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 چكیده

اند. بیشتر تحقیقات انجام شده بر روی  آلیاژهای هاسلر به دلیل ساختار الكترونی منحصر به فردی که دارند مورد توجه زیادی قرار گرفته

ساختارهایی است که حاوی عناصر واسطه هستند. اخیراً ترکیبات چهارتایی هاسلر بدون حضور فلزات  آلیاژهای هاسلر تا به امروز شامل  

ابتدا به ساکن، برای بررسی خواص ساختاری،   ه خود جلب کرده است. ما ازروش واسطه توجه محققان را هم از دیدگاه تجربی و هم نظری ب

ایم. نتایج محاسبات ما نشان داد که  استفاده کرده  KYBX(Y=Ca or Sr , X=S or Se)الكترونی و مغناطیسی ترکیبات هاسلر چهارتایی 

ها در ینش خاصی از اتم چها در این ترکیبات مشخص شد که    های مختلف اتم این ترکیبها فرومغناطیس هستند. بعد از بررسی چینش 

و نیمه فلزات   Bμ  2دهد که دارای گشتاور مغناطیسی  نشان می  الكترونی این آلیاژها، پایدارترین پیكربندی است. خواص  (1نوع  )ساختار  

شود. نتایج  ناشی می  Bهای  اتم   pهای  در سطح فرمی هستند. خاصیت نیمه فلزی آنها عمدتاً از اوربیتال %100مغناطیسی با قطبش اسپین  

 کلی حاکی از آن است که این ترکیبات برای کاربردهای اسپینترونیک مناسب هستند.  

 ترکیبات هاسلر چهارتایی، نظریه تابعی چگالی، خواص ساختاری، خواص الكترونی، :های کلیدیواژه 

 

 مقدمه.1

نی منحصلر به فرد، سللر به دلیل سلاختار الكتروارکیبات هت

بلا،، دملای کوری بلا، و   یقطبش اسلللپین  خواص نوری،

هلای  گسلللترده در دسلللتگلاهو  همچنین کلاربردهلای متنو   

مورد توجله محققلان قرار   اپتوالكترونیلک  و  اسلللپینترونیلک

ی آلیاژهای هاسللر و کشلف ا ر  تاریخچه.  ]1[گرفته اسلت 

گردد که فردریش میلادی برمی 1903ظه داری به سلال حاف

ی  هاسلللر آلمانی، برای نخسللتین بار با بررسللی و مطالعه 

توانسلت خواص مغناطیسلی این ترکیب    MnAl2Cuترکیب  

را با تغییر دما و تغییر ترکیب )اضلافه کردن عناصلر یا تغییر 

نكتله قلابلل  .  ]2[ای تغییر دهلدهلا  بله طور قلابلل ملاحظلهآن

توجه در آلیاژهای هاسلللر، این اسللت که اگرچه عناصللر  

تشلكیل دهنده آنها ممكن اسلت در دمای محیم مغناطیسلی  
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تبلدیلل بله یلک  هلا مینبلاشلللنلد، ولی ترکیلب آن توانلد 

