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 (21/29/1397 :ييافت نسخة نهاي؛ در 22/28/1396 :افت مقالهي)در

 دهیچك
در  KP بيه در ترک یفلهز مينه  سيفرومغنها   تيخاصه  ،ينياسهپ  ههای چهه ياز جمله در كينترونياسپ یدر ابزارها فلزاتميفراوان ن یبا توجه به کاربردها

نشهان   هبه دست آمد جياسپرسو مورد مطالعه قرار گرفت. نتا -کوانتوم ي( با استفاده از بستة محاسباتCsCl) دکلريمي( و سزRS) ينمك سنگ یساختارها
 يسه يمغنا  تياستونر فاقد خاصه  اريکوچك بودن ثابت شبکه و برآورده نشدن مع لي، به دلCsClو در ساختار  فلزمين RSدر ساختار KP بيترک دهديم

از سهاختار   دارتريه پا یاز نظر انهر   CsClدر ساختار  KP بياست. هر چند ترک يمقدار قابل توجه RSساختار  یبرابه دست آمده  یفلزمياست. گاف ن
RS ساختار  يکينامياست اما از نظر دRS و ساختار  داريپاCsCl ( 221در سهط  )  یفلهز مينه  تيخاصه  يامر سبب شد تا به بررسه  نياست. هم داريناپا

 یهها هيه ن نانولايراسهتا اسهت. بنهابرا    نيه انبوههه در ا  یفلزمين يژگي، بيانگر حفظ وRS( ساختار 221مربوط به سط  ). محاسبات ميبپرداز RSساختار 
 باشند ندهينسل آ كينترونياستفاده در قطعات اسپ یبرا يمناسب یدايکاند توانديم RS[ ساختار 221در جهت ] KP بيترک

 

 

 يهمدوس یانر  ل،يتشک یاستونر، انر  اريمع فلز،مين س،يفرومغنا  ك،ينترونياسپ :یدیکل یهاهواژ
 

 . مقدمه0
وجههود خاصههيت مغنا يسههي در مههواد، ناشههي از وجههود     

در  های جفت نشهده در لايهة فرفيهت آنهها اسهت.     الکترون

های مغنا يسي، مغنا ش ناشهي از  های مختلف سيستمگروه

است. بهاور   fيا  dهای جزئي پر هايي با پوستهوجود کاتيون

ناقطبيهده هسهتند و    pههای  م بر اين اسهت کهه اربيتها    عمو

[. اخيراً قطبش اسپيني 1مغنا ش در آنها قابل انتظار نيست ]

های فلزات واسطه يها خهاکي نهادر    در جامداتي که فاقد اتم

گروهي از اين جامدات  [.2بيني شده است ]هستند نيز پيش

ز زيرا خاصهيت مغنا يسهي، ناشهي ا    ؛نامندمي pرا مغنا ش 

ای که ويژگي برجستهدر آنها است.  pقطبش اسپيني اربيتا  

فلهزی اسهت. بهرای    در اين مواد مشاهده شهده ويژگهي نهيم   

و همکاران با کشهف ايهن    1گشي 2222بار در سا  نخستين

فلههزات، مسههير جديههدی را در مههواد  گههروه جديههد از نههيم 

مغنا يسي بهاز کردنهد. آنهان بها بررسهي سهاختار بلنهدروی        

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Geshi 
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کههه فاقههد عناصههر فلههزات   CaSbو  CaP ،CaAsترکيبههات 

فلهزی را مشهاهده و منشهص اصهلي     واسطه بودند، ويژگي نيم

هها و  آنيون pهای فلزی را قطبش اسپيني حالتخاصيت نيم

[. در همان سا  کوزاکابه 3بيان کردند ] Caاتم  dهای حالت

و همکاران با استفاده از محاسبات ابتدا به ساکن به بررسهي  

در سههاختار بلنههدروی پرداختنههد و  CaAsنههواری سههاختار 

نوارهههای عجيههب تختههي را يافتنههد. آنههها نشههان دادنههد      

 Caاتهم   dههای  با حالهت  Asاتم p های هيبريداسيون حالت

های جايگزيده گيری نوار تخت متشکل از اربيتا برای شکل

های اخير  ي تحقيقات صهورت  در سا [. 2ضروری است ]

  در برخههي از ترکيبههات دوتههايي فلههزیگرفتههه ويژگههي نههيم
AIII-AI ،AIV-AI ،AV-AI ،AVI-AI ،AIV-AII ،AV-AII [5-12 ]

آنچه برای مهندسي ابزار اسپينترونيك مورد نيهاز  مشاهده شد. 

