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 دريافت نسخة نهايی(  :)دريافت مقاله

 چكیده
اند. بيشتر تحقيقات انجام شده بر روی آلياژهای  آلياژهای هاسلر به دليل ساختار الكترونی منحصر به فردی که دارند مورد توجه زيادی قرار گرفته

قان  هاسلر تا به امروز شامل ساختارهايی است که حاوی عناصر واسطه هستند. اخيراً ترکيبات چهارتايی هاسلر بدون حضور فلزات واسطه توجه محق
از ديدگاه   برا هم  الكترونی و مغناطيسی   است. ما ازروشه خود جلب کرده تجربی و هم نظری  ابتدا به ساکن، برای بررسی خواص ساختاری، 

فرومغناطيس هستند. ها  ايم. نتايج محاسبات ما نشان داد که اين ترکيباستفاده کرده  KYBX(Y=Ca or Sr , X=S or Se)ترکيبات هاسلر چهارتايی  
، پايدارترين پيكربندی است. (type I )ها در ساختار  ينش خاصی از اتمچها در اين ترکيبات مشخص شد که  های مختلف اتمبعد از بررسی چينش

در سطح فرمی هستند.  %1۰۰و نيمه فلزات مغناطيسی با قطبش اسپين   Bμ  ۲دهد که دارای گشتاور مغناطيسی  نشان می  الكترونی اين آلياژها خواص  
کلی حاکی از آن است که اين ترکيبات برای کاربردهای اسپينترونيك  شود. نتايج  ناشی می  Bهای  اتم   pهای  خاصيت نيمه فلزی آنها عمدتاً از اوربيتال

 مناسب هستند.  
 . الكترونیترکيبات هاسلر چهارتايی، نظريه تابعی چگالی، خواص ساختاری، خواص  های کلیدی:واژه 

 

 مقدمه  .1

نی منحصللر به فرد، سللاختار الكتروسلللر به دليل ارکيبات هت

بالا، دمای کوری بالا و همچنين   یقطبش اسلپين خواص نوری،

  و   های اسللپينترونيكگسللترده در دسللتگاهو کاربردهای متنوع  

. ]1[  مورد توجله محققلان قرار گرفتله اسلللت   اپتوالكترونيلك

ظه داری به سللال  آلياژهای هاسلللر و کشللف اار حاف ةتاريخچ

گردد کله فردريش هلاسللللر آلملانی، برای  برمیميلادی    19۰3

توانسلت    MnAl2Cuی ترکيب  نخسلتين بار با بررسلی و مطالعه

خواص مغنلاطيسلللی اين ترکيلب را بلا تغيير دملا و تغيير ترکيلب  

ای ها( به طور قابل ملاحظه)اضللافه کردن عناصللر يا تغيير آن

نكته قابل توجه در آلياژهای هاسللر، اين اسلت  . ]۲[  تغيير دهد

آنها ممكن اسللت در دمای    ةکه اگرچه عناصللر تشللكيل دهند

تواند تبديل به ها میمحيط مغناطيسللی نباشللند، ولی ترکيب آن

سللاختار الكترونی و خصللوصلليات  .  يك فرومغناطيس شللود

فيزيكی آلياژهای هاسللر به شلدت به نظم سلاختاری و توزي   

ها بر اسللان نوع  . اين ترکيب ها در شللبكه وابسللته اسللت اتم

آلياژهای   ةدر دو دست  ،در ترکيب   عناصلرموجود  تعدادترکيب و 

  شلوند بندی می( فرمولXYZ)هاسللر( و نيمYZ)2Xهاسللرتمام

از عناصلر   Zهای فلزی کاتيونی هسلتند و اتم معمولاً Yو   Xکه 
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های چهارتايی با  . ترکيب شللودآنيونی گروه اصلللی انتخام می

