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 ۀافتیبا استفاده از روش امواج تخت بهبود NiMnSb بیترک یو کشسان یکیاپت ،یمطالعه خواص الکترون نیدر ا 
 یسخت دهندةشده نشانمحاسبه يساختار يقرار گرفت. پارامترها یمورد بررس Wien2k یو کد محاسبات یخط

. کندیم دییرا تأ بیترک یکینامیدو  یکینامیترمود يداریبوده و پا NiMnSb بیکم ترک يرپذیبالا و تراکم
 ۀدر نقط eV 5/0 میرمستقیغ يبا گاف نوار فلزمین کی NiMnSb بیکه ترک دهدینشان م يساختار نوار جینتا
Γ بیفرابنفش، ترک هیدر ناح بیجذب و بازتاب بالا ترک بیضر لدلی به ن،چنی. همباشدیم NiMnSb يدایکاند 

 هاي. در ثابتباشدیم ينور يفرابنفش در ابزارها سیموج الکترومغناط فظمحا عنواناستفاده به يبرا یمناسب
 یپواسون محاسبه شد. بزرگ بیو ضر BH/GHنسبت  انگ،یمدول  ،یمدول برش ،یمدول حجم ،یکشسان
ون، پواس بضری شدهمحاسبه مقدار بوده و باتوجه به بیترک يرپذیشکل انگریب BH/GHو نسبت  انگیمدول 

 وجود دارد. یونی وندیپ بیترک سازنده هاياتم نیب
 

 
 

 
 

  کلیدواژه:
NiMnSbهايیژگیو فلز،می، ن 

تابع  ه،دیقطب نیاسپ ،یالکترون
 .ینکشسا بیضرا ک،الکتریيد

 

 DOR: 20.1001.1.23222352.1402.0.0.19.0کد 

 مقدمه -1
عنوان یک مشخصۀ مهم با پیدایش درجه آزادي اسپین، به

عنوان هاي زیادي براي استفاده از اسپین بهالکترون تلاش
 یک ویژگی ضروري براي انتقال اطلاعات انجام شد و 

 شد  1980گذاري علم اسپینترونیک در دهه پایه منجر به
امکان  توان به]. از جمله کاربردهاي اسپینترونیک، می2 ،1[

سازي، انتقال و پردازش اطلاعات استفاده از این اثر در ذخیره
]، فیلترهاي 4هاي خورشیدي []، مواد ترموالکتریک، سلول3[

هاي مغناطیسی بزرگ اسپینی، اتصالات تونلی و مقاومت
هویسلر، هاي مهم ترکیبات ]. یکی از جنبه5اشاره کرد [

باشد. این اثر شامل تغییر در ها میخواص مغناطواپتیکی آن
کنش نور با موادي است که داراي قطبش نور ناشی از برهم
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] و مطالعه طیف نوري این مواد در 6گشتاور مغناطیسی بوده [
  هاي اسپینترونیک و سلول حافظه بسیار کاربرديفناوري

خواص لر، ویسه تبایمهم ترک يهااز جنبه یکی باشد.می
 در قطبش رییشامل تغ اثر نیاباشد. ها میمغناطواپتیکی آن

گشتاور  يکه دارااست  يکنش نور با مواداز برهم یناش نور
 مواد در  نیا ينور فیو مطالعه ط ]6[ بوده یسیمغناط

  باشد.کاربردي می اریحافظه بس سلولو  کینترونیاسپ يهايورافن
 اسپین قطبیده در ابزارهاي اسپینترونیکهمین دلیل، وجود  به

باشد. با و یافتن موادي با این مشخصه بسیار حائز اهمیت می
ها در اسپینترونیک؛ بستر فلزي و اهمیت آنکشف ترکیبات نیم

 فلزي ایجاد شد و منجر بهجدیدي براي مطالعه ترکیبات نیم
 هویسلر معرفی موادي همچون ترکیبات تمام هویسلر و نیم

اي از مواد مغناطیسی ]. ترکیبات هویسلر خانوده8 ،7ردید [گ
شوند: ترکیبات تمام بندي میدو گروه تقسیم هستند که به

 و ترکیبات  )YZ2X(فرمول عمومی  1L2هویسلر با ساختار 
فلزات واسطه و  Yو  Xکه  )bC1 )XYZهویسلر با ساختار نیم

