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و مغناطيسي نيمه فلزات هويسلر  الاستيكيخواص  و بررسي مطالعه
2Coكامل  MnSi  2وCo FeSi 

  2امير علي مسعودي ،1حسين قنبري

  
  چكيده

2Coو مغناطيسي دو آلياژ  لي، خواص الاستيكيدر اين مقاله ساختار تعاد MnSi 2 وCo FeSi  با استفاده
از نظريه تابعيت چگالي و تقريب شيب تعميم يافته و با استفاده از روش پتانسيل كامل از طريق نرم افزار 

Wien2k درون جايگاهي در قالب روش  نيكولگرفته است. همچنين برهمكنش  مورد بررسي قرار
GGA+U  ،مورد استفاده قرار گرفته تا تأثيرات همبستگي ساختار الكتروني منظور گردد. تغييرات گاف نواري

   قوي تر است. Co2MnSiيا در واقع همان گاف اسپيني با ثابت شبكه در تركيب 
  

  ش كولنيبرهمكن، خواص الاستيكي و مغناطيسي، نظريه تابعي چگالي :يكليد هايواژه
 

  1قدمهم. 1
 يي(گـروه فضـا   L21تار كامل با سـاخ  سلريهو اژيآل كي  

Fm3mيشـبكه مكعب ـ  ري ـ، كه شامل چهـار ز ]1[) است 
توانــد در  يمــ بيــترك نيــمركــز ســطح تودرتــو اســت. ا

كنـد   فـا يا يمهم ـ ارينقش بس ـ كيترون نياسپ يكاربردها
ولـت   الكتـرون  4/0بزرگ در حدود  يگاف انرژ يدارا رايز

 زهي ـبـه پلار  جـر كـه من  ]2[اسـت  يسطح فرم يكيدر نزد
 يتبـع آن بـرا   كـه بـه   شود يرسانش م يها شدن الكترون

مــاده  نيــآل خواهــد بــود. ا دهيــا ينياســپ يهــا دســتگاه
 يها قيعا نيدر ب    يكور يدما نيبالاتر يدارا نيهمچن

 5برابــر  يممــان ياســت كــه دارا ســلريشــده هو شــناخته
  .]3[است مگنتون بور

 نيا يشده برا ريكل تصو يالكترون يها حالت يچگال
 يفرم يدرصد در سطح 100 ينياسپ زهيپلار دينو بيترك
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) سلريهو ياژهايآل ري(همانند سا اژيآل ني. اگرچه ادهد يم
 يها اندازه مشابه اتم ليبه دل ،يگاهيپاد جا ينظم ياز ب
Co  وMn يبرا يگاهيپاد جا ينظم يب. برد يرنج م 

طور كه  مضر است و همان ينيپلارش اسپ يدرجات بالا
كم موجب  اريدر درصد بس ينظم يب نيشده است ا گزارش

  .شود يم يفلز مهين تياز دست رفتن خاص
 ،يراجع به خواص ساختار يقيتحق] 4[و همكاران  نگايس

 Co2MnSi اژينازك آل يها هيو ترابرد لا يسيمغناط
از  Coكندوپاش  dcشده توسط مگنترون  رشد داده

در  Al2O3 ياقوتي هيلا ريز كي يعناصر هدف رو
 نازك هيانجام دادند. لا نيكلو 715تا  545 يدماها

Co2MnSi در  يبافت قو كياست اما  يا بس بلوره
 Siو  Mn يها شبكه ريز بيدارد و ترت 110صفحه 

 شيپراش نما كيدر پ 111 يها حضور ابر شبكه لهيوس به
  .شود يداده م

 انيدر م ژهيو گاهيجا كيكامل  سلريهو اژيآل
 يكور ياز دما يفلز دارد كه ناش مهين يها سيفرومغناط

 6اشباع  سيو مغناط نيكلو 1100 يعنيآن  يبالا
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 زشيپلار كي نيو همچن يمگنتون بور در واحد فرمول
  است. يبالا در سطح فرم اريبس ينياسپ
از صـفحات   يخـوب  يابر شـبكه ا  يها كيپ XRD جينتا

 يم ـ ديرا نو L21دهد كه ساختار  ينشان م 311و  111
شـبكه مركـز    4تـوان بـه عنـوان     يساختار را م نيهد. اد