آليلاژهلای جلديلدی هسلللتنلد کله بلا    XX'YZفرمول شللليميلايی  

  YZ2Xدر آلياژهای تمام هاسلللر   Xهای جايگزينی يكی از اتم

مللل   اتمی  برای  می  'Xبلا  راهی  در واق   و  کرد  ايجلاد  توان 

وجود آورده اسلت.  های از مواد جديد را ببررسلی طيف گسلترده

های فراوان و کاربردهای  های چهارتايی به دليل پتانسيلترکيب 

نظری و تجربی مورد بررسی    ةصورت گسترده در زمينعملی به

تاکنون بيش از هزار آلياژ هاسلللر کشللف   .]۲-5[  اندقرار گرفته

هايی هسلتند که در سلاختار  ها ترکيب شلده اسلت که بيشلتر آن

دارد. املا اخيراً، پژوهشلللگران  آنهلا، عنلاصلللر واسلللطله وجود  

هلای هلاسللللر  در ترکيلب   را  فلزهلای فرومغنلاطيس زيلادینيم

هم در زمينه نظری و   چهارتايی بدون حضللور عناصللر واسللطه

چنلدين ملاده نيمله فلزی جلديلد   و  انلدهم تجربی کشلللف کرده

 :چونهم

 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)  [1۰ ]  رفتار نيمه   .اسلت  پيشلنهاد شلده

فلزی ويژگی مشلترکی اسلت که برای بسلياری از آنها گزارش  

های واسلطه هايی غير از اتمنيم فلزها که از اتمشلده اسلت. اين  

اند تحت شلرايط خاص کاری، فشلار، دما و ولتاژ  تشلكيل شلده

دهند بالا، خاصيت نيم فلزی و مغناطيسی خود را از دست نمی

ها دارند تری، نسلبت به ديگر ترکيب زيرا گاف نيم فلزی بزرگ

و همين عامل سبب شده تا اين آلياژها در صنعت اسپينترونيك  

هلا در نزديكی تراز . اين ترکيلب [ 11]   نقش مهمی را ايفلا کننلد

گونله و برای کلانلال  فرمی برای يلك کلانلال اسلللپينی رفتلار علاي 

تواننلد سلللبلب بهبود کلاربردهلای  ديگر رفتلار فلزی دارنلد و می

مغنلاطيسلللی بلا افزايش جريلان قطبيلده در قطعلات الكترونيكی  

العه خواص اين سلاختارها نقش  . در نتيجه مط[ 13و   1۲]  شلوند

اسلاسلی در بررسلی اين ترکيبات دارد و از نظر تجربی و نظری 

  [6]  جيانگتائو و همكاراندر همين راسلتا   چالش برانگيز اسلت.

