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 چکیده

کی‌و‌خواص‌ساختاری،‌الکترونی،‌اپتی‌‌TB-mbJبا‌اعمال‌پتانسیل‌بهبود‌یافته،‌GGAی‌تابعی‌چگالی‌و‌تقریب‌بر‌مبنای‌نظریه‌‌‌‌‌

این‌دو‌‌گرفت.ها‌مورد‌مطالعه‌قرارآن‌] 441[هایو‌فیلم‌‌ XVSi(X=Co, Rh)هویسلریهای‌نیمپایداری‌ترمودینامیکی‌ترکیب

-پایدار‌می‌F4-3mبا‌گروه‌فضایی‌-MgAgAs نوعدر‌ساختار‌مکعبی‌‌مغناطیسیرسانایی‌غیر‌هترکیب‌هویسلری‌با‌بروز‌رفتار‌نیم

ی‌در‌محدوده‌RhVSiو‌‌CoVSiالکتریک‌برای‌حقیقی‌و‌موهومی‌تابع‌دی‌هایهای‌خوب‌قسمتدریافت‌پاسخ‌یواسطهه‌ب‌.باشند

ی‌انرژی‌مناسب‌خواهند‌بود.‌برای‌کاربردهای‌اپتیکی‌در‌این‌محدودههویسلر‌طیف‌مرئی‌و‌پایین‌بودن‌تابع‌اتلاف‌الکترونی،‌این‌دو‌

پایانش‌ممکن‌به‌لحاظ‌ترمودینامیکی‌پایدار‌خواهند‌‌6ها‌نشان‌داد‌که‌هر‌این‌ترکیب] 441[هایبررسی‌نمودار‌پایداری‌فازی‌فیلم

 ‌و] V-Si:CoVSi 441[فلزی‌مغناطیسی‌فقط‌برای‌دو‌پایانش‌هرفتار‌نیم‌ظهور‌ینشان‌دهندهها‌نی‌این‌فیلمبود.‌ساختار‌الکترو

]441 V-Si:RhVSi [پاسخمی‌ است‌اما‌با‌های‌تابع‌دی‌الکتریک‌و‌نیز‌طیف‌جذب‌این‌دو‌پایانش‌شبیه‌به‌حالت‌بالکی‌باشند.

‌اتلاف‌الکترون‌در‌این‌دو‌فیلم‌نسبت‌به‌بالک‌افزایش‌یافته‌است.‌حالیکهدر‌‌شدت‌کمتر،

‌پایدارکلیدی کلمات ‌نازک، ‌فیلم‌لایه ‌ترکیبات‌هویسلر، ‌تابعی‌چگالی، ‌نظریه ‌فازی،‌: ‌نمودار ‌تابع‌دی‌الکتریک، ی‌ترمودینامیکی،

‌.XVSi(X=Co, Rh)،‌خواص‌الکترونی

‌

 .مقدمه0

تحت‌تاثیر‌میدان‌‌این‌مواد‌پنجره‌جدیدی‌به‌دنیای‌الکترونیک‌و‌اسپینترونیک‌گشوده‌شد.‌یفلزهکشف‌مواد‌نیم‌با

بطوریکه‌در‌یک‌راستای‌اسپینی‌فلز‌و‌در‌راستای‌اسپینی‌دیگر‌با‌‌،دهندخارجی‌رفتارهای‌متفاوتی‌را‌از‌خود‌نشان‌می

تحت‌‌فلزی‌رفتار‌نیمهاین‌ی‌قابل‌توجه‌آن‌است‌که‌نکتهرسانا‌هستند.‌،‌نیمه‌در‌سطح‌فرمیگاف‌نواری‌یک‌دریافت‌

تواند‌ازبین‌رفته‌و‌یا‌تغییر‌ها‌براحتی‌میهای‌شبکه‌و‌یا‌افزودن‌ناخالصیتاثیر‌عوامل‌بیرونی‌همچون‌فشار،‌دما،‌نقص

