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  چکیده

در چارچوب نظریه تابعی چگالی بررسی شده است. از نقطه نظر انرژي، ساختار  TiP2Fe سلریهوهاي ساختاري، الکترونی و مغناطیسی ترکیب  مقاله، ویژگی یندر ا
دهد که این ترکیب در حالت تعادلی،  هاي الکترونی نشان می چگالی حالت . منحنیاست ترپایدار Ti2CuHgنسبت به ساختار نوع  TiP2Feیب ترک Mn2AlCuنوع 

ترکیب نواري اسپین اقلیت این ترکیب مشاهده شد. گشتاور مغناطیسی کل  در ساختار eV 53/ 0یک گاف نواري در حدود % است. 100فلز با قطبش اسپینی  یک نیم
هاي مغناطیسی و  وابستگی ویژگی اشد. بررسیب پائولی می -در واحد فرمولی بدست آمد که در توافق با رابطه اسلیتر μB 1برابر با  )Å 65/ 5  =ao( در حالت تعادلی

  .کند ي خود را حفظ میفلز ، مشخصه نیمÅ  85/ 5  - 55/ 5در گستره ثابت شبکه TiP2Feالکترونی به تغییر ثابت شبکه نشان داد که ترکیب 
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Abstract 
 

In this paper, the structural, electronic and magnetic properties of Heusler compound Fe2TiP in the framework 
of density functional theory (DFT) were investigated. The AlCu2Mn-type structure of the Fe2TiP compound is 
more energetically stable than that of the CuHg2Ti-type structure. The density of states (DOS) curve indicates 
that this compound at equilibrium state is a half-metallic (HF) with 100% spin polarization. A band gap about 
0.53 eV was observed in the minority spin band structure of this compound. The total magnetic moment of 
compound at equilibrium state (ao=5.65 Å) was obtained 1 μB/f.u. which is in agreement with Slater-Pauling 
rule. The study of dependency of the magnetic and electronic properties on the lattice constant showed that 
Fe2TiP compound remains its half-metallic character at the lattice constant range of 5.55-5.85 Å. 
 
PACS No. 70.00, 71.00, 71.15, 71.20 
 

  قدمهم
فلز، توجه زیادي را به سمت  امروزه ترکیبات مغناطیسی نیم

اند. این مواد در یک جهت اسپینی، یک گاف  خود جلب کرده
یگر، به صورت فلزي رفتار که در جهت د نواري دارند در حالی

شود تا یک جریان قطبیده اسپینی  این ویژگی باعث می .کنند می
داشته باشیم. استفاده از اسپین الکترون به عنوان یک ویژگی  100%

 الیترابردي مزایاي زیادي از جمله مصرف انرژي کم و افزایش چگ

 يفناورتواند در  ها را به همراه داشته و می سازي داده ذخیره
از  سلریهوآلیاژهاي  ].1[رد اسپینترونیک مورد استفاده قرار گی

 YZ2Xفلز با فرمول استوکیومتري  جمله ترکیبات مغناطیسی نیم

 یکدهنده  نشان Zفلزات واسطه و  معرف X ،Yکه در آن هستند 

یبات در دو نوع ساختار بلوري ترکاین  است. یعنصر گروه اصل
Mn2AlCu  گروه فضایی)m3Fm و (Ti2CuHg  گروه فضایی)

m43Fتاکنون هیچ گزارش مبنی بر ساخت  ].2[شوند  ) متبلور می
هاي مختلف آن منتشر نشده است. در  این آلیاژ و بررسی ویژگی

هاي ساختاري، الکترونی و مغناطیسی ترکیب  این مقاله، ویژگی
TiP2Fe  کامل جدید با استفاده از  سلریهوبه عنوان یک ترکیب

  اولیه بررسی شده است.محاسبات اصول 
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  جزئیات روش محاسباتی
از بسته  کلیه محاسبات انجام شده در این پژوهش، با استفاده

 بیش بیاز تقر .صورت گرفته است اسپرسو کوانتوم یمحاسبات
نوع  يها لیپتانس و شبه PW91ی ) با تابعGGA( افتهی میتعم

 - یلتباد يها ترم فیتوص يبرانرَم وندربیلت، به ترتیب  فوق

 - موجود در معادلات کوهن ونی - نو برهمکنش الکترو یهمبستگ

 هیمحاسبه انتگرال ها در لبه ناح يبرا .بهره گرفته شده است شم
 هیبر پا 20×20×20 یکنواخت بکهش ، از یکلوئنیبر ریکاهش ناپذ
مورد نیاز  قطع يانرژ مقدار .استفاده شد پک -رستاروش منخ