سللاختار الكترونی و خصللوصللیات  .  فرومغناطیس شللود

فیزیكی آلیاژهای هاسلللر به شللدت به نظم سللاختاری و 

ها بر اساس  . این ترکیب ها در شبكه وابسته است توزیع اتم

در دو   ،در ترکیلب   عنلاصلللرموجود  تعلدادنو  ترکیلب و  

   XYZ)هاسللر  و نیمYZ2X(هاسللری آلیاژهای تمامدسلته

هلای فلزی  اتم  معمو،ً  Yو    Xکله    شلللونلدبنلدی میفرمول

از عناصلر آنیونی گروه اصللی انتخا   Zکاتیونی هسلتند و  

  XX'YZهای چهارتایی با فرمول شلیمیایی  . ترکیب شلودمی

های آلیاژهای جدیدی هسللتند که با جایگزینی یكی از اتم

X   در آلیاژهای تمام هاسلرYZ2X    با اتمی مثلX'   می توان

ای  ایجاد کرد و در واقع راهی برای بررسلی طیف گسلترده

های چهارتایی  از مواد جدید را بوجود آورده است. ترکیب 

صلورت  های فراوان و کاربردهای عملی به به دلیل پتانسلیل

ی نظری و تجربی مورد بررسلللی قرار گسلللترده در زمینله

تاکنون بیش از هزار آلیاژ هاسلللر کشللف    .]5-2[اندگرفته

هایی هسللتند که در ها ترکیب شللده اسللت که بیشللتر آن

دارد. املا اخیراً،  سلللاختلار آنهلا، عنلاصلللر واسلللطله وجود  

نلیلم زیللادیپلووهشلللگلران  فلروملغلنللاطلیلس  در   را  فلللزهللای 

 چهارتایی بدون حضلور عناصلر واسلطههای هاسللر  ترکیب 

چندین   و اندهم در زمینه نظری و هم تجربی کشللف کرده

 :چونهمماده نیمه فلزی جدید 

KCaNX (X = O, S)[6]  Sr)  Ca,  CsXNO (X = Mg,  [7] ،                        

KCaCF  و   KCaCCl [8] ،,Se)    KCaBX (X =  S[9]  ،

CSrCZ (Z = P, As, Sb)   [10 ] رفتار    .اسلت  پیشلنهاد شلده

نیمه فلزی ویوگی مشلترکی اسلت که برای بسلیاری از آنها 

هایی غیر از گزارش شللده اسللت. این نیم فلزها که از اتم

اند تحت شلرایم خاص کاری،  های واسلطه تشلكیل شلدهاتم

فشللار، دما و ولتاژ با،، خاصللیت نیم فلزی و مغناطیسللی 

تری، دهند زیرا گاف نیم فلزی بزرگنمیخود را از دسلت  

ها دارند و همین عامل سلبب شلده تا نسلبت به دیگر ترکیب 

این آلیاژها در صلللنعت اسلللپینترونیک نقش مهمی را ایفا 

هلا در نزدیكی تراز فرمی برای یلک  . این ترکیلب [ 11] کننلد

گونله و برای کلانلال دیگر رفتلار  کلانلال اسلللپینی رفتلار علای 

توانند سلبب بهبود کاربردهای مغناطیسلی فلزی دارند و می

.  [ 12] با افزایش جریان قطبیده در قطعات الكترونیكی شوند

در نتیجه مطالعه خواص این سللاختارها نقش اسللاسللی در 

بررسلی این ترکیبات دارد و از نظر تجربی و نظری چالش 

  [6] جیانگتائو و همكاراندر همین راسلللتا   برانگیز اسلللت.