.‌] 1 [باشدبسیار‌حائز‌اهمیت‌مینیکی‌وربرای‌کاربردهای‌اسپینتفلزاتی‌با‌گاف‌نواری‌مطلوب‌کند،‌لذا‌دستیابی‌به‌نیمه
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 2  …فلزی، رفتار اپتیکیویژگی نیمه

‌.شوندهویسلر‌می-تمام‌هویسلر‌و-هدو‌گروه‌نیمشامل‌که‌‌هستندهویسلرها‌ی‌خانواده‌،موادمهم‌از‌این‌بسیار‌‌یک‌رده

به‌خود‌های‌اخیر‌در‌دههقوی‌توجهات‌بسیاری‌را‌مغناطیسی‌و‌فلزی‌هداشتن‌رفتار‌نیم‌یواسطهه‌ب‌این‌دسته‌از‌مواد

های‌جالب‌با‌ویژگی‌(XYZ )‌تایی‌هویسلریا‌آلیاژهای‌سههویسلر‌‌ههای‌نیمدر‌این‌بین،‌ترکیب]0-2[ اند.جلب‌نموده

1ترموالکتریکی
‌ابررسانایی]9و‌8[اسپینترونیکی‌‌،]5-7 [ ‌پایداری‌]11و‌14[‌2، ‌ارزان‌قیمت‌و ‌سنتز گرمایی‌مطلوب‌،

ساخت‌و‌رشد‌‌،امروزه‌یکی‌از‌موارد‌کاربرد‌این‌ترکیبات‌.اندقرار‌گرفته‌توجهمورد‌بسیار‌های‌اخیر‌در‌سال‌]12-10[

هویسلر‌پیش‌بینی‌-ههای‌اخیر‌تعداد‌زیادی‌از‌ترکیبات‌نیمهمچنین‌در‌سال،‌]16و‌1[‌ستا‌هاآن‌9های‌لایه‌نازکفیلم

‌.انددادهرا‌از‌خود‌نشان‌پایداری‌مکانیکی‌و‌ترمودینامیکی‌و‌رسانایی‌داشته‌هفلزی‌و‌نیمههای‌نیمکه‌رفتار‌اندشده

‌این‌تحقیق‌آلیاژهای‌سه ‌این‌بین،در ‌از ی‌بواسطه‌ی‌قبلیبینی‌شدهپیش‌‌SiوCo،Rh ،Vهای‌اتمتایی‌متشکل‌از

و‌‌‌Jianhua. Maهای‌صورت‌گرفته‌توسطبینیپیش‌.اندمورد‌توجه‌ما‌قرار‌گرفتهفیزیکی‌جالب‌های‌ویژگی‌داشتن

‌و‌CoVSiهای‌ترکیبهویسلرها‌از‌جمله‌-هپایداری‌گروهی‌از‌نیم،‌]18[و‌گروهش‌‌فنگی‌شی‌یا‌و‌]17[شهمکاران

RhVSiمحاسبه‌‌ ‌طریق ‌انرژیاز ‌بلوری  هایی ‌‌0تشکیل ‌از ‌پایداروفاصله ‌‌در‌5فاز ‌دادهپایگاه ‌6کوانتومی‌موادهای

(OQMD)آلیاژهای‌هویسلر‌سه‌تایی‌که‌ی‌آن‌استدهندهنشان‌‌XYZهای‌شامل‌اتم‌X= Ni, Co, Rh،‌‌‌‌ Y= 

Ti, Vو‌Z= P, As, Sb , Si 99/1تا‌‌1/4یهای‌نواری‌در‌گسترهالکترون‌والانس‌و‌گاف‌‌18تعداد‌بارساناهایی‌ه،‌نیم‌

‌شرایط‌مناسب‌سنتزمی ولتالکترون ‌در ‌که ‌‌،باشند ‌طور ‌‌آزمایشگاهیبه ‌بود‌دستیابیقابل ‌ویژه‌.خواهند  ،تربطور

ساختاری‌و‌الاستیکی‌‌هایپایداری،‌‌(TB-mBJ) و‌‌ (GGA-PBE)با‌بکارگیری‌دو‌تقریب‌‌]19[ و‌تیمش‌7چیبانی

-هنمودرا‌بطور‌مفصل‌بررسی‌‌ CoVX (X= Ge, Si) هویسلرنیمه‌دو‌ترکیبترموالکتریکی‌رفتار‌الکترونیکی‌و‌‌و‌نیز

‌نتایج‌ا -دارای‌ماهیتی‌شکلمکانیکی‌پایدار‌بوده‌و‌‌منظرکه‌این‌آلیاژهای‌هویسلری‌از‌‌دهدبدست‌آمده‌نشان‌میند.