و  انلد  تحقي  کرده   KCaNX (X = O, Se, S)روی ترکيبلات  

نيمله فلزات فرومغنلاطيسلللی با    اند که اين ترکيبلاتنشلللان داده

 پوشلانیمه هسلتند که ناشلی از گشلتاور مغناطيسلی عدد صلحيح

بوابكلا و  چنين  هم.  اسللللت   Xو    Nهلای  اتم  pهلای  اوربيتلال

فلزی و    اسللپين بالاینيمه فلزی را با  خاصلليت    [ 1۰]  همكاران

  CsSrCZ (Z = P ,Sb ,As)هادی در ترکيبات  اسپين پايين نيمه

دسللت  هبرا  Bμ۲گشللتاور مغناطيسللی کل   و اندکردهپيش بينی  

. سلاختارهای الكترونی و خواص مغناطيسلی آلياژهای اندآورده

و  جيانگتائو  توسلط  نيز    KCaCClو   KCaCFسللر چهارتايی  اه

 هبتدا ببا اسلتفاده از محاسلبات ا و  دسلت آمده اسلت همكاران به

C-را که عمدتاً از حالات  Bμ۲، گشلتاور مغناطيسلی کل  سلاکن

2p  خواص   چنينهم  [.8اند ] دسلت آوردههگيرد، بسلرچشلمه می

های  بستهبا استفاده از   KCaBSeو    KCaBSفيزيكی دو ترکيب  

و   هووات  توسلطهای مختلف پتانسليلو شلبه  محاسلباتی مختلف

 عمدتاً اند که مغناطشو نشان داده دست آمده است همكاران به

  گشللتاور و   شللودمی  ايجاد B-p  حالت  اسللپين قطبش  توسللط

ملانلد الابلت می   ٪6 تلا  - ٪6  بلا تغيير کرنش از  مغنلاطيسلللی کلل،

ه بله کلاربردهلای فراوان ترکيبلات  بلا توجل در کلار حلاضلللر،    .[ 9] 

سللللر چهارتايی بدون فلزات واسلللطه اسللللر، چهار آلياژ هاه

KYBX  ابتدا به با اسلللتفاده از محاسلللبات   و اندمعرفی شلللده

الكترون، مطلالعل سلللاکن ی و  ه بر روی خواص سلللاختلاری، 

دهد که اين انجام شلده است. نتايج ما نشان میها  آن  مغناطيسلی

هسللتند. آنها مگنتون بوهر   ۲کل   مغناطش ی باهايمواد نيمه فلز

کله در کلانلال  حلالیدارنلد، دربلالا  ملاهيلت فلزی در کلانلال اسلللپين  

چنين، کننلد. همملاننلد يلك نيمله هلادی رفتلار می  پلايين  اسلللپين

  KYBXدهد آلياژهای نتايج ما دليل خوبی اسلت که نشلان می

هلای  هلای خوبی برای کلاربرد در دسلللتگلاهتواننلد انتخلاممی

، تاکنون  ما حد اطلاع اشللند. تاب  اسللپينترونيك و اپتوالكترونيك

،  KSrBSeسللللر چهلارتلايی  هلاو تجربی روی    نظریهيچ کلار  

KSrBS   هلای  و اگرچله برخی از ويژگی  انجلام نشلللده اسلللت

KCaBS   وKCaBSe  بسلته ها را با آنما ،  اسلت بينی شلده پيش  

سلازی  شلبيه تریمتفاوتهای  پتانسليلو شلبهمحاسلباتی ديگر  

.  کرديم و سللپس نتايج خود را با کارهای قبلی مقايسلله کرديم

 دهدمی نشلللان  که  دارند  قبلی  نتايج  با  خوبی مطابقت   نتلايج ما،

 [.9]   است   اعتماد  قابل  ترکيبات نوع  اين برای  ما رويكرد

 جزئيات   ۲بخش  ؛ درست ا به شرح زير در ادامه کار روند 
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 KYBXترکيبات  و بسيط قراردادی ياختهای از وارهطرح  .1شكل

 

شلده رائه برخی پارامترهای بهينه شلده مهم  روش محاسلباتی و

 3، مغناطيسلی در بخش یخواص سلاختاری، الكترون و  اسلت 

گيری  حلاوی نتيجله  4بخش   در نهلايلت   مورد بحل  قرار گرفتله و

 .است 

 روش محاسباتی. 2

تنی  مب ]15و  14 [(QEما از بسلته محاسلباتی کوانتوم اسلپرسلو )

. ]17و  16[  ايمکرده( اسللتفاده DFTی تابعی چگالی )بر نظريه

کوهن شلللم با اسلللتفاده از  ایذرهدر اين روش معلادلات تك 

های ظرفيت بر  پتانسلليل و بسللط تاب  موک الكترونروش شللبه

برآورد محاسلبات،   برای .]18[  شلودمیحسلب امواک تخت حل  

  ه از تقريب گراديان شليب تعميم يافت همبسلتگی تبادلی  پتانسليل

، درمنطقه اول 𝐤 بندی نقاطمش.  ]19[  اسلللتفاده شلللده اسلللت 

پك در نظرگرفته  -و با روش مونخورسلت  1۲×1۲×1۲ن  بريلوئ

بعد از بهينه شلدن،  بسلط تاب  موک . انرژی قط ]۲۰[  شلده اسلت 

موقعيت قرار گرفتن اتم ها در   ريدبرگ در نظر گرفته شلد. 65

( اسلت و هر ياخته واحد شلامل  FCCفاز مكعبی مرکز سلطحی)