Z فلزي نیم]. آلیاژهاي 10 ،9باشد [عنصر گروه اصلی می
 )، ارتورمبیکF4̅3mشامل چهار تقارن بلوري مکعبی (گروه فضایی 

 mmc3P6/) و هگزاگونال (گروه فضایی Pnma(گروه فضایی 
P6و  ̅2mهویسلر ]. در این میان ترکیب نیم11باشند [) می

NiMnSb دلیل ساخت آسان و دماي کوري بالا بسیار مورد  به
فلزي در ترکیبات نیم ]. خاصیت13 ،12گیرد [توجه قرار می

 Yو  Xدو عنصر  dهویسلر ناشی از هیبریداسیون اوربیتال نیم
] و 14شود [ایجاد گاف نواري در ساختار می بوده که منجر به

گیرد. در زمینه اسپینترونیک مورد توجه پژوهشگران قرار می
 توان بهشده بر روي این ترکیب، میدر میان مطالعات انجام

اختاري، الکترونی، کشسانی و مغناطیسی محاسبه خواص س

 نیاول 1994در سال هاي تجربی و نظري اشاره کرد. روش به
  يفلزمیهویسلر ننیم يهاآلیاژروي  بر ساسیا ۀمطالع

NiMnSb  و PtMnSb ی انجام چگال یتابعدر چارچوب نظریۀ
خواص PtMnSb و NiMnSb  شد. براساس این مطالعه، آلیاژ

 صورت به bC1در ساختار ها آنهر دو و اشته د زیادي مشابه
F4( ییگروه فضا باو  )Fcc( یمکعبساختار  ̅3m  متبلور 

 ي هااز آلیاژ ياریو بس همچنین، این دو آلیاژ شوند.یم
عنوان به يمحاسبات ساختار نوار براساس bC1 هویسلرنیم

 شوند. در دیگر مطالعات فلز شناخته مینیم سیفرومغناط
کمک کدهاي  محاسبۀ خواص به توان بهشده میانجام

  CASSTEP، VASP،Quantum ESPERSSOمحاسباتی نظیر 
در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی و توابع گرین اشاره کرد. در 

ی، مغناطیسی و الکتروني، ساختارهاي ویژگیاین مطالعات 
مورد بررسی و محاسبه  NiMnSb هویسلرنیم آلیاژ کشسانی

است. براساس خواص الکترونی و نتایج ساختار قرار گرفته 
توان دریافت که این ترکیب در فاز میشده، نواري محاسبه

در نوار اسپین  eV 48/0فلز با گاف نواري مکعبی یک نیم
در  Sbو  Ni، Mnترتیب  هاي ترکیب بهو اتم باشدپایین می
، 75/0) و (25/0، 25/0، 25/0)، (0، 0، 0هاي اتمی (موقعیت

اند. همچنین، با بررسی خواص ) قرار گرفته75/0، 75/0
 ةدر محدود 76/3را  Bμ ۀنیمقدار به NiMnSbآلیاژ مغناطیسی 

 طوربهکه  گزارش دادند کلوین 673تا  573یی دما
بوده و  گپائولین-تریقانون اسل ینیبشیتر از پکم یتوجهقابل

اشی از نآلیاژ این در  یسیگشتاور مغناطایجاد در  عنصر اصلی
 ].15-25باشد. [اتم منگنز می

هویسلر در اهمیت کاربردي ترکیبات نیم بنابراین، باتوجه به
 NiMnSbهاي مختلف از جمله اسپینترونیک، ترکیب زمینه
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کاندیداي مناسبی براي کاربردهاي صنعتی و ابزارهاي نوري 
بوده و در این مطالعه خواص الکترونی، اپتیکی و کشسانی آن 

مکعبی بررسی شده است. در بخش نخست پژوهش،  در فاز
طور کامل بیان شده است. در بخش روش انجام محاسبات به

 هاي ساختاري، پایداري دینامیکی و ترمودینامیکیدوم، ویژگی
ترکیب مورد بررسی و مطالعه قرار گرفته است. در بخش سوم، 

 هاي الکترونی همچون ساختار نواري و چگالی ویژگی
هاي الکترونی ترکیب بررسی شده است. در بخش حالت

هاي اپتیکی و خواص کشسانی ترتیب، طیف چهارم و پنجم به
 صورت ترکیب محاسبه و گزارش شده است و در پایان نتایج به