‌‌74/4و‌88/4مستقیم‌حدود‌غیر‌نواری‌هاییی‌با‌گافرسانابیانگر‌رفتار‌نیمه‌محاسبات‌ساختار‌الکترونیهستند.‌‌8پذیر

   شدهمحاسبه‌بالای‌‌ZTهمچنین‌مقادیر‌.‌باشدمیدر‌دمای‌اتاق‌‌‌CoVSiو‌‌CoVGeبرای‌بترتیب‌‌الکترون‌ولت

‌بیانگر‌عملکرد‌ترموالکتریکی‌خوب‌این‌دو‌هویسلر‌است.‌ CoVSi  و CoVGe یبرا

‌الکترونزمانی ‌تعداد ‌ماده‌هایکه ‌ظرفیت ‌با ‌برابر ‌علت‌‌،باشد‌18ای ‌به ‌اسپینی ‌راستای ‌دو ‌هر ‌در ‌انرژی گاف

‌رفتار‌نیمشود.‌میمشاهده‌‌dهای‌هیبریداسیون‌قوی‌اربیتال ی‌ت‌واسطهوجود‌فلزا‌رغمعلیرسانایی‌در‌این‌مواد‌هلذا

‌دارای‌لایه ‌مینیمه‌dی ‌باقی ‌همچنان ‌بلقوه‌ماند.پر ‌پتانسیل ‌مواد ‌از ‌دسته ‌این ‌برایبنابراین ‌نیم ای -هکاربردهای

‌اپتوالکترونیک]20-24[ترموالکتریکی‌رساناهای‌ ‌مواد ‌عایق‌]26[سلولهای‌خورشیدی‌،]25[، ‌]27[های‌توپولوژیکیو

‌میبه ‌عنوا‌.روندشمار ‌مطالب ‌به ‌‌،شده‌نباتوجه ‌شدیم ‌ترغیب ‌الکترونی،تا ‌پایداری‌ویژگی‌رفتار ‌و ‌ساختاری های
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‌نیم ‌هترمودینامیکی ‌نا‌XVSi(X=Co,Rh)رساناهای ‌لایه ‌فیلم ‌در ‌اثرات‌سطح ‌نیز ‌و‌زک‌و ‌الکترونی ‌رفتارهای بر

‌قرار‌دهیم.مورد‌بررسی‌تابعی‌چگالی‌‌یرا‌در‌چارچوب‌محاسبات‌نظریهها‌آن‌اپتیکی

 

 .روش محاسباتی2

‌] 441[لایه‌نازک‌‌هایدر‌حالت‌بالکی‌ونیز‌فیلم‌‌XVSi(X=Co,Rhهای‌)ترکیب‌خواص‌ساختاری‌و‌الکترونی

‌نظریه‌تابعی‌چگالی(‌در‌چارچوب‌‌FP-LAPWبا‌استفاده‌از‌روش‌پتانسیل‌کامل‌امواج‌تخت‌بهبودیافته‌خطی‌)‌هاآن

]28‌ ‌اعمال‌تقریب‌گرادیان‌تعمیم‌]29و ‌)و ‌پتانسیل‌GGAیافته ‌و ‌یافته( ‌محیط‌‌]TB-mBJ‌]94 ))‌یبهبود در

Wien2K8  مقادیر]. 91[محاسبه‌شد‌= RmtKmax‌ ، نقطه‌‌7×7×1و‌‌17×17×17بندی‌‌مش‌ ‌طبق‌طرح‌kی‌

‌فیلم‌]92[‌1مانخورست ‌‌[001]هایبترتیب‌برای‌بالک‌و ‌گرفته‌شد. ‌نظر ‌-شعاع‌کرات‌مافیندر ‌‌a.u. 15/2 تین‌را

