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 چکیده
  FPLAPW)( استفاده از روش امواج تخت بهبود یافته با پتانسیل کاملبا   CoTl2Hfو  RuTl2Zr برای ترکیبات( DFT) تابعی چگالیء محاسبات بر اساس نظریه     

در ساختار  RuTl2Zrمغناطیسی کل ترکیب  هایگشتاور فلز بودند های نیم  جزء فرومغناطیس Ti2CuHgدر ساختار   CoTl2Hfو RuTl2Zr ترکیبات انجام شد.

Ti2CuHg  برابر با مقدارΒμ 1 مغناطیسی کل ترکیب  هایو گشتاورCoTl2Hf   در ساختارTi2CuHg   برابر با مقدارΒμ 2 پائولینگ  –که در تطابق با قانون اسلیتر  بود
(Βμ  )18 – tot= Z totM  بودند. 
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Abstract  
The calculations based on density functional theory (DFT) for the Zr2RuTl and Hf2CoTl compounds were performed 

using the self-consistent full-potential linearized augmented plane wave (FPLAPW) method. The Zr2RuTl and 

Hf2CoTl compounds in the CuHg2Ti-type structure were half-metallic (HM) ferrmagnets. The total magnetic moment 

of  Zr2RuTl compound  was 1 μΒ and magnetic moment of Hf2CoTl compound in CuHg2Ti structure was equal 2 μΒ 

which were in agreement to Slater-pauling rule (Mtot = Ztot – 18) μΒ. 

 

 

 

 

 قدمهم

امروزه فرومغناطیس های نیم فلز به دلیل توانایی بالا در تولید 

بسیاری  توجهجریان قطبیده اسپینی در صنعت اسپینترونیک مورد 

فلزات موادی هستند که برای یک نوع اسپین،  قرار گرفته است. نیم

رفتار فلزی و برای نوع دیگر رفتار نیم رسانایی از خود نشان می

فلزی را در  [ خاصیت نیم1و همکارانش ]ر گروت دهند. اول با

ترکیباتی از  .پیش بینی کردند 1891ترکیبات هویسلر در سال 

باشند می Coو  Mnآلیاژهای تمام هویسلر که شامل اتم های 

ZrSn2Co,  CoB2Mn,  NiB2Mn  ,)همانند ترکیباتی مثل 

 TiSn2Co )  بسیاری از محققان را به خود معطوف کرده  توجهکه

 کوری بالا هستند.  ن ها فرومغناطیس های خوب با دمایزیرا آاند 

دهند مولا بی نظمی کمی از خود نشان میعلاوه بر آن این آلیاژها مع

 و RuTl2Zrلذا در این مقاله تصمیم گرفتیم روی ترکیبات  .[2]

CoTl2Hf ها در آن که Zr ، Ru  ،Hf وCo  عناصری از گروه فلزات

را انجام دهیم. با توجه به اطلاعات بدست ، مطالعاتی واسطه هستند

فلزی،  رش تجربی و نظری بر روی خواص نیمآمده، هیچ گزا

ارائه  CoTl2Hf و RuTl2Zr   الکترونی و مغناطیسی در ترکیبات

 نشده است.
 

 روش محاسبات
ا ی خطی بمحاسبات با استفاده از روش امواج تخت بهساخته     

ی تابعی چگالی و در چارچوب نظریه (FP-LAPW) پتانسیل کامل

انجام شده است. wien2k[3] با استفاده از نرم افزار 
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-انتخاب شده است. شعاع کره موفین 9برابر  maxRMTRپارامتر مهم 

برای محاسبه  انتخاب گردیده است. a.u2تین اتم های مختلف برابر 

استفاده شده است و  GGA [4 ]انرژی تبادلی همبستگی از تقریب 

ریدبرگ در نظر  -9انرژی جداسازی حالت های مغزه و ظرفیت 

 گرفته شده است.

 

 خواص ساختاری
خواص فیزیکی یک سییییسیییتم به انرژی کل آن و تغییراتش با      

سبه کمیت ست. از این رو برای محا سته ا شار( واب  هایحجم )یا ف

ی بسیییی  مختلف بلور، انرژی کل بلور را بر حسیییب حجم یاخته

نمودارهای  کنیم.حجم را رسیم می -محاسیبه کرده و نمودار انرژی

بات  دو در CoTl2Hf و RuTl2Zr انرژی برحسییییب حجم ترکی

در حالت های فرومغناطیسییی  Mn2AlCu و Ti2CuHgسییاختار 

(FM) و غیر مغناطیسی(NM) ( نشان داده شده است.1در شکل )   