قطبيهده از يهك مهادة    های بهار اسهپين  است، تزريق موثر حامل

ههای  رسهانا اسهت. فرومغنها يس   فرومغنا يس به يك لاية نيم

در سط  فرمي،  %122ليل دارا بودن قطبش اسپيني فلز به دنيم

گيرنهد  رساناها مورد توجه قهرار مهي  برای تزريق اسپين در نيم

[. از آنجاکه مهواد مغنا يسهي جديهد دارای دمهای کهوری      11]

بالاتر از دمای اتاق هستند برای ساخت قطعهات اسهپينترونيك   

 نسبت به مواد مغنا يسي مرسوم ارجحيت دارند.

 

 انجام محاسبات. روش 2
محاسبات اين مقالهه در چهارچون نظريهة تهابعي چگهالي و بها       

( انجام شد. تمهامي  GGA-PBEيافته )اعما  تقريب شيب تعميم

از بستة محاسباتي  PWscfمحاسبات انجام شده با استفاده از کد 

های منطقة او  بريلهوئن بها   اسپرسو انجام شد. انتگرا  -کوانتوم

در  kنقطهة شهبکة وارون    12×12×12ت استفاده از مش يکنواخ

تمامي پارامترها اعم از انر ی قطه  تهاب  مهو ،    . نظر گرفته شد

سهازی شهده و سهپس در    های شبکه ابتهدا بهينهه  و ثابت kنقاط 

انههد. انههر ی قطهه  تههاب  مههو  پههس از محاسههبات بههه کههار رفتههه

در محاسبات منظور شد. در اجرای واهلهش،   Ry 82سازی بهينه

اعما  شد و نيروی وارد بر  Ry  6-12×1ر ی با دقتهمگرايي ان

بهوده اسهت.    mRy/bohr 1هها در تمهام سهاختارها کمتهر از     اتم

بودنهد کهه در آنهها     1پايستههای انتخابي ما از نوع بارپتانسيلشبه

و بهرای اتهم    1s2آرايش الکتروني لاية فرفيت برای اتم پتاسهيم  

( 221ر بررسي سط  )به منظو در نظر گرفته شد. 3p3/2s3فسفر 

لايهه از ايهن    15در ساختار نمك سنگي، با انتخان  KPترکيب 

[ ابرسههلولي را شههبيه سههازی و بههرای  221ترکيههب در جهههت ]

را بالاتر  Å 15های همسايه، خلأ کنش ابرسلو ممانعت از برهم

 ،2تيغهه هها در ايهن   از سطوح اعما  کرديم. فاصلة بهين لايهه  
2
a 

همان ثابت شبکة بهينه شدة ساختار نمك سنگي در  a است که

فاز انبوهه است. ساختار تعادلي اين ابرسلو  را از  ريق کمينهه  

 کردن انر ی کل و نيروهای اتمي به دست آورديم.

 

 . نتایج و بحث3
از آنجا که تاکنون هيچ گونه مشاهدة آزمايشگاهي برای ترکيهب  

KP    مشاهده نشده است، در ابتدا چهار ساختار فرضهي را بهرای

اين ترکيب در نظر گرفتيم. اين ساختارها عبارتنداز نمك سنگي 

(RS) بلندروی ،(ZB)کلريد ، سزيم(CsCl)   و ورتسهايت(WZ) .

، -93/13، -92/13مقدار انر ی کل اين چهار ساختار به ترتيهب  

 KPر ی کهل ترکيهب   است. با مقايسه ان -Ry 89/13و  -88/13

 RSو  CsClدر اين چهار ساختار مشاهده کرديم که ساختارهای 

در انر ی کمتری نسبت به دو ساختار ديگر قرار دارند. با توجه 

در ايهن دو   KPبه اين امر، در اين مقاله تنها به بررسهي ترکيهب   

برای  KPساختار پرداختيم. مقدار بهينه شدة ثابت شبکة ترکيب 

بهوهر بهه دسهت     22/7و  76/12به ترتيهب   CsClو  RSساختار 

آمد. به منظور تعيين وجود نظم مغنا يسهي در ايهن دو سهاختار    

ترسيم کهرديم.   1نمودارهای انر ی بر حسب حجم را در شکل 

حالت فرومغنا يس در  RSبا توجه به اين نمودارها، در ساختار 

 ؛تهری نسهبت بهه حالهت غيرمغنا يسهي قهرار دارد      انر ی پايين

نابراين دارای نظم فرومغنا يسي است. در حالي که در سهاختار  ب

CsCl   حالت غيرمغنا يسي و حالت فرومغنا يسي تقريباً بر ههم

فاقههد  CsClدر سههاختار  KPمنطبههق هسههتند، بنههابراين ترکيههب 

خاصيت مغنا يسي است. بهه دليهل وجهود نظهم مغنا يسهي در      
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Norm Conserving 