، سللله برای يلافتن پلايلدارترين پيكربنلدی.  چهلار اتم اسلللت 

 پيكربندی مختلف زير در نظر گرفته شد.

type I:  K )۰/۲5 ،۰/۲5  ،۰/۲5(, Y)۰/75  ،۰/75 ،۰/75( ,   B 

)۰/۰، ۰/۰ ،۰/۰(, X )۰/5 ،۰/5 ،۰/5(  

type II: K )۰/۰  ،۰/۰ ،۰/۰(, Y)۰/۲5 ،۰/۲5 ،۰/۲5( ,           B 

)۰/5 ،۰/5 ،۰/5(, X )۰/75 ،۰/75 ،۰/75(  

type III: K )۰/۲5  ،۰/۲5 ،۰/۲5(, Y )۰/۰  ،۰/۰  ،۰/۰(,         B 

)۰/5 ،۰/5 ،۰/5(, X )۰/75 ،۰/75 ،۰/75(  

های متفاوت بالا، بر حسب اابت شبكه  دیانرژی را در پيكربن

کرديم شد  ،  بررسی  چينشمعين  معادل    type I  که  که 

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

 .پيكربندی را دارد

 گیریونتیجهبحث . 3

 خواص ساختاری . 1. 3

استفاده ابتدا    حاضر  کاردر خودسازگار،  محاسبات    از  با 

چهارتايی  ترکيب  هاسلر  سه  را    KYBXهای    پيكريندی در 

  . مايسازی کرده( شبيه(F-43m با گروه فضايی  ها،از اتم   متفاوت

جمله انرژی قط  بسط  های داخلی از  سازی پارامتربعد از بهينه

و اابت شبكه، يك   𝐤و چگالی الكترونی، تعداد نقاط  تاب  موک 

بررسی  ها بدست آمد.  ساختار پايدار برای هر کدام از اين چينش

نتايج بهينه نشان    و بررسی   ها در ترکيب،های مختلف اتمچينش

  بدين ترتيب،   .کمترين انرژی کل را دارد  Iداد که پيكربندی نوع  

  را محاسبات الكترونی و مغناطيسی    ،ربندیبا اين پيك  در ادامه

  اين ساختارها   و بسيط  قراردادی  ياختهنمايی از    يم.اهداد  انجام

 .  داده شده است نمايش ،1در شكل درحالت پايدار
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 (FM)  فرومغناطيسی و (NM)مغناطيسی غير در فازهایحجم  رحسبانرژی کل ب .2 شكل

 

انرژی ،  Iمنظور تلیييلد حلاللت پلايله مغنلاطيسلللی پيكربنلدی نوعبله  

به  (FM)فرومغناطيسلی    ،(NM)های کل غير مغناطيسلی  حالت 

ايم کله عنوان تلابعی از حجم برای اين آليلاژهلا را بررسلللی کرده

طور که مشللاهده  همان  .نشللان داده شللده اسللت  ۲در شللكل  

توان دريافت که ترکيبات ما در فاز فرومغناطيس،  شللود، میمی

بنابراين حالت  . اسللت   ترين سللطح انرژی قرار گرفتهدر پايين

   پايدارترين فاز مغناطيسی اين آلياژها است.ناطيس  غفروم

برای محلاسلللبلات بعلدی بر روی خواص اين بلدين ترتيلب  

مغنلاطيسلللی تمرکز  و حلاللت فرو   Iترکيبلات بلا سلللاختلار نوع

  بلا بينيم  می  ۲طور کله در شلللكللچنين هملانهم  خواهيم کرد.

