Ti2IrInبرای ترکیب  حسب حجم یاخته بسیط : نمودارهای انرژی بر(1شکل)

 CuHg2Ti و AlCu2Mnدو ساختار  در

ر و دCuHg2Ti ر اختادر سTi2IrIn ب ترکی( 1شکل) مطابق

اق به دلیل انطب شود.به عنوان ساختار پایدار معرفی می (FM)حالت

های فرومغناطیسی و حجم برای حالت –نمودارهای انرژی 

در این  ، این ترکیب AlCu2Mnغیرمغناطیسی ساختار شبه پایدار 

پارامترهای ساختاری شامل ثابت  باشد.غیرمغناطیسی می ساختار

، انرژی (Bˊ)مشتق مدول حجمی ،(B)، مدول حجمی aشبکه 

ترکیب در هر دو ساختار  اینبرای  (fE)و انرژی تشکیل  c(E(بستگی 

 ( گزارش شده است.1در جدول)

 مدول حجمی، (a) پارامترهای ساختاری تعادلی شامل ثابت شبکه :(1جدول)

(B)، مشتق مدول حجمی) ˊ(B ،بستگی انرژی )c(E انرژی تشکیل و )f(E  

     

. باشددول حجمی نشان دهنده  قدرت پیوندها در ترکیب میم

 و در حالتCuHg2Ti ر بیشترین مقدار مدول حجمی در ساختا

 میمدول حج مشتق بیشترین مقدار شود.مشاهده می غیرمغناطیسی

علامت منفی  حالت غیرمغناطیسی است. و CuHg2Tiدر ساختار 

اتمی  بلور برای ایجاد پیوند انرژی بستگی نشان از تمایل بیشتر در

تر انرژی بستگی منفی باشد. هر چه عددمی هااتم نسبت به جدایی

ترکیب در هر  باشد سیستم پایدارتر است. منفی بودن انرژی تشکیل

دو ساختار و در هر دو حالت مغناطیسی و غیرمغناطیسی حکایت از 

 شرایط تعادلی دارد. در این ترکیبتشکیل و سنتز 

  یخواص الکترون

 انرژی و چگالی ساختار نواربررسی خواص الکترونی،  برای     

ترکیب محاسبه و رسم های الکترونی کلی وجزئی برای این التح

در هر  Ti2IrIn( ساختار نواری ترکیب 3( و )2های)شد. در شکل

با توجه  قابل مشاهده هستند. CuHg2Tiو  AlCu2Mnدو ساختار 

را برای هر دو حالت اسپین  تراز فرمی نوارهای انرژی( 2به شکل)

 بنابراین. دنکنقطع می MnCu2Al در ساختار نوع و اقلیتی اکثریتی

 املتشابه ک شود.تایید می فلز بودن این ترکیب در این ساختار

 ینا بیانگر غیرمغناطیسی بودن ساختار نواری در هر دو حالت اسپینی

               .است AlCu2Mnدر ساختار  ترکیب

E f(Ry) E c(Ry) B̕ B(Gpa) a(A°) ترکیب ساختار 

099/0-   602/1-   54/4  95/145  49/6  FM 
AlCu2Mn 

Ti2IrIn 

 099/0-   602/1-  51/4  05/146  49/6  NM 

140/0-    643/1-  44/4  98/152  46/6  FM 
CuHg2Ti 

106/0-   609/1-   70/4  71/153  45/6  NM 
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 اسپین بالا) اسپین اکثریتی(                     اسپین پایین)اسپین اقلیتی(           

 AlCu2Mnساختار  در Ti2IrInساختار نوار انرژی ترکیب  :(2شکل)  

 ( سطح فرمی در نوار اقلیتی درون گاف نواری3با توجه به شکل)

 حکایت از رفتار نیمه رسانایی این ترکیب در ساختارواقع شده که 

CuHg2Ti  .سطح فرمی را در حالت  نوارهای انرژی از طرفیدارد

ن بنابرایاز خود خاصیت فلزی نشان می دهد.  و کننداکثریتی قطع می

تایید و CuHg2Ti در ساختار  Ti2IrIn خاصیت نیمه فلزی ترکیب

 .شوداین ترکیب به عنوان فرومغناطیس نیم فلز معرفی می

 (اسپین اکثریتی بالا) اسپین                           اسپین پایین)اسپین اقلیتی(         

 CuHg2Tiدر ساختار  Ti2IrInساختار نوار انرژی ترکیب (: 3شکل)    

های چگالی حالت نمودارمنشا خاصیت نیمه فلزی،  برای بررسی

را CuHg2Ti  ساختار درTi2IrIn الکترونی کلی و جزئی ترکیب 

مکان خط چین عمودی ها، چگالی حالت در نمودار .کنیمبررسی می

طح فرمی در گافی ( حضور س4با توجه به شکل) است. تراز فرمی

 و حضور حالت اقلیتیهای در حالت الکترون ولت 73/0به اندازه 

لزی خاصیت نیمه فاکثریتی های الکترونی در سطح فرمی در حالت 

 این ترکیب در سطح فرمی از قطبش اسپینی .کندترکیب را تائید می

الکترون ولت 23/0مقدار گاف نیم فلزی  صددرصد برخوردار است.