خلاصه بیان شده است. لازم به ذکر است که از آنجایی که 
تاکنون خواص اپتیکی این ترکیب در حالت مکعبی بررسی 

ت؛ معیاري براي مقایسه خواص اپتیکی وجود ندارد نشده اس
 باشد؛داراي خاصیت فرومغناطیس می NiMnSbچون ترکیب  و

 شده است. صورت اسپین قطبیده انجامتمامی محاسبات به

 روش محاسبات -2
در این پژوهش، محاسبات با استفاده از روش امواج تخت 

) بر پایۀ نظریۀ FP-LAPWبهبود یافتۀ خطی با پتانسیل کامل (
 انجام شده است.  Wien2kتابعی چگالی و کد محاسباتی 

حل دسته معادلات  روش خودسازگار به به Wien2kافزار نرم
) پرداخته و با حل FP-LAPWشم تحت روش (-کوهن

الکترونی چگالی آوردن توابع موج تکدستهمعادلات و ب
ناسب در هاي مشود. یکی از روشالکترونی جدید محاسبه می

دو ناحیۀ  بندي بلور بهالکترونی، تقسیمانتخاب توابع موج تک
 تین و ناحیۀ بین جایگاهی است. در روش -کرة مافین

)LAPW-FPتین-شده در داخل کرة مافین) مجموعۀ پایه معرفی 
ترکیبی خطی از توابع موج شعاعی بوده و در  MTRبا شعاع 

باشد. امواج تخت می ناحیۀ بین جایگاهی، توابع موج مربوط به
و در نواحی بین maxkتین تا -بردار موج در داخل کرة مافین

]. پارامترهاي اساسی، 26شود [بسط داده می maxGجایگاهی تا 
 و  maxkMTRنظیر تعداد نقاط در منطقه اول بریلوئن، 

maxG ین ا صورت بهینه مورد استفاده قرار گرفته است. بهبه
 هاي ظرفیت و مغزه جداسازي الکترونترتیب، میزان انرژي 

Ry 6- عنوان مبنا قرارگرفته و با دقتبه Ry 0001/0  
ی، همگرای محاسبات خودسازگار انجام گرفت. براي رسیدن به

در نواحی بین a.u( 12 =maxG-1(و  maxkMTR= 8مقدار بهینۀ 
جایگاهی چگالی بار و پتانسیل برحسب بردار موج قطع بسط 

 بیانگر  maxkتین و -شعاع کرة مافین MTRداده شد که 
باشد. تعداد نقاط در بسط تابع موج می kترین بردار موج بزرگ

K  شد که بهنقطه در نظر گرفته 1000در منطقۀ اول بریلوئن 
اد شد. ایج k-mesh( 10 × 10 × 10(ازاي آن یک شبکه 
همبستگی با استفاده از تقریب شیب -محاسبات اثر تبادلی

  ] و چگالی موضعی اسپینیGGA-PBE] (27یافته (تعمیم

)LSDA] (28هاي الکترونی ] بررسی شد. همچنین، اوربیتال 

)24s، 8(3d Ni، )24s، 5(3d Mn  و)35p، 2(5s Sb عنوان به
 هاي لایه ظرفیت در نظر گرفته شد. الکترون

 بحث و نتایج -3

 پارامترهاي ساختاري -3-1

 محاسبات، اولین مرحله تعییندر نظریه تابعی چگالی و انجام 
کمک بسط انرژي یاختۀ  باشد. لذا بهثابت شبکه بهینه می

 شده توسط معادلۀ مورناگان بسیط و برازش انرژي محاسبه
هاي ساختاري توان مقدار ثابت شبکۀ بهینه و دیگر مؤلفهمی

 ]:29را محاسبه کرد [
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[ +    )1(  

 مشتق مدول حجمی،  مدول حجمی،  ین معادله در ا
انرژي حالت پایه در فشار و دماي صفر  0E وحجم تعادلی 

شبکه، حجم بهینه و پارامترهاي باشد. ثابت میکلوین 
 گزارش شده است. باتوجه به 1ساختاري محاسبه و در جدول 

 GGA-PBE شود که تقریبدست آمده، مشاهده میهنتایج ب

دهد و مقدار تري را براي ساختار گزارش میبیشپایداري 
خوانی خوبی با دیگر نتایج دارد. شده با این تقریب هممحاسبه

 تر از مقدار بزرگ مدول حجمی که در هر دو تقریب بیش

 GPA100 پذیري کم و سختی زیاد باشد؛ بیانگر تراکممی
 NiMnSbتوان نتیجه گرفت که ترکیب باشد. لذا میترکیب می

دهد و براي ایجاد راحتی تغییر شکل نمی در حالت مکعبی به
ی اما از آنجای تغییر شکل در بلور آن انرژي زیادي لازم است.