  مغناطيسللی غير مغناطيسللی بهفرو فاز از تغيير فشللار،  افزايش

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

  صلفر،  دمای دهد را بررسلی و محاسلبه کرديم. درگذار رخ می

𝑃(𝑉)حجم بصورت    يك  از  تابعی  عنوان  به  تنها  فشار =
𝑑𝐸(𝑉)

𝑑𝑉
 

  مغناطيسلی فشلار گذار ميانگين از فاز فرو  .[ ۲1]  آيدبدسلت می

ترکيلب   مغنلاطيسلللیغير  بله ،  KCaBS  ،KCaBSeهلای  برای 

KSrBS    وKSrBSe   81/1۰و    39/۲۰،  61/11،  41/16ترتيلب بله 

سلازی خواص  برای شلبيه. در ادامه دسلت آورديمهپاسلكال بگيگا

،  I  ترکيبات به ازای حالت پايدار فرومغناطيسلی نوع  سلاختاری

 و  کردههلای مختلف محلاسلللبله  انرژی کلل هر کلدام را در حجم

، مدول (a)  شللبكه  تعادلی  پارامتر ،های سللاختاری مانندويژگی

   B)0('  حجمی نسللبت به فشللارمشللت  مدول  و    B)0 (حجمی

گزارش شلده    1ها در جدولدسلت آمده اسلت که مقادير آنهب

 انرژی همدوسی به عنوان انرژی مورد نياز برای است.  
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 KYBXترکيبات هاسلر ساختاری های برخی از ويژگی  .1جدول

 KSrBSe KSrBS KCaBSe KCaBS 
 a (a.u.) 14 /۲۲ 13 /87 13 /85,13/55a 13 /45,13 / ۲1a اابت شبكه 

 0B  3۰/4 33/5 33/4, 37 /5a 38 /8, 41 /3a (GPa)مدول حجمی

 0B'  4 /۲۰ 4 /78 4 /18 3 /11مدول حجمیمشت  

 cohE -۰/199 -۰/۲۰8 -۰/۲۰۲,-۰/۲19a -۰/۲11,-۰ /۲۲6a(Ry/atom)انرژی همدوسی بر واحد اتم 

 

 
 KYBXآلياژهای  برای کل  حالت چگالی و نواری ساختار نمودار .3شكل 

 

های تشلكيل دهنده سلامانه  جداسلازی ترکيب مورد نظر به اتم

 coh(E(. انرژی همدوسلللی بر واحد اتم  [ ۲۲]  شلللودتعريف می

در نيز  ترکيبلات ملد نظر ملا  برای  بر اتم    ريلدبرگبرحسلللب  

توان  ی همدوسلی می. از مقايسله مقادير انرژآمده اسلت  1جدول

با    .ت ها پايدارتر اسللل بقيه ترکيب   ازKCaBS ب  فهميد که ترکي

نيز واضلح اسلت   1گونه که در جدول و همان ۲توجه به شلكل  

ها، اابت شلبكه نيز افزايش يافته است.  با بزرگتر شلدن شلعاع اتم

  KSrBSeبدين ترتيب، اابت شلبكه محاسلبه شلده برای ترکيب  

آن نسلبت به ديگر سلاختارهای مورد    ةهای تشلكيل دهندکه اتم

مقلدار را دارا   بزرگتری دارد، بزرگترين بررسلللی شلللعلاع اتمی

 است و مدول حجمی آن کمترين مقدار را دارد. 