محاسبات‌خود‌سازگار‌برای‌رسیدن‌به‌همگرایی‌‌انتخاب‌نمودیم.‌Rhبرای‌‌a.u‌44/2 .‌و‌Siو‌Co‌،Vهای‌برای‌اتم

 مطلوب‌تا‌زمانی‌که‌انحراف‌انرژی‌به‌کمتر‌از
‌نیروهایبرسد‌ادامه‌پیدا‌خواهد‌کرد.‌همچنین‌بر‌اتم‌‌ولتالکترون‌0-14

در‌دو‌انتهای‌فیلم‌‌خلاءبوهر‌‌94بهینه‌و‌مقدار‌‌)ریدبرگ‌بر‌واحد‌اتمی(‌1/4ها‌تا‌حدود‌فیلم‌اعمالی‌بر‌هر‌اتم‌در‌این

‌.ه‌استشددر‌نظر‌گرفته
‌

 .بحث و نتایج3

 . خواص ساختاری3-0

-حجم‌آن‌-هویسلر‌از‌طریق‌رسم‌منحنی‌انرژی-هدر‌فاز‌نیم‌CoVSiو‌‌‌RhVSiهاینتایج‌بررسی‌پایداری‌ترکیب

‌مورناگون ‌حالت ‌معادله ‌از ‌استفاده ‌با ‌نشان‌]99[ها ‌نوع‌داد ‌از ‌مرکزسطحی ‌ساختارمکعبی ‌در ‌ترکیب ‌دو ‌این که

MgAgAs-‌‌ ‌فضایی ‌گروه ‌می‌F4-3mبا ‌اتممتبلور ‌ساختار ‌این ‌در ‌شوند. ‌Siو‌Co(Rh)،Vهای های‌درمکان‌

 و‌a-1های‌)طبق‌شکل‌اندواقع‌شده‌‌4/4‌،4/4‌،4/4‌a (0 (و‌0)c(0‌‌، ) 5/4‌،5/4‌،5/4b 25/4‌،25/4‌،25/4 (2:وایکوف

b‌.)های‌هرکدام‌از‌ترکیببرای‌‌CoVSiو‌‌RhVSiهای‌متفاوت:‌نازک‌با‌پایانشبر‌اساس‌چینش‌اتمی،‌سه‌فیلم‌لایه‌

Co-V‌،Co-Siو‌ V-Si‌‌:و‌بطور‌مشابهRh-Si‌،Rh-Vو‌‌V-Siاند.نشان‌داده‌شده‌1خواهیم‌داشت‌که‌درشکل‌‌‌

ی‌کمینه‌که‌معرف‌فیلم‌نقطه‌6ی‌این‌که‌همه‌ندداد(‌نشانh-2تا‌‌a-2های‌ها‌)شکلحجم‌این‌فیلم-های‌انرژیمنحنی

‌دار ‌بنابراین،حالت‌پایه‌است‌را ‌و‌هم‌فیلمهم‌ساختارهای‌بالک‌این‌ترکیب‌ند. به‌لحاظ‌مکانیکی‌پایدار‌‌هاهای‌آنها

‌2و‌‌1هایدر‌جدول‌]441[های‌برای‌بالک‌و‌فیلمتشکیل‌بلوری‌های‌انرژی‌و‌(aشده‌)بود.‌ثوابت‌شبکه‌بهینهخواهند

‌مقادیر‌پیش‌اند‌که‌مقادیر‌بالکیارائه‌شده همانطور‌که‌از‌‌].19-17[باشدشده‌توسط‌دیگران‌میبینیآن‌در‌توافق‌با

                                                           
1

  . Monkhorest-pack 
2
 .Wyckoff 
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 4  …فلزی، رفتار اپتیکیویژگی نیمه

بسیار‌نزدیک‌‌بالکی‌در‌حالت‌های‌لایهها‌به‌مقدار‌فاصلههای‌میانی‌در‌تمام‌فیلممشخص‌است‌فواصل‌لایه‌‌1جدول