اند تحقی  کرده  KCaNX (X = O, Se, S)روی ترکیبات  

نیمه فلزات فرومغناطیسلی    اند که این ترکیباتو نشلان داده

 هسللتند که ناشللی از  با گشللتاور مغناطیسللی عدد صللحیح

چنین هم.  اسلت  Xو  Nهای اتم pهای  اوربیتال پوشلانیمه

اسلللپین نیمه فلزی را با  خاصلللیت   [ 10] بوابكا و همكاران

نیمله  بلا،ی پلایین  اسلللپین  و  ترکیبلات  فلزی  در  هلادی 

CsSrCZ (Z = P ,Sb ,As)  گشلتاور   و اندپیش بینی کرده

. سلللاختارهای  اندآوردهبدسلللت  را  Bμ2مغناطیسلللی کل  

سللر چهارتایی  االكترونی و خواص مغناطیسلی آلیاژهای ه

KCaCF   وKCaCCl   و همكاران به جیانگتائو  توسللم  نیز

،  سلاکن هبتدا بمحاسلبات ابا اسلتفاده از  و  دسلت آمده اسلت 

 2p-Cرا که عمدتاً از حا،ت   Bμ2گشلتاور مغناطیسلی کل  

خواص   چنینهم  [.8اند ] سرچشمه می گیرد، بدست آورده

بلا اسلللتفلاده از   KCaBSeو    KCaBSفیزیكی دو ترکیلب  

های مختلف پتانسلیلو شلبه های محاسلباتی مختلفبسلته

و نشلان    و همكاران به دسلت آمده اسلت   هووات  توسلم

 B-p  حالت  اسپین  قطبش  توسم عمدتاً  ه مغناطشاند ک داده

 با تغییر کرنش از  مغناطیسلی کل،  گشلتاورو   شلودمی ایجاد

ه به با توجدر کار حاضللر،    .[ 9] ماند  ابت می   ٪6 تا - 6٪

سللللر  اچهلار آلیلاژ هل سللللر،  اکلاربردهلای فراوان ترکیبلات هل 

با   و اندمعرفی شلده  KYBXچهارتایی بدون فلزات واسلطه 

ه بر روی ، مطالعابتلدا به سلللاکناسلللتفلاده از محلاسلللبلات  

انجام شلده ها  آن  مغناطیسلیی و خواص سلاختاری، الكترون

  ی با هایدهد که این مواد نیمه فلزاسللت. نتایج ما نشللان می

هسلتند. آنها ماهیت فلزی در مگنتون بوهر   2کل   مغناطش



 

 

  پایین  که در کانال اسللپینحالیدارند، دربا، کانال اسللپین 

چنین، نتایج ما دلیل کنند. هممانند یک نیمه هادی رفتار می

توانند می  KYBXدهد آلیاژهای خوبی اسلت که نشلان می

دسلللتلگللاهانلتلخللا  در  کللاربلرد  بلرای  خلوبلی  هللای  هللای 

، ملا حلد اطلا  اشلللنلد. تلابل   اسلللپینترونیلک و اپتوالكترونیلک

سللللر چهلارتلایی  هلاو تجربی روی    نظریتلاکنون هی  کلار  

KSrBSe  ،KSrBS   و اگرچه برخی از   انجام نشللده اسللت

ما  ، اسلت بینی شلده پیش  KCaBSeو   KCaBSهای  ویوگی

های  پتانسلللیلو شلللبهمحاسلللباتی دیگر   بسلللتهها را با آن

سللازی کردیم و سللپس نتایج خود را با  شللبیه تریمتفاوت

  بلا   خوبی  مطلابقلت   نتلایج ملا،.  کلارهلای قبلی مقلایسللله کردیم

  نو   این  برای ما رویكرد دهدمی نشلان  که  دارند  قبلی  نتایج

 [.9] است   اعتماد  قابل  ترکیبات

جزئیات  2بخش  ؛ درست ا به شرح زیر در ادامه کار  روند 

ارائه  برخی پارامترهای بهینه شلده مهم  روش محاسلباتی و

، مغناطیسلی در یخواص سلاختاری، الكترون  و شلده اسلت 

گرفتله و  3بخش   قرار  بحل   نهلایلت   مورد   4بخش    در 

 .گیری است حاوی نتیجه

 روش محاسباتی. 2
 ]QE ] 14,13ما از بسللته محاسللباتی کوانتوم اسللپرسللو )

  ایم کرده  اسلللتفلاده  DFTی تلابعی چگلالی )تنی بر نظریلهمب

کوهن شلم با   ای. در این روش معاد،ت تک ذره]16,15[

های  پتانسیل و بسم تابع موج الكتروناستفاده از روش شبه

  برای   .]17[شلللودمیظرفیت بر حسلللب امواج تخت حل  

از تقریب   همبسللتگی تبادلی  برآورد محاسللبات، پتانسللیل

.  ]18[اسللتفاده شللده اسللت   هگرادیان شللیب تعمیم یافت

و بلا   12×12×12ن  ، درمنطقله اول بریلوئ𝐤  بنلدی نقلا مش

.  ]19[پک در نظرگرفته شللده اسللت -روش مونخورسللت 

ریدبرگ  65بعد از بهینه شلدن،  بسلم تابع موج انرژی قطع

موقعیلت قرار گرفتن اتم هلا در فلاز    در نظر گرفتله شلللد.

  اسلت و هر یاخته واحد شلامل  FCCمكعبی مرکز سلطحی)

، سللله  برای یافتن پایدارترین پیكربنلدی.  چهلار اتم اسلللت 

 پیكربندی مختلف زیر در نظر گرفته شد.