 خواص الكترونی . 2. 3

 KYBXبللاتيترک  یخللواص الكترونلل  یبلله منظللور بررسلل 

هللا حالت  یچگللال ن،يوابسللته بلله اسللپ ینللوار یسللاختارها

(DOSو چگللال )یهللامربللوط بلله اتم یجزئلل  یهللاحالت  ی 

. مي( را محاسلللبه کلللردPDOS)یمختللللف برحسلللب انلللرژ



 2، شمارة 24جلد  علی مختاری   و مریم الیاسی  6

 

 

 بللاتيترک   ینيساختار نللواری بللا در نظللر گللرفتن قطللبش اسللپ

 دانيلل م افللت يرهدر  داريلل حالللت پا یبللرا یمللورد بررسلل 

مرسللوم در منطقلله اول   یتقللارن  یرهايمسلل   یخودسازگار بللرا

داده شللده  شينمللا 3شللده و در شللكل یسللازهيشب لللوئنيبر

طبلل  بللا است. لازم به ذکللر اسللت کلله مبللدص انللرژی صللفر من

اسللت و مقيللان انللرژی شللده  بيشللينه نللوار ظرفيللت انتخللام

نمودارهللا  هيلل اول یبللر حسللب الكتللرون ولللت اسللت. بررسلل 

 بلللاتيهاسللللر ترک  یاژهلللايآل نيللل کللله ا دهلللدیمنشلللان 

 یپوشللانفلللز هسللتند. در هملله آنهللا، هم  مللهيو ن  سيفرومغناط

 نياسللپ یبللرا یسللطح فرملل  كيلل درنزد یانللرژ ینوارهللا نيبلل 

 شلللود؛یمشلللاهده نم یبلللالا وجلللود دارد و گلللاف نلللوار

 ت يللل حلللداکلر نوارظرف نييپلللا نياسلللپ یکللله بلللرایحالدر

(VBM(و حلللداقل نلللوار رسلللانش )CBM توسللل )كيللل  ط 

از   یکلله حللاک   شللوندیاز هللم جللدا م  یانللرژ  ميرمستقيگاف غ

 یگللاف نللوار  رياسللت. مقللاد  بللاتيترک   نيلل ا  یفلللز  مهيرفتار ن

 ب يلل بلله ترت  KCaBXیبللرا نييپللا نيکانللال اسللپ ميرمسللتقيغ

 ب يلل بلله ترت  KSrBX یالكتللرون ولللت و بللرا ۲/ ۰3،  ۲/ ۰59

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

  ی برا یسلللطح فرم كيدرنزد یانرژ ینوارها  نيب یپوشلللانهم

  شلللود؛ یمشلللاهلده نم  یبلالا وجود دارد و گلاف نوار  نياسلللپ

محاسلبه    یمقدارگاف نوارحداکلر   نييپا  نياسلپ یکه برایحالدر

  ی از کلارهلا  موجود  جيبلا نتلا  یتواف  خوب  KCaBX  یشلللده برا

اسلت   داريآنها پا  یفلز مهيرفتار ن دهدیدارد و نشلان م گرانيد

خصللت را  نيا  یشلبكه به راحت  یرو یبا فشلار جزئ توانیو نم

  ی سللاختارها   یر رفتارهاد  یخوب تواف      نيچنهم برد.   نياز ب

  KCaBSeو   KCaBS  باتيترک  یبرا  ما یمحاسلبه شلده ینوار

گاف   ريدهد که مقادینشلان م  جيقبل، وجود دارد. نتا  یبا کارها

  ر يبزرگتر از سلللا  یبله طور قلابلل توجه  بلاتيترک   نيا  یانرژ

فلزات واسلللطه   یاسلللت که حاو  يیهاسللللر چهارتا  باتيترک 

  ی هاحالت   ی( و چگالDOSها )حالت  ی، چگال4هسلتند. شلكل 