ابـر   كي ـ L21تو در تو در نظر گرفـت. سـاختار    يسطح
است كـه   bcc شبكه كياست كه  B2ساختار از ساختار 

شـبكه   يهـا  گـاه يدر جا يفبه صورت تصـاد  اژيآل يها اتم
  شده اند. عيتوز
را  Feو  Co بياز ترك يمقدار كم كي تولدير شيآرا باز
 نيرا. همچن Siو  Co بيكند و نه ترك يم ينيب شيپ
وجود دارد و  Siو  Fe يها اتم نيقابل توجه ب بيترك كي

 XPS زيبا كمبود آهن گزارش شده است. آنال يينمونه ها
درصد  15نا منظم  يدهد كه در نمونه ها ينشان م

  اضافه وجود دارد. كونيليكمبود آهن و س
  
  روش محاسبات. 2

شده  تيا استفاده از امواج تخت تقوكامل ب ليروش پتانس
هاي  بيبا تقر يچگال يتابع هيدر چار چوب نظر يخط
 و نرم افزار يموضع يچگال افته،ي ميتعم انيگراد بيش

Wien2k مقاله هستند.  نياستفاده در ا از ابزارهاي مورد
  .و در نظر گرفته شد واحد اختهيثابت هاي شبكه براي 

اند كه علاوه بر  شده تخابچنان ان نيت-نيشعاع كرات ماف
نشت بار از  نيكرات، كمتر يشرط عدم همپوشان تيرعا

اساس شعاع  ني. بر اميرا داشته باش نيت-نيكرات ماف
  اند. شده ستيلجدول زير  كرات در

 تركيبـات  بـراي  تـين  مـافين  كـره  شـعاع  يرمقـاد  1جدول 
Co2MnSi و Co2FeSi هانبوه حالت در 

Co2FeSi  Co2MnSi   
29/2  3/2 R

େ୭ ሺbohrሻ
-  3/2  R

୬ሺbohrሻ

29/2 - R
ୣ ሺbohrሻ 

95/1  95/1 R
ୗ୧ ሺbohrሻ 

توابع موج در داخل  يبرا يمدار يعدد كوانتوم نهيشيب
بار و  ي. چگالميا قرار داده 10را برابر  lmax يكرات اتم

بسط  =12Gmaxتا  يگاهيجا نيب هيدر ناح ليپتانس
را در محاسبات  RMTKmaxاند. پارامتر  شده داده

با استفاده از روش  7ها را برابر با  بيترك نيبه امربوط 
با استفاده از  ني. همچنميا به دست آورده يژانر ييهمگرا

و  لوئنيبر يتعداد نقاط در فضا يانرژ ييروش همگرا
  .ميا آن را محاسبه كرده ريمعادل كاهش ناپذ

  
 ـ يبـرا  ينـه شـده  تعـداد نقـاط به   يرمقـاد  2جدول   بتركي

Co2MnSi  وCo2FeSi 

  Co2FeSi Co2MnSi  
  k  5000  5000نقاط 

  165  165  توليد شده kنقاط 
 17ൈ17ൈ17  17ൈ17ൈ17  مش بندي

  
با استفاده  ها بيتمام ترك يها را برا واهلش اتم نيهمچن
ها را تا  وارد بر اتم يروهايانجام داده و ن GGA بياز تقر

1 mRy/bohrميكرد نهي، كم.  
  
  نتايج. 3

با استفاده   طيبس اختهيبر حسب حجم  يانرژ ينمودارها
  .ديآ ياز معادله حالت مورناگان به دست م

. بـا  دهـد  يرا ارائـه م ـ  طيبس اختهينمودارها، حجم  نهيكم
و  يشبكه، مدول حجم ـ يها نمودارها ثابت نياستفاده از ا

  سبه شده است. محا’ B يمشتق مدول حجم
صورت  ينيمحاسبات با در نظر گرفتن قطبش اسپ يتمام

  است: ريبه دست آمده به صورت ز جيگرفته است. نتا
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نمودار انرژي بر حسب حجم ياخته بسيط براي  1شكل 