 .2 slab 
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و پادفرومغنها يس   (NM)، غيرمغنها يس  (FM)های فرومغنها يس  انر ی بر حسب حجم در حالت )رنگي در نسخة الکترونيکي( نمودار .0شكل 

(AFM)  الف( ساختار( برایRS ساختار سزيم )کلريد.و )ن 

 

 در ساختارهای مورد بررسي. KPگشتاور مغنا يسي کل، مطلق و جزئي ترکيب  .0جدول 

in 
)B(μ 

P 

)B(μ 
K 

)B(μ 
tot 

)B(μ 
absolute 

)B(μ 
 

216/2 553/1 231/2 22/2 22/2 RS 

223/2 217/2 2 22/2 22/2 CsCl 

 

ی هها برای ا مينان حالت پادفرومغنا يس ميان لايهه  RSساختار 

را نيز درنظر گرفتيم، با ايهن حها     zها در راستای مختلف آنيون

 باز هم نظم فرومغنا يس برای اين ساختار پايدارتر بود. 

مقدار صحي  گشتاور مغنا يسهي بهر حسهب مگنتهون بهور      

 آيهد. فلز به شمار ميهای نيمويژگي منحصر به فرد فرومغنا يس

)ضهابطة  تهوان توسه    اندازة گشتاور مغنا يسي را مهي  )8 n 

ازای واحهد  ههای فرفيهت بهه   تعداد کل الکترون nتعيين کرد که 

الکتههرون را بههه عنههوان   6[. از آنجهها کههه  12فرمههولي اسههت ] 

در نظهر گهرفتيم، انهدازة     KPهای فرفيت برای ترکيهب  الکترون

حد فرمهولي  به ازای وا B22/2گشتاور مغنا يسي اين ترکيب 

، RSخواهههد شههد. مقههدار گشههتاور مغنا يسههي بههرای سههاختار  

B22/2 .گشهتاور مغنا يسهي کهل از سهه بخهش       محاسبه شد

) Kتشکيل شده است: گشتاور مغنا يسهي اتهم   
K  گشهتاور ،)

P(مغنا يسي اتم 
P(  ميهاني   ، گشتاور مغنا يسهي منطقهة)in( 

[. مقههادير گشههتاور مغنا يسههي کههل و جزئههي و گشههتاور    13]

ارائهه کهرديم. همهان  هور کهه       1مغنا يسي مطلق را در جدو  

 RSکنيد مقدار گشتاور مغنا يسي کل برای سهاختار  مشاهده مي

شود که اين امر ناشي مي Pمقداری صحي  است و عمدتاً از اتم 

[. گشههتاور 15-12يبههات مشههابه همخههواني دارد ]بهها تمههامي ترک

ههای  ناشي از هيبريدشدگي بين حالت Kمغنا يسي کوچك اتم 

s  اتمK های و حالتp   اتهمP    اسهت. ترکيهبKP   در سهاختار

CsCl      گشتاور مغنا يسي کهل و گشهتاور مغنا يسهي مطلهق آن

مقدار ناچيزی دارد که بر غيرمغنا يسي بهودن آن دلالهت دارد و   

يج به دست آمده از نمودارهای انر ی کل بر حسب حجهم  با نتا

 ارائه شد مطابقت دارد. 1که در شکل 

بهه محاسهبة    ،به منظور بررسي پايداری گرمايي يك ترکيهب 

)انهر ی تشههکيل   )forE  و انههر ی همدوسههي( )cohE  ترکيههب

تهوان از  ريهق   ا مهي پهردازيم. ايهن دو انهر ی ر   مورد نظهر مهي  

 [:17-16های زير محاسبه کرد ]فرمو 

(1) ,
 

   
 

1
4 4

tot bccE E E Efor KP K P 

(2) ,   
  

tot iso isoE E E Ecoh KP K P 

بهه ازای   KPانر ی کهل ترکيهب    totEKP( منظور از 1در رابطة )

انر ی کهل   bccEKواحد فرمولي در ساختار مورد بررسي است، 

بر اتم است و از آنجا کهه پتاسهيم بهه صهورت      Kفاز انبوهة اتم 

 bccآن را  هشود ما نيز در محاسبات شبکمتبلور مي bccساختار 

در نظر گرفتيم. در اينجا 
4

EP   فسفرسهفيد   مولکهو  انر ی کهل
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 )ن( )الف(

 .Å 15درون يك سلو  مکعبي با ثابت شبکة  2P مولکو عنصر پتاسيم، )ن(  bcc( ساختار )رنگي در نسخة الکتروينکي( )الف .2شكل 

 

انر ی تشکيل  .2جدول  E for  و انر ی همدوسي Ecoh  ترکيبKP  در ساختارهای مورد بررسي بر حسب(eV). 