  ی برا  نييو پلا  بلالانياسلللپ  یهلاکلانلال  یا( را بر  PDOS)  یجزئ

نشلللان   سيدر حلاللت فرومغنلاط  یمورد بررسللل   بلاتيتملام ترک 

از حلل معلادلات   یالكترون  یهلاحلاللت   ی. در واق  چگلالدهلدیم

در نقاط منطقه اول  یانرژ ريمقاد  ژهيو  یشلم و محاسلبه-کوهن

 طور که در اند. همانبدست آمده  لوئنيبر

بالا،  نيدر اسلپ  ب يچهار ترک  ره  ینمودارها مشلخص اسلت برا

را قط  کرده    یسطح فرم  ،یو ساختار نوار  یالكترون یهاحالت 

 .دارند  یفلز  ت ياند و خاص

وجود    ميمستق  ريگاف غ  كي  ن ييپا  نيکه در اسپ  ست يدرحال  نيا

در    هاب يترک  ني. بنابراشودیمشاهده م  يیرسانا مهيدارد و رفتار ن

دارا د  ازهستند.    یفلز  مهي ن  ت يخاص  یکل  در   گر،يطرف 

رفتار نمودار    ،یتراز فرم  یكيدر نزد  ژهي وگوناگون، به  یهایانرژ

  ی ها الكترون  یبرا  یو ساختار نوار  یالكترون  یهاحالت   یچگال

اسپ  نياسپ و  ن  ن ييپا  ن يبالا  ب  ستيمتقارن    ی سيمغناط  انگر يکه 

  ی در سطح فرم  هاب يترک   نيهاسلر است. ا   ی اژهايآل  نيبودن ا

اسپ قطبش  نمودار    %1۰۰  ینياز  کنار  در  هستند.  برخوردار 

کل    یهاحالت   یچگال  یمنحن نمودار    ینوار  یساختارها

و مناط     ی انرژ  ینوارها  نيب  حي صر  سهيمقا  یمدنظر برا  باتيترک 

  ن يب  یسازگار  مين يبیطور که مممنوعه رسم شده است. همان

بررسآن  در  که  است  ذکر  به  لازم  است.  مشهود  کاملا    ی ها 

کردن    داي نكات پ  نيتراز مهم  یكي  فلزها،مهين  یخواص الكترون

، سهم 4تر شكل   ي دق  یاست. با بررس  یفلزمهين  ت ي منشاء خاص

هر   یکل، برا یالكترون یهاحالت   یاز عناصر در چگال كيهر 

آل م  اژ يچهار  تجزشودیمشخص  تحل  هي.    ی هایژگ يو  ل يو 

م  هاتالياورب برا   دهدینشان    KYBXهاسلر    یاژهايآل  یکه 

  ی سهم را در اطراف تراز فرم  ن يشتري ب  Xو    B  یهااتم  p  تاليوربا

  ن يا  یفلزميت ني و منشاء خاص  داردکل     یحالت الكترون  یچگال

ا  اژهايآل اصلالكترون  نيهستند.  بخش  رسانش    یها  در  را 

    يدر توز   Yکه اتم    ستيدر حال  نيبر عهده دارند. ا  یكيالكتر

فرم  یالكترون کو   یدر سطح  اتم  یكچسهم  و  ، سهم    K  دارد 

 . ندارند یدر رسانندگ  یچندان

 خواص مغناطیسی.  3.  3

و هنگامی منشا  است  لازم  شد،  تاييد  فرومغناطيسی  حالت  که 

 مورد بررسی، تعيينچنين سهم اتم ها در مغناطيس آلياژهای  هم 

ترکيب    چهارشود. در حالت تعادل، گشتاور مغناطيسی کل هر  

 ةدهند  های تشكيلاست. سهم اتمبدست آمده  مگنتون بوهر    ۲
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گزارش شده است. ذکر اين نكته    ۲در جدول    محاسبه شد و