‌که‌این‌اتفاق‌ابزار ‌دو‌ترکیبها‌میضخامت‌فیلمی‌بسیار‌مهم‌در‌تعیین‌است. ‌‌‌CoVSiباشد. در‌حالت‌‌RhVSiو

‌ها‌‌ممان‌مغناطیسیدر‌آن‌V-Siحالی‌که‌بطور‌مشابه‌برای‌دو‌پایانش‌در‌اندمغناطیسی‌را‌نشان‌دادهبالکی‌رفتاری‌غیر

‌است.شدهعددصحیح‌پائولینگ‌‌-قانون‌اسلایتر‌با‌تبعیت‌از

  

با  RhVSi[001] و سطوح Co-Si (c)و  Co-V(a)  ،(b) V-Siهای:  با پایانش CoVSi[001] سطوح. 0شکل

 .V-Si (c)و  Rh-V(a)  ،(b) Rh-Siهای:  پایانش
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بالک  Co-Si  ،(bو V-Si، Co-V آن:  (پایانش هایe-cو  CoVSi بالک a)حجم -. منحنی های انرژی2شکل

RhVSi  وh-f  :پایانش های آن)Rh-Si، Rh-V وV-Si. 

( dو فاصله بین لایه ها) Ef)(، انرژی تشکیل بلوری)Mtot(، ممان مغناطیسی کل )aثوابت شبکه بهینه شده) .0جدول

 آن ها. ]000[فیلم های و RhVSiو  CoVSiهای  در ترکیب
Compound      a0 (A°)      c/a(°A)               d(°A) 

RhVSi               74/5
a 
         4/1                      02/1   

Rh-Si term        80/9
 
           75/9           52/1 های‌میانیلایه :  

‌21/1 ی‌سطحی:لایه

V-Si term         80/9
 
            75/9          51/1 : های‌میانیلایه‌  

‌ 96/1 : ی‌سطحیلایه

Rh-V term       80/9
 
            75/9           07/1 : های‌میانیلایه‌  

‌‌94/1ی‌سطحی:‌لایه

CoVSi              01/5
a 
           4/1             09/1  

Co-Si term       82/9
 
            68/9           51/1 های‌میانیلایه :  

                                                             90/1 : ی‌سطحیلایه‌   

V-Si term         82/9
 
            68/9          09/1 های‌میانیلایه :  

‌  28/1ی‌سطحی:‌لایه

Co-V term       82/9
 
            68/9           08/1 های‌میانیلایه :  

‌95/1ی‌سطحی:‌لایه
 

. a                          17[برگرفته‌از‌مرجع‌نتایج‌تئوری[. 

و  CoVSiهای  محاسبه شده برای بالک Ef)(و انرژی تشکیل بلوری)Mtot. مقادیر ممان مغناطیسی کل )2جدول

RhVSi ها.آن ]000[هایو فیلم 
Compound               Ef(eV)      Mtot(µB)     
RhVSi                     - 977/4           4/4          

Rh-Si term              - 185/4           4/4        

V-Si term                - 170/4           4/1   

Rh-V  term              - 175/4          15/7  

CoVSi                     - 011/4          4/4    

Co-Si term              - 228/4           99/4    

V-Si  term               - 199/4            4/1  

Co-V term               - 244/4           98/5    

 

 

‌. پایداری ترمودینامیکی3-2

‌پایداری‌ساختارهای‌بالک‌ ‌ادامه، ‌‌CoVSiدر ‌فیلم‌RhVSiو ‌مطالعه‌هاهای‌آنو ‌با ‌پایداری‌فازیرا در‌‌ی‌نمودار

یم.‌در‌اهدما‌و‌فشار‌صفر‌مورد‌بررسی‌قرار‌دادیعنی‌ساکن‌و‌شرایط‌تعادل‌ترمودینامیکی‌به‌چارچوب‌ترمودینامیک‌ابتدا
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زیر‌‌یی‌آن‌از‌طریق‌رابطهتشکیل‌دهنده‌هایشرایط‌انرژی‌آزاد‌سطحی‌هر‌فیلم‌بر‌حسب‌پتانسیل‌شیمیایی‌اتماین‌

‌]95و‌90[شود:محاسبه‌می

γ  
 

2 
     ∑ (    )                      (1)  