    ,  )K )0/25  ،0/25  ،0/25(, Y )0/75  ،0/75  ،0/75 : نووع  1

B )0/0 ، 0/0 ،0/0(, X )0/5 ،0/5 ،0/5(  

 

             ,  )K )0/0  ،0/0  ،0/0(, Y )0/25  ،0/25  ،0/25 : نووووع  2

B )0/5 ،0/5 ،0/5(, X )0/75 ،0/75 ،0/75(  

 

              ,)K )0/25  ،0/25  ،0/25(, Y  )0/0  ،0/0  ،0/0 :نووووع  3

B )0/5 ،0/5 ،0/5(, X )0/75 ،0/75 ،0/75(  

پیكربن در  را  بر  دی انرژی  با،،  متفاوت  حسب  ابت  های 

که معادل   1نو     که چینشمعین شد  ،  شبكه بررسی کردیم

KYBX(Y=Ca or Sr , X=S or Se)    ،پایدارترین است

 .پیكربندی را دارد

 بحث ونتیجه گیری. 3

 خواص ساختاری 

استفادهابتدا    حاضر  کاردر خودسازگار،  محاسبات    از   با 

 پیكریندی در سه  را    KYBXهای هاسلر چهارتایی  ترکیب 

سازی    شبیه(F-43m با گروه فضایی ها،از اتم متفاوت

بهینه  .مایکرده از  پارامتربعد  از  سازی  داخلی  جمله  های 

و چگالی الكترونی، تعداد نقا  انرژی قطع بسم تابع موج  

𝐤    و  ابت شبكه، یک ساختار پایدار برای هر کدام از این

ها در  های مختلف اتمبررسی چینشها بدست آمد.  چینش

 1  نتایج بهینه نشان داد که پیكربندی نو   و بررسی  ترکیب،

دارد را  کل  انرژی  ترتیب،  .کمترین  ادامه  بدین  این   در  با 

مغناطیسی    ،ربندیپیك و  الكترونی    انجام   رامحاسبات 

از    یم.اهداد بسیم  قراردادی   یاختهنمایی  ساختارها   و    این 

 .  داده شده است نمایش ،1در شكل درحالت پایدار

انرژی ، 1منظور تأیید حالت پایه مغناطیسللی پیكربندی نو  به  

 (FM)فرومغناطیسلی    ، (NM)های کل غیر مغناطیسلی  حالت 

ایم  به عنوان تابعی از حجم برای این آلیاژها را بررسلللی کرده 

طور که مشلاهده  همان   . نشلان داده شلده اسلت   2که در شلكل  

توان دریافت که ترکیبات ما در فاز فرومغناطیس،  شلود، می می 



 

 

بنابراین حالت .  اسللت  ترین سللطح انرژی قرار گرفته در پایین 

   پایدارترین فاز مغناطیسی این آلیاژها است. ناطیس  غ فروم 

ی خواص این برای محلاسلللبلات بعلدی بر روبلدین ترتیلب  

مغناطیسللی تمرکز  و حالت فرو 1   ترکیبات با سللاختار نو 

  با بینیم می  2طور که در شللكلچنین همانهم خواهیم کرد.

  مغناطیسلی غیر مغناطیسلی بهفرو فاز از تغییر فشلار،  افزایش

ر فشلاری که در آن  برای هر سلاختاشلود که ما می مشلاهده

 دمای دهد را بررسی و محاسبه کردیم. دراین گذار رخ می

حجم بصللورت    یک از تابعی  عنوان به  تنها  فشللار صللفر،

𝑃(𝑉) =
𝑑𝐸(𝑉)