مقدار مدول حجمی و مشتق آن در دیگر مطالعات محاسبه و 
گزارش نشده است؛ معیاري جهت مقایسه وجود ندارد. ساختار 

نشان  1 شکل در فاز مکعبی در NiMnSbمورد مطالعه ترکیب 
انرژي همدوسی یک کمیت ترمودینامیکی  داده شده است.

جهت تعیین پایداري مکانیکی بلور بوده و مقدار انرژي 
 صورتاست که باید به بلور اضافه شود تا اجزاي آن به

هاي آزاد خنثی و به فاصلۀ نامتناهی از هم و در حال اتم
 ]:32بگیرند [ سکون قرار

   )2(  

totE  ،انرژي کل بلورSb) Mn, Ni, (A= AE  انرژي هر یک از
انرژي  cohEدهندة بلور در حالت آزاد و هاي تشکیلاتم

 GGA-PBEتقریب مقدار انرژي همدوسی با باشد. همدوسی می
  -eV/atom( 18/0و eV/atom( 45/0- )( ترتیب به LSDAو 

 محاسبه شد. 

 

 یدر فاز مکعب NiMnSb یبسلول واحد ترک -1 شکل

در  NiMnSbدهد که ترکیب شده نشان میمقادیر گزارش
تر دلیل داشتن انرژي همدوسی کم به GGA-PBEتقریب 

 ایداريبراي تأیید نتایج پتري دارد.پایداري ترمودینامیکی بیش
ترمودینامیکی، پایداري دینامیکی ترکیب نیز مورد بررسی 

در  NiMnSbنمودار پاشندگی فونونی ترکیب قرارگرفته و 
 آورده شده است.  2در شکل  Kو  W ،L ،Γ  ،X ،Wامتداد نقاط 

 LSDAو  PBE بیبا دو تقر NiMnSb بیترک شدهمحاسبه يساختار يپارامترها -1 جدول

 LSDA GGA-PBE ]30[مقدار تجربی  ]31[مقدار نظري پارامترهاي ساختاري مطالعه حاضر مطالعات دیگران
91/5 92/5 77/5 91/5 )0a (A 
- - 27/324 87/349 )3(A 0V 

40/110 - 03/147 99/109 (GPA) 0B 
- - 67/5 28/6  
- - 80/6 09/0 1-(GPA) K 
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در فاز  NiMnSbنمودار پاشندگی فونونی ترکیب  -2 شکل

 مکعبی

یقی فونونی مثبت و حق بسامدهاي پاشندگی فونونی، در نمودار
بسامدهاي منفی و موهومی  ساختار وداري یدهندة پاشانن

علت  باشند. مطابق این نمودار بهساختار میبیانگر ناپایداري 
پایدار بوده  NiMnSbدارابودن محدودة بسامدي مثبت، ترکیب 

ابراین، بن .روش تجربی در آزمایشگاه سنتز شود تواند بهو می
در  GGA-PBEسازگاري نتایج محاسبات با تقریب  باتوجه به

خواص ساختاري، مقدار انرژي همدوسی و نمودار پاشندگی 
فونونی، کلیۀ خواص ترکیب با این تقریب محاسبه و گزارش 

 شود.می

 خواص الکترونی -3-2

 در محاسبه خواص الکترونی، ساختار نواري و چگالی 
ک کم مطالعه قرار گرفته است. به هاي الکترونی موردحالت

رسانا و فلزبودن مواد را مورد توان عایق، نیماین نمودارها می

 هابررسی قرارداده و مقدار گاف نواري و نحوه مشارکت اوربیتال
در هر دو حالت اسپین بالا و  3شکل  را تعیین کرد. باتوجه به

دارد که هایی وجود پایین در نوار ظرفیت و رسانش، تبهگنی
باشد. همچنین، می Niو  Mnهاي اتم dهاي ناشی از اوربیتال

نشان  GGA-PBEشده با تقریب مقدار گاف نواري محاسبه
فلز با گاف نواري یک نیم NiMnSbدهد که ترکیب می

بوده و با  Xبه  Гدر راستاي  eV 5/0پهناي  غیرمستقیم به
 دیگر نتایج مطابقت خوبی دارد.