در  Ry 100 نیز برابر با تیظرف يها ابع موج الکترونوبسط ت جهت
  .نظر گرفته شد

  

  گیري بحث و نتیجه
در چه نوع فاز  TiP2Feدر ابتدا جهت بررسی اینکه ترکیب 

شود، انرژي کل آن به ازاي  بلوري و مغناطیسی متبلور می
  ). 1هاي مختلف محاسبه شد (شکل  حجم

  
اي شبکه مختلف ه در ثابت TiP2Feکل ترکیب  انرژي اختلافتغییرات : 1شکل 

هاي غیرمغناطیسی  و با آرایش Ti2CuHgو  Mn2AlCuبراي فازهاي بلوري نوع 
(NM) مغناطیسی  و فرو(FM).  

  

با  Mn2AlCuشود فاز بلوري نوع  همانطور که مشاهده می
ترین حالت از نظر انرژي  ، مطلوب(FM)آرایش فرومغناطیس 

ر)، تفاوت بین باشد. با افزایش حجم شبکه (معادل با کاهش فشا می
با شود. علاوه بر این،  فازهاي مغناطیسی و غیرمغناطیسی بیشتر می

رود یک انتقال فاز بلوري  انبساط شبکه براي این ترکیب، انتظار می
اتفاق بیفتد. براي مطالعه  Ti2CuHgبه  Mn2AlCuاز ساختار 

هاي ساختاري این ترکیب در حالت تعادلی، مقادیر انرژي  ویژگی
) به معادله حالت Mn2FM-AlCuپایدارترین فاز ( مربوط به

با هدف بررسی پایداري ضمناً  مورناگون برازش داده شد.
آن به کمک رابطه  (ΔH)ترمودینامیکی این ترکیب، انرژي تشکیل 

 زیر محاسبه شد:

2Fe TiP Fe Ti PH E 2E E E       )1(                                    

به  E(P)و  TiP)2E(Fe ،E(Fe) ،E(Ti)در این رابطه، منظور از 
، آهن، تیتانیوم و فسفر در TiP2Feترتیب انرژي کل ترکیبات 

باشد. کلیه نتایج ساختاري و ترمودینامیکی  شان می حالت تعادلی
   اند. نوشته شده 1جدول بدست آمده، در 

  
: ثابت شبکه TiP2Fe: پارامترهاي ساختاري و ترمودینامیکی ترکیب 1جدول 

(ao)دول حجمی ، م(Bo) دول حجمیمشتق اول م ،(B’o) انرژي تشکیل ،(ΔH). 

  ].3[باشد  می ZrP2Feمقادیر داخل پرانتز، نتایج تئوري مربوط به ترکیب 
ao (Å) Bo (GPa) B’o ΔH (kJ/mol) 

655/ 5  )9/ 5(  8/ 228  )4/ 202(  27/ 4  )64/ 4(  57/ 176-  )34/ 121-(  
  

منتشر  TiP2Feدر مورد آلیاژ  تاکنون هیچ داده آزمایشگاهی
حال، نتایج گزارش شده  نشده است تا بتوان مقایسه کرد. با این

آورده  1) در جدول ZrP2Feخانواده این ترکیب ( براي ترکیب هم
 بیترک بکهثابت ششود  شده است. همانطور که مشاهده می

TiP2Fe  کوچکتر ازZrP2Fe  .این مطلب، لیدلبدست آمده است 

 Zrاتم  در مقایسه با )Ti )Å 46/ 1  =rTi یدن شعاع اتمکوچکتر بو

)Å 6/ 1  =rZr( با توجه به اینکه .]4[ باشدیم ی بیانگر دول حجمم
مقاومت مکانیکی یک ماده در برابر فشارهاي هیدروستاتیکی است 

نتیجه گرفت که با جانشانی زیرکونیوم به جاي  توان ی، م]5[
  .شود تر می ته و ماده نرمیاف کاهشنمونه  یسختتیتانیوم، 

دهد که  مقدار منفی بدست آمده براي انرژي تشکیل نشان می
از نظر ترمودینامیکی، پایدار بوده و ساخت آن به  TiP2Feترکیب 

باشد. از طرف دیگر، انرژي  پذیر می صورت آزمایشگاهی امکان
 ZrP2Feبزرگتر از  TiP2Feتشکیل بدست آمده براي ترکیب 

نیز بزرگتر از  TiP2Feاین، مدول حجمی ترکیب  است. علاوه بر
دهد که  باشد. این نتایج نشان میمی ZrP2Feمدول حجمی ترکیب 