cohE  E for  

  بررسي ديگران بررسي حاضر  بررسي ديگران بررسي حاضر

27/3- [19]22/3-  22/2- [16]27/2- RS 

23/3- -  78/2- - CsCl 

 

[. شکل 16شود ]متبلور مي 2P مولکو است که عموماً به شکل 

هندسي آن يك چهاروجهي منتظم هرمي است که زوايهای بهين   

 P-P ،Å 1993/2و  هو  پيونهدهای    درجهه  P-P ،62پيوندهای 

پهس از   2P مولکهو  [. بهرای محاسهبة انهر ی کهل     18باشد ]مي

، بهه منظهور ممانعهت از انهدرکنش بهين      مولکو سازی اين شبيه

 مولکو اعما  کرديم؛ يعني  Å 15های مجاور يك خلأ مولکو 

2P  را درون يك سلو  مکعبي با ثابت شبکةÅ 15   .قرار داديهم

اهلش سيستم، انر ی کهل آن را محاسهبه کهرديم.    در نهايت با و

 2در شهکل   Kو ساختار مرکزحجمي اتهم   2P مولکو نمايي از 

رسم شده است. انر ی  xcrysdenافزار آورده شده که توس  نرم

همدوسي بيانگر انر ی مورد نياز برای تجزية يك جسهم جامهد   

iso(، 2اش اسهت. در رابطهة )  های سهازنده به اتم

KE  وiso

PE   بهه

هسهتند. مقهادير    Pو  Kترتيب بيانگر انر ی کل تك اتم منفهرد  

 RSمحاسبه شدة انر ی تشکيل و همدوسي برای هر دو ساختار 

آورده شهده اسهت. مقهدار منفهي ايهن دو       2در جدو   CsClو 

در ايههن  KPدهنههدة پايههداری سههاختاری ترکيههب انههر ی نشههان

 ساختارهاست.

 های فاز انبوههچگالی حالت. 4
در سهاختارهای مهورد    KPفلز بودن ترکيهب  برای تشخيص نيم

بررسي، شرط صحي  بودن مقدار گشتاورمغنا يسهي لازم اسهت   

فلهزی در  ترين راه برای بررسي خاصيت نيماما کافي نيست. مهم

مواد، محاسبة خواص الکتروني ترکيب مورد نظهر اسهت. بهرای    

در  KPهای ترکيهب  مه به بررسي چگالي حالتاين منظور در ادا

 پردازيم.مي CsClو   RSساختارهای

فلهز در يهك کانها  اسهپيني هماننهد      ههای نهيم  فرومغنا يس

رسانا يا عايق و در کانا  اسپيني ديگهر ماننهد فلهزات رفتهار     نيم

[. با توجهه بهه ايهن تعريهف و نمودارههای چگهالي       12کند ]مي

توان گفهت ترکيهب   رائه شده، ميا 3های کل که در شکل حالت

KP  در ساختارRS زيرا در کانها    ؛فلزی استدارای ويژگي نيم

کند و ها را قط  نمياسپين بالا خ  فرمي، نمودار چگالي حالت

در ا راف سط  فرمي يك گاف انر ی وجود دارد. وجود همين 

ها در اسپين بهالا، موجهب قطهبش    گاف انر ی در چگالي حالت

ل در تههراز فرمههي و بههه وجههود آمههدن خاصههيت   اسههپيني کامهه

 ههای شود. در نمهودار چگهالي حالهت   فلزی ميفرومغنا يس نيم
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 )ن( )الف(

کلريد. خطوط مشکي و در ساختار) الف( نمك سنگي و )ن( سزيم KPهای کلي ترکيب نمودارهای چگالي حالت )رنگي در نسخة الکترونيکي(. 3 شكل

 دهند. خ  فرمي نيز با خ  چين نمايش داده شده است.را نشان مي Pاتم  pای کلي است و نواحي رنگي سهم اربيتا  هچگالي حالت بيانگرتوپر 
 