 NiMnSbکلی و جزئی ترکیب  هايحالت چگالی 4در شکل 
این نمودار، غیرصفربودن چگالی  آورده شده است. باتوجه به

ها در تراز فرمی در اسپین بالا و وجود گاف نواري در حالت
فلزي این ترکیب در حالت اسپین پایین بیانگر خاصیت نیم

باشد و مطابقت خوبی با نتایج حاصل از ساختار مکعبی می
ترین مشارکت در نوار ظرفیت بر این، بیشد. علاوهنواري دار

و در نوار رسانش به  Sbاتم  pو  Niاتم  dناشی از اوربیتال 
 شود. مربوط می Mnاتم  dاوربیتال 

 خواص اپتیکی -3-3

هاي اپتیکی پاسخ تابش موج الکترومغناطیسی اعمالی در ثابت
هم کرونیک به-چارچوب نظریه خطی بوده و با روابط کرامرز

ترین پارامترها الکتریک یکی از مهمتابع دي شوند.مرتبط می
در مطالعۀ خواص اپتیکی یک ماده بوده و با محاسبۀ این تابع 

هاي اپتیکی ساختار مورد طیف وسیعی از ویژگی توان بهمی
الکتریک مختلط از طریق ]. تابع دي33مطالعه دست یافت [
 ]:34شود [رابطۀ زیر محاسبه می

ε     )3(  

الکتریک سهم موهومی تابع دي سهم حقیقی و  
 کرونیک توسط معادلات-روابط کرامرز باشد که باتوجه بهمی
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)4(    ]: 36 ،35[ شوند) محاسبه می5) و (4(  

           
 در فاز مکعبی GGA-PBEبا تقریب  NiMnSbنمودار ساختار نواري ترکیب  -3 شکل

   
  با تقریب NiMnSbدر ترکیب  Mnو ت) اتم  Ni، پ) اتم Sbالف) کلی و جزئی ب) اتم  هاينمودار چگالی حالت -4 شکل

GGA-PBE 
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       )5(  

P قسمت اصلی انتگرال کوشی ،M  عنصر ماتریسی مؤلفۀ
حالت اولیه و نهایی  fو  iاندازه حرکت در راستاي قطبش نور، 

 ].36 ،53باشد [می iانرژي الکترون در حالت  iEو 

توان الکتریک، میبا محاسبۀ سهم حقیقی و موهومی تابع دي
، ضریب L(ω)سایر خواص اپتیکی نظیر طیف اتلاف انرژي 

 ،I(ω)، ضریب جذب k(ω)، ضریب خاموشی n(ω)ت شکس
دست آورد. باتوجه هرا ب σ(ω)و رسانندگی  R(ω)ضریب بازتاب 

و رفتار یکسان ترکیب در  NiMnSbماهیت مکعبی ترکیب  به
بلور داراي ساختار همسانگرد بوده و  zو  x ،yهر سه جهت 
مورد مطالعه قرار  xهاي اپتیکی فقط در جهت تمامی طیف

 گیرند. می
هاي مهم در بررسی خواص جامدات تابع اتلاف یکی از کمیت

در واحد طول  Eانرژي است. این تابع با احتمال اتلاف انرژي 
مک ک براي الکترون در حال عبور از محیط متناسب است و به

 شود:رابطۀ زیر تعریف می
    )6(  

از پارامترهاي مهم در  دیگرضریب شکست مختلط یکی
وپی اثر متقابل میکروسک بررسی خواص اپتیکی است که به

 باشد:اتمی وابسته می
     )7(  

باشد. ضریب خاموشی می ضریب شکست ماده و  
 ضریب خاموشی بیانگر میزان جذب تابش موج الکترومغناطیسی

 الکترومغناطیسی بهعبارتی، اگر موج باشد. بهتوسط ماده می
سختی  کوچک و اگر پرتو به راحتی از ماده عبور کند، 