اتمی در این ترکیبات، انرژي تشکیل و مدول حجمی  پیوندهاي بین
توان  دهد. علت این امر را می ها را به شدت تحت تاثیر قرار می آن
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هاي تیتانیوم (زیرکونیوم) با  الکترونگاتیوي بین اتمبه تفاوت 
هاي آهن و فسفر نسبت داد. بر این اساس، هر چه تفاوت  اتم

ها در یک ترکیب بیشتر باشد، پیوندهاي الکترونگاتیوي بین اتم
تر شده، لذا انرژي تشکیل بزرگتري را  اتمی در آن ترکیب قوي بین

=  2 /19( تر خواهد بود ختنتیجه داده و به لحاظ مکانیکی نیز س

Pχ ،83/ 1  =Feχ ،54/ 1 = χTi ،33/ 1  =Zrχ( ]4.[  

رسم شده  2در شکل  TiP2Feمنحنی ساختار نواري ترکیب 
شود تراز فرمی، نوارهاي انرژي  است. همانطور که مشاهده می

مربوط به اسپین اکثریت را قطع کرده (رفتار فلزي) در حالیکه براي 
ط به اسپین اقلیت، تراز فرمی داخل گاف نواري ساختار نواري مربو

رسانایی). بر این اساس، ترکیب  قرار گرفته است (رفتار نیم
TiP2Fe فلز بوده و در حالت اسپین اقلیت خود داراي یک  یک نیم

  .باشد می eV 53/  0 = Egحدود گاف نواري غیرمستقیم در 

  
هـاي بـا    براي الکترون در حالت تعادلی TiP2Fe: ساختار نواري ترکیب 2شکل 

  اسپین بالا و پایین.
  

فلزي (یا  علاوه بر گاف نواري در حالت اسپین اقلیت، یک گاف نیم
شود  اسپینی) نیز در این جهت اسپینی مشاهده می -گاف چرخش

)eV 21/ 0 = Espin-flipفلزي در واقع کمینه انرژي  گاف نیم ). این
اقلیت از محل   نهاي با اسپی مورد نیاز جهت چرخش الکترون

 فگا دجووبیشینه نوار ظرفیت به تراز فرمی حالت اکثریت است. 
این ه ـک دـهدیـم ناـنش TiP2Feب ـترکیدر  فرـرصـغی يزـفلنیم

  .باشد می واقعیفلز منی يمغناطیسهايفر وزـجترکیب 

فلز،  نیم تنی ترکیباولکترا اصخویکی از نکات مهم در بررسی 
براي این . میباشداین ترکیبات  درگاف نواري  ءمنشامطالعه 
 حالتدر  TiP2Fe ترکیب هاي کل و جزئی حالت چگالیمنظور، 

که  همانگونه .نشان داده شده است 3 شکلتعادلی محاسبه و در 
 يهاونلکترا ايبر کلنی ولکترا يحالتها چگالی ،شود مشاهده می

در  هیژوبههاي مختلف  در گستره انرژي ،پایینو  سپین بالاا با
 تاییدي برکه  باشد می وتمتفا ؛ با یکدیگرفرمی ازتر یکیدزن

در محل تراز فرمی، مقادیر ست. ا ترکیب ینا دنبومغناطیسی
ها براي اسپین اکثریت و اقلیت به ترتیب برابر با صفر  چگالی حالت

رسانایی). عدم وجود  (بیانگر رفتار فلزي و نیم باشد و غیرصفر می
سپین اقلیت (گاف انرژي)، منجر به چگالی حالت در تراز فرمی ا

فلزي در این  و بروز مشخصه نیم Ef% در تراز 100قطبش اسپینی 
هاي کل ترکیب در  شود. بیشترین سهم در چگالی حالت آلیاژ می

هاي کمتر از انرژي فرمی  و در انرژي (N(Ef))تراز فرمی 
هاي آهن  اتم dهاي  هاي پیوندي)، مربوط به الکترون (حالت

هاي بالاتر از تراز  هاي اتم فسفر در انرژي شد. چگالی حالتبا می
  هاي پادپیوندي) بسیار ناچیز است. فرمی (حالت

 
  .یدر حالت تعادل TiP2Fe بیترک جزئیکل و  يحالت ها یچگال: 3شکل 

  

، نوارهاي انرژي ظاهر شده در ساختار 3و  2هاي  با مقایسه شکل
این اساس، نوار انرژي  توان مشخص کرد. بر نواري ترکیب را می

 sمربوط به اوربیتال  -eV 12تا  -14مشاهده شده در بازه انرژي 

 eVتا  -8باشد. نوارهاي انرژي ظاهر شده در بازه  هاي فسفر می اتم

فلزات  d  اتم فسفر و اوربیتال p  نیز ناشی از همپوشانی اوربیتال -5
ح فرمی نیز باشند. نوارهاي انرژي نزدیک سط می Tiو  Feانتقالی 
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هستند  Fe(d)-Ti(d)هاي  به دلیل هیبریداسیون قوي بین اوربیتال
که نقش اصلی در رسانش الکتریکی ترکیب را برعهده دارند. سهم 