𝑑𝑉
فشلار گذار میانگین  .[ 20] آیدبدسلت می 

های  برای ترکیب   مغناطیسللیغیر به  مغناطیسللیاز فاز فرو

KCaBS ،KCaBSe  ،KSrBS    و KSrBSe  41/16ترتیب به ،  

. در پاسللكال بدسللت آوردیمگیگا 81/10و  39/20، 61/11

ترکیبات به ازای   سلازی خواص سلاختاریبرای شلبیهادامه 

، انرژی کل هر کدام را 1  حالت پایدار فرومغناطیسللی نو 

نموده  در حجم مختلف محلاسلللبله  هلای  ویوگی  وهلای 

 ، مدول حجمی(a)  شلبكه  تعادلی  پارامتر  ،سلاختاری مانند

) 0B(    حجمی نسبت به فشارمشت  مدول  و )'0B(     بدست

گزارش شلده اسلت.    1ها در جدولآمده اسلت که مقادیر آن

انرژی همدوسی به عنوان انرژی مورد نیاز برای جداسازی  

های تشلكیل دهنده سلامانه تعریف ترکیب مورد نظر به اتم

اتم  [ 12] شلللودمی بر واحلد  انرژی هملدوسلللی   .)cohE(  

در نیز ترکیبلات ملد نظر ملا برای  بر اتم  ریلدبرگبرحسلللب  

ی همدوسللی مقادیر انرژ. از مقایسلله آمده اسللت  1جدول

ترکیل می فهمیلد کله  هلا  بقیله ترکیلب   ازKCaBS ب  توان 

گونه که در و هملان 2با توجه به شلللكلل    .ت پایدارتر اسللل 

ها، نیز واضللح اسللت با بزرگتر شللدن شللعا  اتم 1جدول 

 ابت شلللبكه نیز افزایش یافته اسلللت. بدین ترتیب،  ابت  

های که اتم  KSrBSeشللبكه محاسللبه شللده برای ترکیب  

ی آن نسللبت به دیگر سللاختارهای مورد تشللكیل دهنده

مقدار را دارا   بزرگترین  بزرگتری دارد، بررسلی شلعا  اتمی

 است و مدول حجمی آن کمترین مقدار را دارد. 

 KYBXترکیبات هاسلر ساختاری های : برخی از ویوگی1جدول                    

 KSrBSe KSrBS KCaBSe KCaBS 

 a (a.u.) 14/22 13/87 13/85,13/55a 13/45,13/ 21a  ابت شبكه 

 0B  30/4 33/5 33/4, 37/5a 38 /8, 41/3a (GPa)مدول حجمی

 B  4/20 4/78 4/18 3/11'0مدول حجمیمشت  

انرژی همدوسی بر واحد اتم 
(Ry/atom)cohE 

-0/199 -0/208 -0/202,-0/219a -0/211,-0/226a 

]9   a[          

  KYBXترکیبات و بسیم قراردادی یاختهای از وارهطرح : 1شكل
 



 

 

    

 
 (FM)  فرومغناطیسی و (NM)مغناطیسی غیر در فازهایحجم  رحسب: انرژی کل ب2شكل

   