 باشد:بزرگ می درون ساختار نفوذ کند داراي 

     )8(  
     )9(  

 باشد. پارامتر الکتریک میسهم حقیقی تابع دي 
باشد. مهم دیگر در خواص اپتیکی، ضریب رسانندگی می

 هاي شده و حالتها با جذب فوتون، برانگیختهالکترون
 کنند. به جذب فوتوننشدة بالاي تراز فرمی را اشغال میاشغال

نواري این گذار بین نواري و بهها جذب بینتوسط الکترون
 شود:هدایت اپتیکی گویند که توسط رابطۀ زیر تعریف می

σ           )10(  

σ(ω) جذب بر واحد طول یک  باشد. بهاپتیکی می رسانندگی
 گویند: محیط اپتیکی ضریب جذب می

)11(  

 ها با جذب انرژي از نوار ظرفیت بهدر فرآیند جذب، الکترون
 ریابند. به همین علت، مقدار بیشینه نمودانوار رسانش انتقال می
خوانی الکتریک با یکدیگر همی تابع ديجذب و سهم موهوم

وج م دارند. ضریب بازتاب نیز بیانگر شدت موج بازتابی به
 ]:35شود [کمک رابطۀ زیر تعریف می باشد که بهفرودي می

          )12(  

 مشاهده  الف-5الکتریک شکل ديطیف تابع  باتوجه به
 ) که در آن 60/4-11/14انرژي (اي از شود که در محدودهمی

 شوند.نفی است؛ امواج الکترومغناطیسی منتشر نمیم 
 هد دلذا در این ناحیه از انرژي بلور شفافیت خود را از دست می

 رینتها در رسانش، بیشها و مشارکت آنو به دلیل ایجاد حفره
 الکتریک و جذب و رسانندگی وجود دارد. همچنین، ثابت دي

و  80/27ترتیب  به شکست استاتیک ترکیب ضریب 
ضریب  60/7 پ، در انرژي -5باشد. طبق نمودار می 27/5

جذب داراي مقدار بیشینه است؛ لذا در این انرژي ماده شفافیت 
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ت -5دهد. در نمودار ضریب رسانندگی خود را از دست می
 هاي فرودي مقدارشود که با افزایش انرژي فوتونمشاهده می

  اي که در انرژيگونهیابد؛ بهرسانندگی اپتیکی افزایش می
 بیشینه خواهد شد. ضریب رسانندگی ترکیب  1/8 

 27/5ث مقدار ضریب شکست استاتیک برابر -5در شکل 
الکتریک نیز آورده است که در نمودار سهم حقیقی تابع دي

ر نقاط توان دریافت که داین نمودار می شده است. باتوجه به
 عبور امواج الکترومغناطیس به 77/1 و  23/0 بیشینه 

حداقل مقدار رسیده و پس از این مقادیر ضریب شکست روند 
 براساس طیف ضریب خاموشی کاهشی خواهد داشت. 

متناظر  38/6 و  20/4 ج، مقادیر بیشینه انرژي -5شکل 
 بی الکتریک بوده و مطابقت خوبا صفرهاي حقیقی تابع دي

 هاي الف دارند. از این رو، براساس منحنی-5با نمودار 
 و مشابه  توان بیان کرد که شده میترسیم

 خ بلندترین قله -5کند. در نمودار رفتار می همانند 
هاي حجمی متناسب با انرژي پلاسمون 60/21در انرژي 

 باشد.مینواري کمینه بوده و در این انرژي شدت انتقال بین
دلیل کاهش احتمال  به نیز 25هاي بالاتر از در انرژي

 کند. همچنین، سمت صفر میل می گذار، تابع اتلاف به
توان از مقایسۀ نمودار ضریب جذب و ضریب بازتاب می

دلیل وجود ضریب جذب و بازتاب بالا در  دریافت که به
حافظ عنوان به تواندمی محدودة فرابنفش، ترکیب 

موج الکترومغناطیس فرابنفش در ابزارها و تجهیزات نوري 
 مورد استفاده قرار گیرد.