های اسپين بهالا  کنيم که چگالي حالتمشاهده مي CsClساختار 

و پايين کاملاً بر هم منطبق هستند و هيچ قطبش اسپيني در آنهها  

فاقهد   CsClسهاختار   در KPشود. بنابراين ترکيهب  مشاهده نمي

خاصيت مغنا يسي است. در اين ساختار حالت فلهزی مشهاهده   

ها را در هر دو کانا  قط  شود، زيرا خ  فرمي چگالي حالتمي

 pههای  ن گستردگي فضايي حالت .3کند. با توجه به شکل مي

 در ا راف سهط  فرمهي زيهاد اسهت و ايهن مقهدار بهه بهيش از        

eV 62/3 بت شبکة کوچك ساختار رسد که ناشي از ثاميCsCl 

در ا هراف   pههای  است. در واق  همين گستردگي زيهاد حالهت  

سط  فرمي مان  برآورده نشدن معيار استونر و در نتيجه موجب 

شههود. ايههن مههي CsClدر سههاختار  KPفلههز نشههدن ترکيههب نههيم

گستردگي زياد ناشهي از ثابهت شهبکة کوچهك ايهن سهاختار و       

 حالي های نزديك آن اتم است. درپوشاني يك اتم با همسايههم

 CsClتری نسبت بهه سهاختار   ثابت شبکه بزرگ  RSکه ساختار

در ا هراف   pهای دارد و همين امر باعث جايگزيده بودن حالت

کنهد کهه ههر    شود. در واق  معيار استونر بيان ميانر ی فرمي مي

ها در خه  فرمهي بيشهتر باشهد قطهبش      چه مقدار چگالي حالت

ها تر خواهد بود. نتايج به دست آمده از چگالي حالتاسپيني بيش

 با نتايج مربوط به مقدار گشتاور مغنا يسي مطابقت دارد.

همان  ور که قبلاً هم گفته شد، از آنجها کهه ايهن گهروه از     

مواد مغنا يسي، خاصيت مغنا يسي خهود را از قطهبش اسهپيني    

. با توجهه بهه   ناميدند pگيرند آنها را مغنا ش آنيون مي pاربيتا  

های کهل، سههم   همراه با چگالي حالت 3اين موضوع، در شکل 

را نيز با نواحي آبي برای اسپين بالا و قرمز برای  Pاتم  pاربيتا  

اسپين پايين مشخص کرديم. همان  ور کهه از نمودارهها کهاملاً    

ها در ا راف سط  فرمي واض  است، سهم عمدة چگالي حالت

توان گفت کهه منشهص   يون است. بنابراين ميآن pمتعلق به اربيتا  

اتم  p، قطبش اسپيني اربيتا  RSدر ساختار  KPمغنا ش ترکيب 

P باشد.در ا راف سط  فرمي مي 

فلزی کميتي است که مقدار فلز، گاف نيمدر بررسي مواد نيم

فلز ههر  گيرد. در واق  يك مادة نيمآن بسيار مورد توجه قرار مي

تهر  تری داشته باشد در صنعت کاربردیفلزی بزرگچه گاف نيم

فلزی احتما  اين کهه مهادة مهورد    زيرا با افزايش گاف نيم ؛است

فلزی خود را در دمای اتاق حفظ کنهد، افهزايش   نظر ويژگي نيم

تي نسبت بهه ترکيبها   pفلزات نوع های نيميابد. يکي از برتریمي

فلزی بهزرگ آنهاسهت   که حاوی فلزات واسطه هستند، گاف نيم

ترين انر ی نوار فلزی به صورت کمينة بين پايين[. گاف نيم19]

رسانش در اسپين بالا )پايين( نسبت بهه سهط  فرمهي و مقهدار     

قدرمطلق بالاترين انر ی نهوار فرفيهت در اسهپين بهالا )پهايين(      

ههای  دار چگهالي حالهت  [. با توجهه بهه نمهو   22شود ]تعيين مي

، گاف موجود در کانا  اسهپيني بهالا   RSدر ساختار  KPترکيب 

 به دست آمده است. eV  27/2فلزی آنو گاف نيم 28/3
 

 در فاز انبوهه KPبررسی پایداری دینامیكی ترکیب . 5
و  RSدر سهاختارهای   KP های قبل پايهداری ترکيهب  در بخش

CsCl   ی ههر سهاختار از دو   از نظر انر ی بررسي شهد و پايهدار

جنبة انر ی تشکيل و انر ی همدوسي مورد مطالعه قرار گرفت. 

با توجه به اين که مقادير به دست آمده برای انهر ی تشهکيل و   
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 )ن( )الف(

 کلريد.در ساختارهای )الف( نمك سنگي و )ن( سزيم KP)رنگي در نسخة الکترونيکي( نمودار پراکندگي فونوني ترکيب . 4شكل 

 