Co2FeSi 

 
 يبرا طيبس اختهيبر حسب حجم  ينمودار انرژ 2شكل 

Co2FeSi هابارد حيبا در نظر گرفتن تصح 

 
نمودار انرژي بر حسب حجم ياخته بسيط براي  3شكل 

Co2MnSi 

 
نمودار انرژي بر حسب حجم ياخته بسيط براي   4شكل 

Co2MnSi هابارد حيبا در نظر گرفتن تصح  
 
 

روش شـده بـا    و مشتق آن محاسـبه  يمدول حجم 3جدول 
 GGAتقريبمرناگان با 

مشتق مدول 
  حجمي

   مدول حجمي

1005/5  2158/223  Co2MnSi (GGA) 
0886/5  5800/211  Co2MnSi (GGA+U) 

0676/6  0703/211  Co2FeSi (GGA) 
0108/4  8373/206  Co2FeSi (GGA+U) 

  
در حالت    بيدهد كه ترك يمجدول فوق نشان  يبررس

است و  يمدول حجم نيشتريب يدارا سيفرومغناط
از خود نشان  يشتريدر برابر استرس، مقاومت ب جهيدرنت

است كه با اعمال پارامتر هابارد،  نيدهد. نكته جالب ا يم
 ياز خود نشان م يو مشتق آن مقدار كمتر يمدول حجم

 يباشد كه انرژ قتيحق نياز ا يناش ندتوا يم   نيدهد و ا
  نقش دارد. هيقض نيهابارد در ا يگاهيدرون جا

 
  يكيالاست بيمحاسبه ضرا. 4

-  يبه دست م يساختار بلوري در حالت كي يانرژي تعادل
به  يكرنش خارج ليكه به دل يكه فشار ماكروسكوپ ديآ

 ليهاي تشك ونيوارد بر  رويين نيو همچن ديآ يوجود م
 يزمان يفشار ماكروسكوپدهنده ساختار بلوري صفر باشد. 
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باشد  نهيشود كه ابعاد سلول واحد در حالت به يصفر م
قرار ندارد  يكرنش چيصورت است كه تحت ه نيدر ا رايز

شود كه هر  يصفر م يزمان زيها ن ونيوارد بر  روييو ن
   خود در سلول واحد باشد. يتعادل تيدر موقع وني

اتم ها  كه ياتم نيب روهاييجامدات با ن يخواص كشسان
كنند،  يوارد م گريكدياز حالت تعادل بر  ييهنگام جابجا

از حالت تعادل كوچك باشد  ييشود. اگر جابجا يم نييتع
تا  زيتوان انرژي را ن يقانون هوك برقرار خواهد بود و م

 بسط داد. ييمرتبه دوم بر حسب جابجا

با گام  02/0تا  -02/0 محاسبات مقدار كرنش از نيدر ا
 راتييتغ شود. نمودارهاي شود. يداده م رييتغ01/0 هاي

هاي مختلف اعمال  تيكرنش در وضع انرژي بر حسب
تابع  كي با توان يرا م يو عرض يبرش ،يتنش هاي طول

  درجه دو برازش كرد.

 
 Co2FeSiبراي  C11-C22انرژي بر حسب تنش ثابت  5شكل 

  

 
 Co2FeSiبراي  C11-C12انرژي بر حسب تنش ثابت  6شكل 

 
 Co2FeSiبراي  C44انرژي بر حسب تنش ثابت   7شكل 

  

 
براي  C11-C22انرژي بر حسب تنش ثابت  8شكل 

Co2MnSi 
  

 
براي  C11-C12ر حسب تنش ثابت انرژي ب  9شكل 

Co2MnSi 
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 Co2MnSiبراي  C44انرژي بر حسب تنش ثابت  1شكل 

  

  نتيجه گيري. 5
 يشتريب يداريپا Co2MnSi بيرسد ترك يبه نظر م .

 يمدول حجم نيشتريب يداراو  دهد ياز خود نشان م
از خود  يشتريدر برابر استرس مقاومت ب جهياست و درنت

 يانرژ نيبا محاسبه ا گرياز طرف د دهد. ينشان م
فاز  رييتغ aمحور  يدر راستا ييبرحسب مقدار جابجا

  شد . دهيوضوح ده ب شيفازها نيمرتبه اول ب
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