         
جذب، ت)  یبپ) ضر الکتریکيتابع د یب) سهم موهوم الکتریک،يتابع د یقیالف) سهم حق یکیاپت هايیفنمودار ط -5 شکل

با  NiMnSb یبترک ياتلاف انرژ یفبازتاب و خ) ط یبچ) ضر ی،خاموش یبشکست، ج) ضر یبث) ضر ی،رسانندگ یبضر
 GGA-PBE یبتقر
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 هاي کشسانیویژگی -3-4
در مطالعه حاضر، تمامی ضرایب کشسانی با استفاده از کد 

  یافتۀ بستۀ که تعمیم محاسباتی 
باشد محاسبه شده است. این کد اخیراً به کد محاسباتی می

روش امواج تخت بهبودیافتۀ خطی  شده و بهاضافه 
هاي هاي کشسانی با تقارنمحاسبۀ ثابت با پتانسیل کامل به

 توانکشسانی میهاي ثابتبا محاسبۀ پردازد. مختلف می
 هايو شاخص هاي مکانیکیاطلاعات مفیدي درباره ویژگی

. یکی از دلایل محاسبۀ ضرائب دست آوردبهماده  پیوند
کشسانی، تعیین پایداري ساختار مواد است. شرطی پایداري 

 ]:37شود [در فاز مکعبی براساس معادلات زیر تعریف می
           )13(  

               )14(  

               )51(  

ارد ثابت کشسانی مستقل مستقل وجود د براي بلور مکعبی سه
هاي مکانیکی جامد را توان ویژگیها میکه با استفاده از آن

هاي کشسانی، دو پارامتر مهم در بررسی ویژگی شرح داد.
در ساختار مکعبی با باشد که مدول برشی و مدول حجمی می

ر محاسبه روابط زیاز طریق  و  ،سه تقریب 
  ]:38د [شومی

=           )16(  

=           )17(  

           )18(  

 مدول حجمی، بیانگر میزان مقاومت بلور در برابر فشارهاي 
باشد و بیانگر سختی و مقاومت واردشده در هر سه راستا می

 ]: 38شوند [تعریف میکمک روابط زیر  باشد و بهمواد می
           )19(  

            )20(  
هاي مهم فیزیکی در پذیري یکی از کمیتخاصیت شکل
بودن مواد باشد. میزان نرمی، سختی و شکنندهساخت مواد می

در یک روش از نسبت  چندین روش نشان داد. توان بهرا می
خواري استفاده قابلیت چکشمدول برشی و  مدول حجمی به

بلور  75/1تر از ازاي مقادیر بیش صورتی که بهشود، بهمی
تر تر، شکنندهازاي مقادیر کم پذیرتر و بهمورد نظر شکل

خواهد بود. روش دوم در تعیین سختی مواد، تعیین ضریب 
 تر ضریب پواسون باشد. هرچه مواد شکنندهپواسون می

) 1/0-25/0ضریب، در محدودة عددي (این تر خواهد بود. کوچک
) پیوند یونی را 25/0-5/0کووالانسی و در محدودة ( پیوند

 :دهدبراي ترکیب نتیجه می
     )21(            

باشد سومین معیار جهت بررسی سختی مواد، مدول یانگ می
تغییر شکل در خلاف جهت نیروي  که بیانگر تمایل ماده به

تري باشد، است. هرچه مدول یانگ داراي مقدار بیشاعمالی 
 :شودتر میتر و کووالانسماده سخت

            )22(  

تعادل  شرط 2شده در جدول مقادیر محاسبه با توجه به
از لحاظ مکانیکی  مکانیکی برقراربوده و ترکیب 

و مقایسه شده مدول حجمی محاسبه باشد. باتوجه بهپایدار می
دست آمده و صحت مقدار به توان بهبا دیگر مطالعات؛ می
 ،مقادیر سه معیار سختی، نسبت مقاومت ترکیب پی برد. 

 ضریب پواسون و مدول یانگ براي فازهاي مختلف در جدول
شده در علت اختلاف مدول یانگ محاسبه .آورده شده است 2

ستۀ محاسباتی، نوع ب کار حاضر با دیگر مطالعۀ موجود به
 شود.پتانسیل و روش استخراج ضرایب مربوط می
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 NiMnSbشده در ترکیب پارامترهاي کشسانی محاسبه -2 جدول
E 

(GPA)  H/GHB  HG
(GPA) 

 HB
(GPA) 

44 C
(GPA) 

 12C
(GPA)

 11C
(GPA)

 محاسبات
 مطالعه حاضر 65/137 33/76 62/39 66/96 05/38 37/2 32/0 02/101

 ]39مطالعه تجربی [ 00/138 00/45 00/48 - - - - -
 ]31[ مطالعه نظري 07/167 06/82 27/53 40/110 67/48 26/2 38/0 30/127