 

سی  برای ترکیب(: 1شکل)  و RuTl2Zr اتنمودار انرژی بر حسب حجم یاخته ب

CoTl2Hf  فاز   یدر دو حالت فرو مغناطیسییی Ti2CuHgو  Mn2AlCuدر دو 

(FMو غیر مغناطیس )ی (NM) 
 

 ر ساختارد RuTl2Zrگیریم که ترکیب با مشاهده، نمودار نتیجه می
Mn2AlCu پایدار و  در حالت فرومغناطیسیCoTl2Hf  در ساختار

Mn2AlCu .هر دو ترکیب ولی در حالت غیر مغناطیسی پایدار است 

ی پایدارتر است. لذا در ادامه نتایج حالت فرومغناطیس Ti2CuHgدر فاز 

پارامترهای ساختاری  گردد.متمرکز می Ti2CuHgروی فاز شبه پایدار

'مشتق مدول حجمی ،0B، مدول حجمی aشامل ثابت شبکه 
0B ،

 RuTl2Zr برای ترکیبات (fE)و انرژی تشکیل  c(E(انرژی بستگی 

در فازهای مختلف به همراه نتایج نظری موجود در  CoTl2Hf و

 ( گزارش شده است. 1جدول )

در فازهای مختلف  CoTl2Hf و RuTl2Zr (: پارامترهای برای ترکیبات1جدول)

 یدر حالت فرومغناطیس

 

 دهد که پارامترترکیب نشان می دو مقایسه پارامتر شبکه در هر  

بیشتر  Ti2CuHgنسبت به ساختار  Mn2AlCuشبکه در ساختار 

علامت منفی در انرژی بستگی نمایش دهنده این است که اتم  .است

دایی اتم نسبت به جهای بلور تمایل بیشتری برای ایجاد پیوند اتمی 

ها دارد. هم چنین، انرژی بستگی معیاری از پایداری سیستم می باشد 

دارتر نفی تر باشد سیستم پایدانیم که هرچه عدد انرژی بستگی مو می

به  CoTl2Hf و RuTl2Zrبودن انرژی تشکیل ترکیبات  است. منفی

 .ستندهمعنای آن است که این ترکیبات در شرای  تعادلی قابل سنتز 

 

 خواص الکترونی

برای بررسی خواص الکترونی، ساختار نوار انرژی و چگالی 

های تمامی ترکیبها را کلی و جزئی اتم( DOS)های الکترونی حالت

 5و 4،1هایشکلایم؛ که در فرومغناطیس محاسبه نموده در فاز

 و RuTl2Zr اتنمودارهای حاصل به صورت نمونه برای ترکیب

CoTl2Hf  در ساختارTi2CuHg .آورده شده است 
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 اسپین بالا ) اکثریتی (  پین پایین ) اقلیتی (         اس     

 Ti2CuHgدر فاز  RuTl2Zrساختارنوار انرژی ترکیب (: 1شکل )

 

 اسپین بالا ) اکثریتی (          اسپین پایین ) اقلیتی (           

 Ti2CuHgدر فاز  CoTl2Hf(: ساختار نوار انرژی ترکیب 4شکل )
 

در حالت اکثریتی سطح فرمی نوارهای  4و1های مطابق شکل   

انرژی را قطع کرده است و در حالت های اقلیتی سطح فرمی درون 

 RuTl2Zr یک گاف قرار گرفته است. بنابراین خاصیت نیمه فلزی

منحنی چگالی حالت شود. تایید می Ti2CuHgفاز در CoTl2Hf و

ی فلز د ما را در بررسی منشا خاصیت نیممی توان های الکترونی

 نهبه دلیل نتایج مشابه، به عنوان نموترکیبات نیمه فلز یاری رساند. 

 RuTl2Zrنمودار چگالی حالت ها ی الکترونی کلی و جزئی ترکیب 

 ( نشان داده شده است.5در شکل ) Ti2CuHgدر فاز 

 2gtیک هیبرید شدگی قوی بین حالت های الکترونی  5مطابق شکل 

 5/4تا  -5/2در محدوده  Ruو  Zr  ،(2)Zr(1)اتم های  geو 

الکترون ولت وجود دارد که حالات پیوندی و ضد پیوندی را خلق 

ح سط زیررا در گاف بین حالت های پیوندی )کند و تراز فرمی می

دهد. سطح فرمی( قرار می بالایپیوندی )ضدفرمی( و حالت های 

مسئول  هاتم های واسط dشدگی بین اوربیتال های  در واقع هیبرید

از سوی دیگر مطابق با نمودارهای ایجاد گاف نیم فلزی است. 