انرژی‌آزاد‌‌‌Aو‌ G ام،‌iام‌موجود‌در‌ساختار،‌پتانسیل‌شیمیایی‌اتم‌‌iبه‌ترتیب‌تعداد‌اتمهای‌‌‌µiو‌Niدر‌این‌رابطه‌

‌ترکیب‌‌ گیبس‌و‌سطح‌فیلم ‌برای‌هر‌دو ‌ ‌‌CoVSiهستند. های‌انرژی‌گیبس‌بالکی‌برحسب‌پتانسیل‌RhVSiو

‌شود.میایی‌اتمی‌به‌شکل‌زیر‌محاسبه‌میشی

       
     = µCo+ µV + µSi                         (2)‌  

      
     = µRh+ µV + µSi (9)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  

 (CoVSi)در‌ترکیب‌‌‌Siو‌ Co(Rh)‌،Vهای‌رتیب‌مقادیر‌پتانسیل‌شیمیایی‌اتمته‌بµSi ‌و µCo(Rh) ،µV که‌در‌آن

RhVSiی‌تغییراتیک‌‌بازه‌‌باشند.‌برای‌هر‌پتانسیل‌شیمیایی‌اتمی‌در‌این‌نمودارمی‌‌‌(∆µ‌‌)بین‌دو‌مقدار‌مینیمم‌‌

ساختار‌‌Rhدهد‌که‌اتم‌رخ‌میزمانی‌‌Rhپتانسیل‌شمیایی‌اتم‌مقدار‌‌کمینهمثلا‌.‌شودو‌ماکزیمم‌در‌نظر‌گرفته‌می

‌.آیددست‌میهب‌در‌ساختار‌بالکی‌خود‌متبلور‌شوداتم‌این‌‌در‌شرایطی‌که‌بیشینه‌µRhرا‌ترک‌کند‌و‌‌RhVSiبالکی‌

‌‌ط‌طبق‌روابط‌زیر‌‌قابل‌تعریف‌است:های‌دیگر‌نیز‌این‌شرایبرای‌اتم
GCoVSi(RhVSi) - GVSi    ∆µCo(Rh) ‌      (  )

    
 (0)  

GCoVSi(RhVSi) – GCo(Rh)Si    ∆µV‌      
    

 ‌(5)  ‌‌ 

GCoVSi(RhVSi) – Gco(Rh)V     ∆µSi ‌      
    

 (6)  ‌‌ 

‌‌دنبزرگتر‌از‌صفر‌را‌داشته‌باشد‌مقداری‌نتواننمیها‌‌µ∆‌برای‌برقراری‌تعادل‌ترمودینامیکی،‌ی‌مهم‌آن‌است‌کهنکته

که‌هردوی‌شود‌مشاهده‌می‌b-9و‌‌a-9شکل‌‌هاینمودار‌از.‌]97و‌96[گیریمرا‌درنظر‌می‌ µ∆ ‌ ‌‌0شرط‌بنابراین

RhVSi‌‌ هویسلر‌پایدارند‌که‌از‌نواحی‌هاشور‌خورده‌در‌شکل‌قابل‌-هبه‌لحاظ‌ترمودینامیکی‌در‌فاز‌نیم‌CoVSiو

‌از‌نظر‌ترمودینامیکی‌قابل‌مورد‌نظر‌در‌ناحیه‌پایانش‌6هر‌مشاهده‌است.‌همچنین‌ ی‌مجاز‌پایداری‌قرار‌دارند‌و‌لذا

‌پایانش‌‌c-9طبق‌شکل‌‌.هستند‌دستیابی ،V-Siنواحی‌پایین‌‌ ‌در ‌یعنیچه ‌در‌‌V-poorوCo-poor تر) ‌چه ‌و )

‌‌Co-richنواحی‌بالاتر)یعنی ‌انرژی‌سطحی‌کمتری‌V-richو ‌از ‌پایانش‌( ‌‌Co-Vنسبت‌به‌دو برخوردار‌‌Co-Siو