انر ی همدوسي برای هر دو ساختار مقهادير منفهي اسهت، ايهن     

اميد وجود دارد که بتوان اين ترکيهب را در سهاختارهای مهورد    

بررسي، تحت شراي  مناسب سنتز کرد. به منظور بررسي بيشهتر  

در ساختارهای مورد نظر، بايد پايهداری   KPامکان سنتز ترکيب 

قهرار گيهرد. از آنجها کهه     ديناميکي اين ترکيب نيز مورد ارزيابي 

وجود ناپايداری ديناميکي در هر ساختار به منزلهة عهدم امکهان    

سنتز آن ساختار است، ايهن بررسهي بهرای ترکيبهات فرضهي از      

بههرای ايههن منظههور منحنههي  ای برخههوردار اسههت.اهميههت ويههژه

در ههر دو سهاختار رسهم     KPپراکندگي فونوني را برای ترکيب 

 ا خواهيم پرداخت.کرديم، که در ادامه به آنه

منحني پراکنهدگي فونهوني در راسهتای بيشهترين تقهارن در      

رسم شده اسهت.   KPترکيب  CsClو  RSبرای ساختار  2شکل 

کهه دو اتهم در ياختهة بسهي       CsClو  RSبرای ساختار مکعبي 

شههاخه مشههاهده  6خههود دارنههد در منحنههي پراکنههدگي فونههوني 

دهای صهوتي  دو شهاخة پهاييني مه    RSشود. بهرای سهاختار   مي

 (LA)هستند و شهاخة بعهدی مهد صهوتي  هولي       (TA)عرضي 

دارای تبهگني هستند. سه شاخة بهالايي کهه    Γاست که در نقطة 

 (TO)گيرند مدهای نوری عرضي های بالاتری قرار ميدر بسامد

هستند. با توجهه بهه نمهودار پاشهندگي      (LO)و مد نوری  ولي 

دارای تبهگنهي   فونوني مدهای صوتي عرضهي در مسهير   

بها توجهه بهه     شهود. هستند که در ادامه، اين تبهگني برداشته مي

های فاقد بسامد RSمنحني پراکندگي مربوط به ساختار  2شکل 

در  KPمنفي )موهومي( است؛ بنابراين از نظر ديناميکي ترکيهب  

سهاختار  در  KPپايدار است و امکان سهنتز ترکيهب    RSساختار 

RS ههای پراکنهدگي سهاختار    وجود دارد. در منحنيCsCl   سهه

ههای صهوتي   شهوند شهاخه  صفر مي Γشاخة پاييني که در نقطة 

هستند. از اين سه شاخه دو شاخة پاييني مدهای عرضي هسهتند  

گيهرد  هولي اسهت.    بهالاتری قهرار مهي    ای که در بسامدو شاخه

گيرنهد  قهرار مهي   ههای بهالاتری  های ديگری که در بسهامد شاخه

نمايهان   . ن2های نوری هستند. همان  ور کهه از شهکل   شاخه

های منفي وجهود دارد. در حقيقهت   است، در اين ساختار بسامد

های سيستم هسهتند  های موهومي فونوناين مقادير، همان بسامد

ههای  که برای سهولت نمايش آنها در يك منحني همراه با بسامد

ت مقهادير منفهي در منحنهي پراکنهدگي     فونوني حقيقي، به صور

های منفي غالبهاً مربهوط بهه    شوند. بسامدفونوني نمايش داده مي

فونوني موههومي   های صوتي عرضي هستند. وجود بسامدشاخه

بدين معناست که اختلا  ايجاد شده در يك سيستم متناون بهه  

توانهد ارتعاشهي متنهاون در    د و نمهي شهو صورت نمائي ميرا مي

ايجاد کند. نتيجة اين امر، از بهين رفهتن نظهم تنهاوبي در     سيستم 

سيسههتم و فروپاشههي شههبکه اسههت. بنههابراين عليههرغم پايههداری 

، به دليل ناپايداری دينهاميکي امکهان   CsClساختاری در ساختار 

 وجود ندارد.  CsClدر ساختار  KPسنتز ترکيب 

را در  KPهای فونوني ترکيب نمودار چگالي حالت 5شکل 

در ايههن نمودارههها،  دهههد.نمههايش مههي CsClو RSرهای سههاختا

در  Pهای فونوني کل با خطوط مشکي و سهم اتم چگالي حالت

های فونوني کل با نهواحي رنگهي مشهخص شهده     چگالي حالت

فاقهد چگهالي    RSاست. با توجهه بهه ايهن نمودارهها، سهاختار      

 CsClهای منفي است، امها سهاختار   های فونوني در بسامدحالت

های منفهي هسهتند و   های فونوني در بسامدای چگالي حالتدار

اين نشان از ناپايداری دينهاميکي آن دارد. از  رفهي در نمهودار    
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 )ن( )الف(

 در ساختارهای مختلف )الف( نمك سنگي )ن( سزيم کلريد. KPهای فونوني ترکيب )رنگي در نسنخة الکترونيکي( نمودار چگالي حالت .5شكل 

 

واضه    CsClهای فونهوني در سهاختار   به چگالي حالت مربوط

هههای موهههومي ای را در بسههامدسهههم عمههده Pاسههت کههه اتههم 

ههای منفهي( دارد. بهه عبهارتي عامهل اصهلي ناپايهداری        )بسامد

در ايهن سهاختار    P، ارتعاشهات اتهم   CsClديناميکي در ساختار 

های مد نوری و صوتي اين است که يکي ديگر از تفاوت. است

تر اسهت.  پراکندگي در مد نوری به دليل انر ی زياد آنها،ضعيف

ههای فونهوني و مقايسهة آن بها     با توجه به منحني چگالي حالت

های فونوني شود که بيشترين چگالي حالت، مشاهده مي2شکل 

های مربوط به مدهای نوری قرار دارنهد کهه ايهن امهر     در بسامد

 نشان از پراکندگي کم آنهاست.