چگالی حالت ها، حالت های پیوندی اشغال شده اساسا به اتم 

تعلق دارند، در صورتی  )با الکترون های ظرفیت بیشتر )  Ruواسطه

الت های ضدپیوندی اشغال نشده عمدتا مربوط به اتم های که ح

 (ی با الکترون های ظرفیت کمتریاتم ها) Zr(2)و  Zr(1)واسطه 

دهد که یک هیبریداسیون کووالانسی بین اتم هستند. این نشان می

های واسطه با ظرفیت بالا و ظرفیت پایین رخ می دهد و گاف انرژی 

 کند.را ایجاد می پیوندیغیر بین حالات پیوندی و 
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 RuTl2Zrی الکترونی کلی و جزئی ترکیب (: نمودار چگالی حالت ها5شکل)

 Ti2CuHgدر فاز 

 

 خواص مغناطیسی
 برای ترکیباتمقادیر گشتاورهای مغناطیسی جزئی و کلی      

RuTl2Zr و CoTl2Hf  در فازTi2CuHg ( آمده 2در جدول )است.  
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 و  RuTl2Zrمغناطیسی کلی و جزئی ترکیبات گشتاورهای(: 2جدول )

CoTl2Hf  فازبرای Ti2CuHg برحسب مگنتون بوهر (Bμ) 

 
  اتشود گشتاور مغناطیسی کل ترکیبهمانطور که دیده می     

RuTl2Zr و CoTl2Hf در فاز Ti2CuHg  .عددی صحیح است

ی ترکیب فلز اور مغناطیسی کل نشانه خاصیت نیممقدار صحیح گشت

پائولینگ -است. گشتاور مغناطیسی کل این ترکیبات از قانون اسلیتر

)18 - tot= Z totM(   کهtotZ ه ر یاختتعداد کل الکترونهای ظرفیتی د

لی ورهای مغناطیسی کنمودارهای گشتاکند. بسی  است، تبعیت می

 Ti2CuHgدر ساختار  CoTl2Hf و RuTl2Zr اتو جزئی ترکیب

  .رسم شده است (5در شکل) برحسب پارامتر شبکه

با افزایش   RuTl2Zr گشتاور مغناطیسی کل در ترکیبمطابق شکل 

پارامتر شبکه با شیب ملایم افزایش می یابد تا به مقدار ثابتی میل 

است که حکایت از  Βμ 1د. در محدوده وسیعی پارامتر شبکه نکمی

خاصیت نیم فلزی ترکیب در این محدوده دارد. گشتاور مغناطیسی 

با افزایش  )ناحیه بین جایگاهی(  INTM و 1Zr   ،2Zr جزئی اتم های 

یبرید پارامتر شبکه هابد زیرا با افزایش یبکه افزایش میپارامتر ش

واسطه کم شده و ممان های آن ها افزایش شدگی بین اتم های 

 ترکیب همچنین براییابد. سهم اتم های دیگر نیز ناچیز است. می

CoTl2Hf فشارهای بالا گشتاور مغناطیسی کل به زیر مقدار  درBμ2 

افت می کند. علت آنست که با افزایش فشار هیبریدشدگی افزایش 

یافته و باعث کاهش گشتاور مغناطیسی کل می شود. با افزایش 

نیز   Tlو  Hfپارامتر شبکه مقادیر گشتاور مغناطیسی جزئی اتم های 

 افزایش می یابد.
 

 

 

 

 

 

 

در  CoTl2Hf و RuTl2Zr(: نمودارهای گشتاور جزیی و کلی ترکیب 5شکل)

 بر حسب پارامتر شبکه Ti2CuHgساختار 
 

 نتیجه گیری 

و فاز  باشدمی Mn2AlCuفاز حالت پایه هر دو ترکیب ساختار    

Ti2CuHg ترکیبات باشد.فاز شبه پایدار می به عنوان RuTl2Zr و 

CoTl2Hf  ساختار در iT2CuHg فلزی برخوردارند.  از خاصیت نیم

برابر  Ti2CuHgدر ساختار  RuTl2Zrگشتاور مغناطیسی کل ترکیب 

در   CoTl2Hfاست و گشتاور مغناطیسی کل ترکیب  Βμ1با مقدار 

است که در تطابق با قانون  Βμ 2برابر با مقدار  Ti2CuHgساختار 

 باشد.می  18 – tot= Z totM ( Βμپائولینگ ) –کلاسیکی اسلیتر 
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