 خواص الكترونی 

  KYBXبللاتیترک   یخللواص الكترونلل   یبه منظللور بررسلل 

هللا حالت   یچگللال  ن،یوابسللته بلله اسللپ  ینوار  یساختارها

(DOSمربلللو  بللله  یجزئللل  یهلللاحالت  ی  و چگلللال

   را PDOS)یمختلللللف برحسللللب انللللرژ یهللللااتم

. سللاختار نللواری بللا در نظللر گللرفتن میمحاسللبه کللرد

حالللت  یبللرا یمللورد بررسلل  بللاتیترک  ینیقطللبش اسللپ

 یرهایمسلل  یخودسللازگار بللرا دانیلل م افللت یرهدر  داریلل پا

 یسلللازهیشب لللوئنیمرسللوم در منطقلله اول بر یتقللارن

اسللت. ،زم بلله داده شللده  شینمللا 3شللده و در شللكل

طبلل  بللا بیشللینه نللوار ذکر است که مبللدا انللرژی صللفر من

اسللت و مقیللاس انللرژی بللر شللده  ظرفیللت انتخللا 

نمودارهللا  هیلل اول یحسللب الكتللرون ولللت اسللت. بررسلل 

 بللاتیهاسلللر ترک  یاژهللایآل نیلل کلله ا دهللدیمنشللان 

فللللز هسلللتند. در همللله آنهلللا،  ملللهیو ن سیفرومغنلللاط

 یسللطح فرملل   کیلل درنزد  یانللرژ  ینوارهللا  نیب  یپوشانهم

مشللاهده  یبللا، وجللود دارد و گللاف نللوار نیاسللپ یبللرا

حللداکثر  نییپللا نیاسللپ یکلله بللرایحالدر شللود؛ینم

  و حللللللللداقل نللللللللوار VBM) ت یلللللللل نوارظرف

 یانللرژ  میرمسللتقیگللاف غ  کیلل   م   توسلل CBMرسانش)

 یفلللز مللهیاز رفتللار ن یکلله حللاک  شللوندیاز هللم جللدا م

 میرمسللتقیغ یگللاف نللوار ریاسللت. مقللاد بللاتیترک  نیلل ا

 2/ 059 ب یلل بلله ترت  KCaBXیبللرا نییپللا نیکانللال اسللپ

 ب یلل بلله ترت  KSrBX یالكتللرون ولللت و بللرا 2/ 03، 

 ت.الكترون ولت به دست آمده اس 4/ 33،   3/ 86

  ی برا یسلطح فرم  کیدرنزد یانرژ  ینوارها نیب  یپوشلانهم

  شللود؛ یمشللاهده نم یبا، وجود دارد و گاف نوار  نیاسللپ

  ی مقلدارگلاف نوارحلداکثر    نییپلا  نیاسلللپ  یکله برایحلالدر

 موجود  جیبا نتا  یتواف  خوب  KCaBX یمحاسبه شده برا



 

 

  ی فلز مهیرفتار ن  دهدیدارد و نشللان م گرانید  یاز کارها 

شلبكه به  یرو  یبا فشلار جزئ توانیاسلت و نم داریآنها پا

  ی خوب تواف     نیچنهم برد.   نیخصللت را از ب نیا  یراحت

  ی برا ما یمحاسلبه شلده ینوار  یسلاختارها  یر رفتارهاد

قبل، وجود دارد.  یبا کارها  KCaBSeو   KCaBS  باتیترک 

به   باتیترک   نیا یگاف انرژ ریدهد که مقادینشللان م  جینتا

هلاسللللر    بلاتیترک   ریبزرگتر از سلللا  یطور قلابلل توجه

، 4فلزات واسلطه هسلتند. شلكل   یاسلت که حاو  ییچهارتا

  ی جزئ  یهلاحلاللت   ی  و چگلالDOSهلا )حلاللت   یچگلال

(PDOS  تمام  یبرا  نییو پا با،نیاسللپ  یهاکانال یا  را بر

نشلللان   سیدر حلاللت فرومغنلاط  یمورد بررسللل   بلاتیترک 

از حلل    یالكترون  یهلاحلاللت   ی. در واقع چگلالدهلدیم

در  یانرژ ریمقاد  وهیو یشللم و محاسللبه-معاد،ت کوهن

 طور که در اند. همانبدست آمده لوئنینقا  منطقه اول بر

  ن یدر اسلپ  ب یچهار ترک   ره  ینمودارها مشلخص اسلت برا

را   یسلطح فرم ،یو سلاختار نوار  یالكترون  یهابا،، حالت 

 .دارند  یفلز  ت یقطع کرده اند و خاص

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

KYBXآلیاژهای برای  کل  حالت   چگالی و نواری  ساختار نمودار:  3شكل



 

 

 

 میمستق  ریگاف غ  کی  نیی پا  نیکه در اسپ  ست یدرحال  نی. ا

  ن یبنابرا.  شودیمشاهده م  یی رسانامهیوجود دارد و رفتار ن

طرف    ازهستند.    یفلز  مهی ن  ت ی خاص  یدر کل دارا  ها ب یترک 

انرژ  گر،ید به  یهایدر  نزد  وهیوگوناگون،  تراز    یكیدر 

و ساختار    یالكترون  یهاحالت   یرفتار نمودار چگال  ،یفرم

متقارن    نییپا   نیبا، و اسپ  نیاسپ  ی هاالكترون  ی برا  ینوار

 