 ، ناچيز است   Sيا    Seاتم    ضروری است که گشتاور مغناطيسی

حالی در  مغناطشا  اين  که  آمده  ست  توسط    بدست  عمدتاً 

شود و گشتاورهای مغناطيسی  توليد می ) Sr)يا Caو  Bهایاتم

آن تیييد ملبت  موجود  مواد  در  را  فرومغناطيسی  نظم  نيز  ها 

عمدتاً به دليل عدم   Bکند. گشتاور مغناطيسی قابل توجه اتم  می

آن   pو  sهای  پايين اوربيتال ن تقارن قوی بين اسپين بالا و اسپي

  ی س يفاز مغناط  ی) اختلاف انرژ  یسيمغناط  یانرژ  .شودايجاد می

محاسبه شده است    ب يهر چهار ترک   ی( برا یسي مغناط  ريو فاز غ

 ةبودن آن نشان دهند  یگزارش شده است که منف  ۲و در جدول

مواد است. در ادامه محاسبات،   نيا  یسيحالت مغناط  یداريپا

رو بر  فشار  مغناط   یاار  اتم  یسيگشتاور  و    ی اژهايآل  یکل 

KYBX   سهيمورد مقا  5و در شكل  مي قرار داد  یرا مورد بررس 

با    5طور که در شكل  . همانمياقرار داده مشخص شده است 

کل، در محدوده   یسيگشتاور مغناط  ،یفلز  مهين  یداريتوجه به پا

از    راتييتغ برابر  ااب  ،تعادلی  حجم  ٪4  تا   -٪1۰فشار    ۲ت و 

ا   راتييتغ  که، یالح در  مگنتون بوهر است. شبكه    ابتکوچك 

شود.   یاتم  یسيمغناط  یهاگشتاور  رييممكن است منجر به تغ

 یهادر مغناطش دارد و بعد آن اتم  یاکنندهنيينقش تع  Bاتم  

استرانس  ميکلس گرفته  ميو  گشتاورهاقرار    ی سي مغناط  یاند. 

  ی جزئ  یروند کاهش  كيفشار،    ش يبا افزا  Srو    B  ،Ca  یهااتم

در    یکل و اتم  یسيمغناط  یرها گشتاو  ري. مقاددهندیرا نشان م

رفتار دهد که با اعمال فشار،  ینشان م  جيآمده است. نتا  ۲جدول  

آنها    یسي و خواص مغناط  شودیحفظ م باتيترک   نيا  یفلز  مهين

 . در ردي گ یقرار نم  یفشار خارج  ر يتحت تیا  یقابل توجهرطو به

  توان یم  Yبا    B  یهااتم  p  یها تالياورب   یپوشانهم  ليکل، به دل

با    ی سيفلزات فرومغناط  مهين  ی مورد بررس   یاژهايکه آل  افتيدر

کل    یس يهستند، گشتاور مغناط  ۲حيعدد صح  یسيگشتاور مغناط

  Xو  K  یهاو اتم  ديآیم  Yو  B  یهااتم  p  یهاتاليعمدتاً ازاورب

 د. کل دارن یسيدر گشتاور مغناط یکم  اريسهم بس

 کلی گیرینتیجه. 4

يافتيم که پيكربندی  با اسللتفاده از محاسللبات ابتدا به سللاکن در

type I  پايدارترين پيكربندی اين سللاختارها اسللت. با بررسللی

خواص سللاختاری، الكترونی و مغناطيسللی، ترکيبات به عنوان  

 در  هلاترکيلب  يلك نيم فلز فرومغنلاطيس شلللنلاختله شلللدنلد. اين

منشلاء   .هسلتند  برخوردار  %1۰۰ اسلپينی قطبش از فرمی سلطح

اتم   pو اوربيتال   Bاتم  pاوربيتال   آلياژها   فلزی اينخاصيت نيم

X ۲ آنهادر حالت تعادل، گشلللتاور مغناطيسلللی کل  .  سلللت ا 

 و  Yهای  توسلط اتم مغناطشو سلهم عمده  مگنتون بوهر اسلت 

Bطور قابل  اين آلياژها، بهخواص مغناطيسللی  .  شللودتوليد می

ويژگی    .گيردنمیتوجهی تحلت تلیاير فشللللار خلارجی قرار  

خلاصللليللت نيم شلللكلی،    فلزی،  حلافظلله  اار  مغنللاطيسلللی، 

ترموالكتريك  های  مغناطوگرمايی، مغناطو مقاومت بزرگ، پديده

رد اين آلياژها را در صنعت بالا برده است. و غيره، پتانسيل کارب
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