 

( 000فلزی در سطح )سی پایداری ویژگی نیمبرر. 6

 RSساختار 

فلز در قطعات اسپينترونيك به شهکل لايهة   های نيمفرومغنا يس

فلهزی  [. ويژگي نيم21گيرند ]مورد استفاده قرار مي تيغهنازک يا 

 ها تغيير کند و يا حتي از بهين بهرود. بهه   ممکن است در نانولايه

( و پايانهة  221، سط  )RSدر ساختار  MgNعنوان مثا  ترکيب 

N (  نيم111سط )   کهه پايانهة   فلهز هسهتند، درحهاليMg    سهط

[. بنابراين 22دهد ]فلزی خود را از دست مي( خاصيت نيم111)

ها از منظر کاربرد در قطعات فلزی در نانولايهبررسي ويژگي نيم

ههای  ای برخوردار است. در بخهش اسپينترونيك از اهميت ويژه

از نظهر دينهاميکي    RSدر سهاختار   KPم که ترکيهب  قبل دريافتي

ناپايههدار اسههت. بنههابراين اکنههون بههرای  CsClپايههدار و سههاختار 

 KPترکيهب   RSها، سهاختار  فلزی در نانولايهبررسي ويژگي نيم

در جههت   RSرا در سهاختار   KPرا برگزيديم. در ابتدا ترکيهب  

ل سهازی کهرديم. پهس از واهلهش کامه     [ بلورشناسي شبيه221]

در دو لاية سطحي واهلش قابهل  ساختاری متوجه شديم که تنها 

ي صورت گرفته است. نمايي از ايهن ابرسهلو  را پهس از    توجه

 .کنيدمشاهده مي 6واهلش در شکل 

موجهود اسهت در    Pو  Kاز آنجا که در هر لايه هر دو اتهم  

ههای  تنها يك نوع پايانه خواهيم داشت. فاصلة بين لايه تيغهاين 

های انبوهه و برابر با بل از واهلش برابر با فاصلة ميان لايهاتمي ق

Å 377/3 های اتمي پس از واهلش است. مقادير فاصلة ميان لايه

در شکل مشخص شده است. با توجه به مقهادير ارائهه شهده در    

و لاية زيهر سهط  بهه     تيغه، لاية سطحي به سمت مرکز 6شکل 

ههای  فاصلة ميان لايهجا شده است. با اين حا  سمت خلأ جابه

ديگر بدون تغيير باقي ماند. نتايج مشابهي برای ترکيبهات ديگهر   

[ به دست آمهده اسهت. نمهودار چگهالي     22-23های ]در مرج 

رسهم شهده اسهت. بهه      7در شکل  Pو اتم  Kها برای اتم حالت

ههای سهاختار   منظور مقايسه با فاز انبوهه، منحني چگالي حالت

RS  با خطوط مشکي و نمودار چگالي حالهت را در فاز انبوهه-

های اتمي برای لاية سطحي و لاية زيرسطحي و لاية مرکزی بها  

بهه وضهوح    نواحي قرمز رنگ ترسيم شده است. ايهن نمودارهها  

ههای لايهة   دهنهد. چگهالي حالهت   فلزی را نشهان مهي  ويژگي نيم

ههای فهاز   چگهالي حالهت   نظر، کهاملاً بهر  د مرکزی ابرسلو  مور



 3، شمارة 91جلد  یو مرجان کاظم یحمداله صالح ،یریام مانیپ 333
 

 

 

 
 پس از واهلش. RS[ بلورشناسي برای ساختار 221نمايي از ابرسلو  ساخته شده در جهت ] )رنگي در نسخة الکترونيکي(. 6شكل

 

. 
 