 

دلالت بر چکش ، بودن مدول یانگ و نسبتبزرگ
ترکیب داشته و از اهمیت بالایی در و سختی زیاد خواري 

مقدار  این، باتوجه به برساخت ترکیب برخوردار است. علاوه
بین اتم، )25/0-5/0شده ضریب پواسون (در محدودة محاسبه

 پیوند یونی وجود دارد. هاي سازنده ترکیب 

 گیرينتیجه -4
در این پژوهش، خواص الکترونی، اپتیکی و کشسانی ترکیب 

براساس نظریه تابعی چگالی با پتانسیل کامل و کد  
مورد بررسی قرار گرفته است. نتایج  محاسباتی 
 دهد که ترکیب دست آمده نشان میهساختاري ب

باشد. در بررسی داراي پایدار ترمودینامیکی و دینامیکی می
 بودنفلزنیمدهنده خواص الکترونی، نتایج ساختار نواري نشان

در نقطه  eV 5/0 با گاف نواري غیرمستقیم ترکیب 
Г ها مطابقت بوده و با گاف نواري حاصل از چگالی حالت

 دهد که هاي جزئی نیز نشان میخوبی دارد. چگالی حالت
 Niاتم  dناشی از اوربیتال  ترین مشارکت در نوار ظرفیتبیش

 مربوط  Mnاتم  dاوربیتال  و در نوار رسانش به Sbاتم  pو 
شود. کلیه خواص اپتیکی از قبیل سهم حقیقی و موهومی می

الکتریک، طیف اتلاف انرژي، ضریب شکست، ضریب تابع دي
خاموشی، ضریب جذب، ضریب بازتاب و رسانندگی محاسبه 

 و گزارش شد. 

دلیل ضریب جذب و بازتاب  دست آمده بههبراساس نتایج ب
عنوان تواند بهمی NiMnSbبالا در محدودة فرابنفش، ترکیب 

محافظ امواج الکترومغناطیس فرابنفش در ابزارها و تجهیزات 
نوري مورد استفاده قرار گیرد. در خواص کشسانی، براساس 

شرط تعادل مکانیکی برقرار  14Cو  11C ،12Cضرایب کشسانی 
بودن مدول بزرگباشد. همچنین، بوده و ساختار پایدار می

پذیري و سختی شکلبیانگر خاصیت یانگ و ضریب پواسون 
 بیضرشده گزارشمقدار  باتوجه به زیاد ترکیب است و

 یونی وندیپ NiMnSb بیسازنده ترک هاياتم نیب ،پواسون
 وجود دارد.

 تعارض منافع
 گونه تعارض منافع توسط نویسندگان بیان نشده است.هیچ

 تقدیر و تشکر
 در شدهدفاع ارشدکارشناسی نامه دوره این مقاله از پایان

 نویسندگان. است شده استخراج شهید چمران اهواز دانشگاه
گاه دانش از را خود صمیمانه تشکر مراتب دانندمی لازم خود بر

 پژوهش این کیفی ارتقاي و انجام در را ما شهید چمران که
 کنند. اعلام دادند، یاري
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Abstract: In the present study, the electronic, optical and elastic properties of NiMnSb 
compound were studied using linearized augmented plane wave method and Wien2k 
calculation code. The calculated structural parameters indicate the high hardness and low 
compressibility of the NiMnSb compound, and confirm the thermodynamically and 
dynamically stability of the compound. The band structure results show that the NiMnSb 
compound is a half-metal with an indirect band gap at the Г point of 0.5 eV. Also, due to the 
high absorption and reflection coefficient of the compound in the ultraviolet region, the 
NiMnSb compound is a suitable candidate for use as an ultraviolet electromagnetic wave 
protector in optical instruments. In elastic parameters, bulk modulus, shear modulus, 
Young's modulus, ratio BH/GH and Poisson's coefficient, were calculated. The large 
Young's modulus and ratio BH/GH, indicate the ductile of the compound and according to 
the calculated value of Poisson's coefficient, there is an ionic bond between the constituent 
atoms of the NiMnSb compound. 
Keywords: NiMnSb, Half-metal, Electronic properties, Spin polarized, Dielectric function, 
Elastic constants. 

 

 

 

 