    

   
 

 KYBX آلیاژهای   برای شده محاسبه جزئی و کل  هایحالت  چگالی نمودار: 4شكل



 

 

هاسلر است.    یاژهایآل  نی بودن ا  یسیمغناط  انگریکه ب   ست ین

فرم  هاب یترک   نیا سطح  اسپ  یدر  قطبش    % 100  ینیاز 

نمودار    ینوار  یبرخوردار هستند. در کنار نمودار ساختارها

  سه یمقا  یمدنظر برا باتی کل ترک   یهاحالت  یچگال یمنحن

شده   یانرژ  ینوارها   نیب  حیصر رسم  ممنوعه  مناط   و 

همان ماست.  که  کاملا  آن  نیب  یسازگار  مینیب یطور  ها 

بررس در  که  است  ذکر  به  ،زم  است.  خواص    یمشهود 

مهم  یكی  فلزها،مهین  یالكترون پ  نیتراز  کردن   دا ینكات 

،  4تر شكل   یدق  یاست. با بررس  یفلزمهین  ت ی منشاء خاص

کل،    یالكترون  ی هاحالت   یاز عناصر در چگال  ک یسهم هر  

آل  یبرا چهار  م   اژ یهر  تجزشودیمشخص  تحل  هی.    ل یو 

م  هاتالی اورب  ی هایوگ یو برا  دهدینشان    ی اژهایآل  یکه 

سهم   نیشتریب  Xو    B  یهااتم  p  تالیوربا  KYBXهاسلر  

  دارد کل     یحالت الكترون  یچگال  یرا در اطراف تراز فرم

خاص منشاء    ن یا  هستند.  اژهایآل  نی ا  یفلزمین  ت یو 

اصلالكترون الكتر  ی ها بخش  در رسانش  عهده    یكیرا  بر 

در    یالكترون  عیدر توز   Yکه اتم    ست یدر حال  نیدارند. ا

در  ی، سهم چندان K دارد و اتم  یكچسهم کو یسطح فرم

 . ندارند یرسانندگ 

 خواص مغناطیسی

که حالت فرومغناطیسی تایید شد، ،زم است منشا  هنگامی

مورد بررسی،  چنین سهم اتم ها در مغناطیس آلیاژهای  و هم

هر    تعیین کل  مغناطیسی  گشتاور  تعادل،  حالت  در  شود. 

بوهر    2ترکیب    چهار آمده  مگنتون  سهم بدست  است. 

گزارش    2در جدول    دهنده محاسبه شد و  های تشكیلاتم

نك این  ذکر  است.  گشتاور  شده  که  است  ضروری  ته 

ست که  ا  این در حالی  ،ناچیز است   Sیا    Seاتم    مغناطیسی

  )  Srیا)  Caو    Bهایعمدتاً توسم اتم   بدست آمده  مغناطش

ها نیز نظم شود و گشتاورهای مغناطیسی مثبت آنتولید می

می  تأیید  موجود  مواد  در  را  گشتاور  فرومغناطیسی  کند. 

عمدتاً به دلیل عدم تقارن قوی    Bمغناطیسی قابل توجه اتم  

آن ایجاد    pو    sهای  پایین اوربیتال  نبین اسپین با، و اسپی

  ی سیفاز مغناط  ی) اختلاف انرژ  ی سیمغناط  ی انرژ  .شودمی

محاسبه شده    ب ی هر چهار ترک   ی  برایسیمغناط  ری و فاز غ

بودن آن    یگزارش شده است که منف  2است و در جدول

مواد است. در    نیا  یسیحالت مغناط  یداریپا  ینشان دهنده

کل و   ی سیگشتاور مغناط  ی ادامه محاسبات، ا ر فشار بر رو

و در   میقرار داد  یرا مورد بررس  KYBX  یاژهایآل  یاتم

  5طور که در شكل . همانمیاقرار داده  سهیمورد مقا 5شكل

گشتاور    ،یفلز  مهین  یداریمشخص شده است با توجه به پا

 ٪4  تا  -٪10فشار از    راتییکل، در محدوده تغ  یسیمغناط

 یالحدر  مگنتون بوهر است.  2ت و برابر   اب  ، تعادلی  حجم

  ر ییشبكه ممكن است منجر به تغ  ابت کوچک    راتییتغ  که،

اتم    ی اتم  یسی مغناط  یهاگشتاور نقش   Bشود. 