 )ن( )الف(

و  Kهای اتمهي بهرای اتهم    (. )الف( چگالي حالت221) تيغةدر  KPهای اتمي ترکيب )رنگي در نسخة الکترونيکي( نمودار چگالي حالت .7 شكل

ههای  چگالي حالت K(S-1)و  P(S-1)در سط ،  Kو  Pهای های اتمچگالي حالت K(S)و  P(S). نمادهای Pهای اتمي برای اتم الت)ن( چگالي ح

ههای کهل   دهد. خطوط مشکي چگالي حالترا نشان مي تيغهدر لاية مرکزی  Kو  Pهای اتم چگالي حالت K(C)و  P(C)در زيرسط  و  Kو  Pاتم 

 دهد. انر ی فرمي بر صفر منطبق شده است.ه را نشان ميدر فاز انبوه KPترکيب 

 

ههای مرکهزی را   ای لايهه منطبق است. همين امر رفتار تهوده  انبوهه

 تيغهه لايه برای اين  15کند و حاکي از اين است که تعداد تصييد مي

های اتمي هم بهرای  مناسب است. در لاية زير سط ، چگالي حالت

ههای فهاز انبوههه    به چگالي حالهت  نسبت Pو هم برای اتم  Kاتم 

اندکي اختلاف دارند امها ايهن اخهتلاف ههيچ تهصثيری روی گهاف       

فلزی در مقايسهه بها حالهت    موجود در کانا  اسپين بالا و گاف نيم

های لاية سطحي نيز نسبت به فاز انبوهه انبوهه ندارد. چگالي حالت

بهالا   اختلاف دارد. اين اختلاف روی گاف موجود در کانا  اسهپين 

شود، امها گهاف   تصثير دارد و باعث کاهش گاف کانا  اسپين بالا مي

 فلزی در فاز انبوهه است.فلزی همان گاف نيمنيم

از عواملي که منجر به آثار سهطحي و تهصثير آنهها بهر رفتهار      

تهرين  توان به کهاهش تعهداد نزديهك   شود، ميالکتروني ماده مي

اشهاره   K-P  پيونهد  های سط  و  هو های او  برای اتمهمسايه

در فاز انبوهه  Pيا  K، هر اتم RSبا ساختار  KPکرد. در ترکيب 
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ای از فهاز  تيغهبا شش اتم از نوع مخالف پيوند دارد. هنگامي که 

دهيم بها اعمها  خهلأ در    [ تشکيل مي221در جهت ] RSانبوهه 

ها، بهه ازای ههر اتهم يهك پيونهد از شهش پيونهد        بالای اين لايه

د. وجود همين پيوندهای آويهزان منجهر بهه آثهار     شوشکسته مي

شود. از  رفي  ي فرايند واهلهش بها نزديهك شهدن     سطحي مي

يابهد.  های سط  و زيرسط  اين آثار تا حدودی کهاهش مهي  لايه

( ترکيهب  221فلهزی سهط  )  همين امر سبب حفظ خاصيت نيم

KP شود.در مقايسه با انبوهه مي 
 

 گیرینتیجه. 7
در دو  KPفلهزی ترکيهب   بررسهي ويژگهي نهيم   در اين مقاله بهه  

پرداختيم. با توجه بهه محاسهبات صهورت     CsClو  RSساختار 

نظهههم  RSغيرمغنا يسهههي و سهههاختار  CsClگرفتهههه سهههاختار 

از لحها  انهر ی در    CsCl. اگر چه سهاختار  داردفرومغنا يسي 

قههرار دارد امهها نمودارهههای  RSحالههت پايههدارتری نسههبت بههه  

 CsClدر ساختار  KPدهد که ترکيب ن ميپراکندگي فونوني نشا

گيهری چنهين   از نظر دينهاميکي ناپايهدار اسهت و امکهان شهکل     

از نظر دينهاميکي   RSکه ساختار  حالي ای وجود ندارد، درشبکه

در ساختار  KPپايدار است. با بررسي ساختار الکتروني، ترکيب 

RS فلزی آن برابهر بها  فلزی مشاهده شد و گاف نيمخاصيت نيم 

eV 27/2  .پس اين احتما  وجود دارد که بتهوان از  محاسبه شد

در سههاخت قطعههات اسههپينترونيك  RSبهها سههاختار  KPترکيههب 

 KPالبتهه ايهن امهر مسهتلزم آن اسهت کهه ترکيهب         استفاده کرد.

بهه  ها نيز حفظ کند. فلزی خود را در ساختار نانولايهويژگي نيم

در قطعههات  KPفلههزی ترکيههب منظههور اسههتفاده از ويژگههي نههيم

 RS( آن در سههاختار 221اسههپينترونيك بههه بررسههي سههط  )   

هها، بيهانگر حفهظ خاصهيت     پرداختيم. نمودارهای چگالي حالت

فلهزی نانولايهه در   باشهد. گهاف نهيم   فلزی در اين نانولايه مينيم

مقايسه با فاز انبوهه تغييری نداشته که خود ناشي از کاهش آثار 

 اری نانولايه است.سطحي پس از فرايند واهلش ساخت
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