ون اسیهیبرید ایجاد گاف نیم فلزی نقش دارد. اول عامل در دو است. 

ایجاد گاف نیم فلزی است  علتهای واسطه تماd ی هابین اوربیتال

. دیگری هیبریداسیون معروف است d-d که به گاف نیم فلزی

 اشغال شده هایحالت شود. همانطور که دیده میکووالانسی است

ی هاحالت و بیشتر ظرفیت با Ir واسطه فلز اساسا به زیر سطح فرمی

 با Ti واسطه فلز عمدتا مربوط به نشده بالای سطح فرمی اشغال

که نشان از وقوع یک هیبریداسیون کووالانسی  ،هستند کمترظرفیت 

 .[3]دارد Ti2IrInترکیب  در

 Ti2IrIn ترکیب جزئی های کلی و(: چگالی حالت4شکل)         

CuHg2Ti  ساختار در                              
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خواص مغناطیسی

ر د Ti2IrIn جزئی ترکیب گشتاورهای مغناطیسی کلی و مقادیر     

مقدار صحیح  ( گزارش شده است.2جدول)در  CuHg2Tiساختار 

حکایت از CuHg2Ti ر گشتاور مغناطیسی کل ترکیب در ساختا

 IrInTi2ترکیب  totMمقدار . خاصیت نیمه فلزی ترکیب دارد

 –ر اسلیت رابطهگشتاور مغناطیسی کل با . حاسبه شدم Bμ 2برابر

 .[4]در توافق است tot= Z totM   ̶ 18 پائولینگ

 ترکیب گشتاورهای مغناطیسی کلی، جزئی و سهم بین جایگاهی: (2جدول)  

         Ti2IrIn  در ساختارCuHg2Ti ر حسب مگنتون بوهرب (μB) 

رفتار گشتاورهای مغناطیسی کلی و جزئی ترکیب  برای بررسی

Ti2IrIn گشتاورهای مغناطیسی کلی، جزئی و سهم حسب فشار رب ،

به صورت  ، CuHg2Tiدر ساختارنیمه فلز  ترکیب این بین جایگاهی

گشتاور مغناطیسی  است. هرسم شد( 5)در شکل تابعی از ثابت شبکه

محدوده وسیعی از ثابت شبکه در  Ti2IrInکل در ترکیب 

 ت.یسباقی مانده و به تغییرات ثابت شبکه حساس ن μB 2مقدار

. شودمی تایید در این محدوده بنابراین خاصیت نیم فلزی ترکیب

 تعلق دارد Ti(2) و Ti(1)های سهم عمده گشتاور مغناطیسی به اتم

مطلق  مقدار این مقادیر افزایش داشته اند. که با افزایش پارامتر شبکه

 دهدنشان می افزایش های بالادر حجم نیز Irاتم  گشتاور مغناطیسی

 .[5]داردهای واسطه بین اتم d-dکه حکایت از کاهش هیبریدشدگی 

ما د صیت مغناطیسی ماده در برابراهرچه دمای کوری بالاتر باشد خ

 در ساختار Ti2IrInدمای کوری ترکیب . [6]تر استمقاوم

TiHg2Cu  ابطه ربا استفاده از∆E

3KB
=    TC (1و مقادیر جدول )

 اختلاف E∆ثابت بولتزمن و KB ،محاسبه شدکلوین  9/1754مقدار

 است.فرومغناطیسی و غیرمغناطیسی  هایحالت بینانرژی 

  

 

 

 

 

 

 

 

و سهم بین جایگاهی ترکیب  ئیگشتاورهای مغناطیسی کلی و جز :(5شکل)

Ti2IrIn ساختار حسب پارامتر شبکه در ر بCuHg2Ti 

 نتیجه گیری

نیم  فرو مغناطیس یکCuHg2Ti در ساختار Ti2IrInترکیب      

های اتم dهای هیبریداسیون بین اوربیتال .شودمحسوب می فلز

باعث ایجاد گاف نیمه فلزی در  و هیبریداسیون کووالانسی واسطه

 است و μB 2 ترکیب این ترکیب شده است. گشتاور مغناطیسی کل

  کند. پیروی می tot= Z totM   ̶ 18پائولینگ -از رابطه اسلیتر
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گشتاورمغناطیسی  

 جزیی
  ترکیب  گشتاورمغناطیسی کل سهم بین جایگاهی

 96/0  Ti(1)   
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0.44
0.45
0.46
0.47
0.48
0.49
0.50

-0.14
-0.12
-0.10
-0.08
-0.06
-0.04
-0.02
0.00
0.02

-0.015
-0.010
-0.005
0.000
0.005
0.010
0.015

Lattice Constant(A0)
6.0 6.2 6.4 6.6 6.8

0.46
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