و    میکلس  یهادر مغناطش دارد و بعد آن اتم   یاکنندهنییتع

،  B  یهااتم  یسیمغناط  یاند. گشتاورها قرار گرفته  میاسترانس

Ca    وSr  را نشان   یجزئ  یروند کاهش  ک یفشار،    شیبا افزا

مقاددهندیم اتم  یسیمغناط  ی رهاگشتاو  ری.  و  در    یکل 

دهد که با اعمال فشار، ینشان م  جیآمده است. نتا 2جدول 

ن م  باتیترک   نیا  یفلز  مهیرفتار  خواص    شودیحفظ  و 

توجه  یسیمغناط قابل  طور  به  تأ   یآنها  فشار    ریتحت 

نم  یخارج درردی گ یقرار  دل  .  به    ی پوشانهم   لیکل، 

که    افت یدر  توانیم  Yبا     B  یهااتم  p  یهاتالیاورب

با گشتاور    یسی فلزات فرومغناط  مه ین  یمورد بررس  یاژهایآل

صح  یسیمغناط مغناط  2حیعدد  گشتاور  کل    یسیهستند، 

  K  یهاو اتم  دیآیم  Yو  B  یهااتم  p  یهاتالیعمدتاً ازاورب

 د. کل دارن یسیدر گشتاور مغناط یکم اریسهم بس  Xو

 

 

 



 

 

 

 

 و انرژی مغناطیسی)ریدبرگ    Bμ دهنده بر حسبتشكیل های ، سهم جزئی اتم مغناطیسی کل گشتاور: 2ول جد            

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 
  KYBXهای ل و جزئی بر حسب فشار برای ترکیب مغناطش ک رفتار  :5لشك

 

 

𝐄𝑴 𝛍𝑿 𝛍𝑩 𝛍𝒀 𝛍𝑲 𝛍𝒕𝒐𝒕 KYBX 

-0/018 0/03 1/22 0/11 0/06 2/00 KSrBS 

-0/015 0/03 1/22 0/11 0/05 2/00 KSrBSe 

-0/014 0/04 1/16 0/15 0/06 2/00 KCaBS 

-0/010 0/04 1/17 0/15 0/06 2/00 KCaBSe 



 

 

 کلی نتیجه گیری. 4
یلافتیم کله  بلا اسلللتفلاده از محلاسلللبلات ابتلدا بله سلللاکن در

پیكربندی این سلاختارها اسلت.  پایدارترین  1نو  پیكربندی 

با بررسلللی خواص سلللاختاری، الكترونی و مغناطیسلللی،  

ترکیبات به عنوان یک نیم فلز فرومغناطیس شلناخته شلدند.  

  %100  اسلللپینی  قطبش  از  فرمی  سلللطح  در  هلاترکیلب   این

 آلیاژها  فلزی اینمنشللاء خاصللیت نیم .هسللتند  برخوردار

در حالت تعادل،  . ست ا  Xاتم    pو اوربیتال    Bاتم  pاوربیتال 

و سلهم    مگنتون بوهر اسلت  2 آنهاگشلتاور مغناطیسلی کل  

.  شلللودتولیلد میB و Y هلای توسلللم اتم  مغنلاطشعملده  

طور قابل توجهی تحت این آلیاژها، بهخواص مغناطیسللی 

قرار   فشللللار خلارجی  نیم  .گیردنمیتلأ یر  فلزی، ویوگی 

مغناطیسللی، ا ر حافظه شللكلی، مغناطوگرمایی،    خاصللیت 

هلای ترموالكتریلک و غیره،  مغنلاطو مقلاوملت بزرگ، پلدیلده

پتانسیل کاربرد این آلیاژها را در صنعت با، برده است.
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