هاي کل،  هاي پیوندي منحنی چگالی حالت اصلی در بخش حالت
که  (فلز واسطه با ظرفیت بالاتر) است در حالی Feعمدتاً مربوط به 

(فلز واسطه با ظرفیت پایینتر)،  Tiپادپیوندي، فلز هاي  براي حالت
هاي کل و  کند. با مقایسه چگالی حالت تري ایفا می نقش اساسی

گیري گاف انرژي  جزئی و ساختار نواري این ترکیب، منشاء شکل
 d-dهاي  در حالت اسپین اقلیت، همپوشانی قوي بین اوربیتال

  باشد.  هاي آهن و تیتانیوم می اتم

مغناطیسی کل ترکیب به همراه گشتاورهاي اتمی مربوط به گشتاور 
اند. با هدف بررسی وابستگی  آورده شده 2حالت تعادلی در جدول 

به ثابت شبکه، تغییرات  TiP2Feفلزي ترکیب  حالت نیم
گشتاورهاي مغناطیسی کل و اتمی این ترکیب بازاي مقادیر مختلف 

  نشان داده شده است. 4شبکه در شکل   ثابت
  

  در حالت تعادلی. TiP2Fe: گشتاورهاي مغناطیسی کل و اتمی ترکیب 2جدول 
MP (μB) MTi (μB) MFe (μB) Mt (μB) ترکیب  

009/ 0  287/ 0-  647/ 0  00/ 1  TiP2Fe  

 

  
و گشـتاورهاي اتمـی    TiP2Feتغییرات گشتاور مغناطیسی کل ترکیب : 4 شکل

  .Pو  Fe ،Tiهاي  مربوط به اتم
  

 TiP2Fe بیبدست آمده، ترکگشتاورهاي اتمی  ریمقاد با توجه به

گشتاور مغناطیسی کل ترکیب یک عدد  دارد. یسیمغناط يفرآرایش 
کند. بر اساس این  پائولی تبعیت می-صحیح بوده و از قاعده اسلیتر

بیان  Mt=Zt-24قاعده، ممان مغناطیس کل یک سیستم به صورت 
هاي ظرفیت  الکترونبیانگر تعداد کل  Ztشود که در این رابطه،  می

شود،  مشاهده می 4. همانطور که در شکل )Zt=25( باشد ترکیب می
 Åتا  5 /55ي ثابت شبکه  گشتاور مغناطیسی کل ترکیب در بازه

 TiP2Feاست. به عبارتی در این بازه، ترکیب  μB 1برابر  5 /85

رو، این ترکیب توانایی  کند. از این فلزي خود را حفظ می ویژگی نیم
ل فشارهاي مثبت و منفی که ممکن است در حین ساخت به تحم

شبکه بلوري آن وارد شود را دارد. با افزایش یا کاهش ثابت شبکه 
در خارج از این محدوده، گشتاور مغناطیسی کل ترکیب به ترتیب 

هاي  . به دلیل کاهش همپوشانی اوربیتالیابد میافزایش و کاهش 
 یشافزا با Tiو  Fe هاي تما یمغناطیس ورگشتا یر مطلقدمقااتمی، 

 مغناطیسی ورگشتا هعمد سهمضمناً  .یابد می یشافزا شبکه ثابت

  ست.ا Ti تما به طمربواز آن  بعدو  Fe تما به طمربوترکیب 
  

  گیري نتیجه
پارامتر شبکه تعادلی و انرژي تشکیل این ترکیب در پایدارترین 

 kJ/molو  Å 655/ 5به ترتیب برابر با  )Mn2FM-AlCuفاز (

دهد که  انرژي تشکیل نشان میعلامت منفی  بدست آمد. -176 /57
منحنی ساختاري . باشد این ترکیب به لحاظ ترمودینامیکی پایدار می

فلزي این ترکیب  هاي الکترونی، ویژگی نیم نواري و چگالی حالت
به دلیل  فلزي در این ترکیب منشاء گاف نواري نیم کند. را تایید می
گیري  جهت است. واسطهفلزات  dهاي  اوربیتال نهیبریداسیو
مغناطیسی این  ، نظم فرياتمیمغناطیسی  گشتاورهايمتفاوت 

  کند. ترکیب را تایید می
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