‌پایدارتر‌از‌‌است ‌پایانش‌دیگرو‌لذا ‌بمی‌دو ‌d-9طور‌مشابه‌در‌شکل‌هباشد. با‌‌ V-Si شود‌که‌پایانشمشاهده‌می‌

نتایج‌بدست‌آمده‌در‌‌.خواهد‌بود‌Rh-Siو‌‌Rh-Vیعنی‌دیگر‌‌تایترین‌مقدار‌انرژی‌آزاد‌پایدارتر‌از‌دو‌داشتن‌پایین

‌به‌خود‌اختصاص‌‌Co-Siو‌‌Rh-Siهای‌پایانشساختاری‌است‌که‌توافق‌با‌قسمت‌ بالاترین‌مقدار‌انرژی‌سطحی‌را

‌اند.داده
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یداری در شکل ها هاشور ناحیه پا. CoVSiو  RhVSi( بالک bو  a. نمودارهای پایداری فازی محاسبه شده : 2شکل

A/ انرژی سطحی)برحسب( dو cخورده است، 
و  μCo(Rh) پایانش های بر حسب پتانسیل های شیمیایی  ریدبرگ( 2

μV  پایانش:  6( برای ریدبرگ)بر حسبV-Si، Co-Si  وCo-V  برایCoVSi[001]  وV-Si ،Rh-Si  وRh-V  برای

RhVSi[001]. 

‌

 . خواص الکترونی3-3

‌قسمت‌DOSهای‌منحنی ‌‌0شکل‌‌a,bهای‌در ‌نیم‌پیدایش، ‌برای‌هرفتار ‌رسانایی‌را ‌‌CoVSi ترکیبدو  و

RhVSi گاف‌ ‌با ‌‌ولتالکترون‌79/4های‌حدود ‌تقریب‌ ولتالکترون‌57/4 و ‌‌GGAاز ‌‌ولتالکترون‌2/1) ‌92/4و

‌ RhVSi و‌‌‌CoVSiساختار‌هر‌دو‌شود‌که‌درمشاهده‌میبطور‌مشابه‌دهند.‌نشان‌میرا‌‌(‌TB-mbJاز‌ولتالکترون

‌ولت‌تا‌صفرالکترون‌-1از‌فرمی)‌مجاورت‌در ‌ناحیهو‌( های‌اتمسهم‌عمده‌در‌چگالی‌حالات‌مربوط‌به‌‌ی‌رسانشدر

‌VBMهای‌نوار‌ظرفیت‌و‌رسانش)شود‌که‌لبههمچنین‌مشاهده‌می‌.باشدمی‌Rhو‌‌Coهای‌و‌پس‌از‌آن‌اتموانادیوم‌

‌ ‌بحث‌انتقالCBMو ‌موثر‌در ‌از‌شیب‌تندی‌برخوردار‌هستند‌که‌این‌پارامتری‌بسیار ‌هردوی‌این‌ترکیب‌ها ‌در )1‌

را‌‌DOSهای‌منحنی‌(a-6شکل‌‌درها‌)نمودار‌ساختار‌نواری‌این‌ترکیبباشد.‌الکترونی‌و‌رفتار‌ترموالکتریکی‌مواد‌می

نشان‌‌‌‌XVSi(X=Co, Rh)را‌برای‌‌X-Wرسانایی‌با‌گاف‌غیرمستقیم‌در‌راستای‌هرفتار‌نیمکنند‌و‌میکاملا‌تایید‌

‌‌Xنوار‌رسانش‌در‌نقطه‌‌کمینهو‌‌Wنوار‌ظرفیت‌در‌نقطه‌‌بیشینهدهند.‌می ی‌این‌مقدار‌بدست‌آمدهواقع‌شده‌اند.

توان‌میطبق‌این‌نمودارها‌‌].19و‌17[هستند‌ی‌دیگرشدهنزدیک‌به‌مقادیر‌محاسبه‌‌RhVSiو‌‌CoVSiها‌برای‌گاف

هیبریداسیون‌گفت‌که‌توزیع‌نوارهای‌انرژی‌ظرفیت‌برای‌هردو‌ترکیب‌تفاوت‌چندانی‌ندارند‌واین‌ترازها‌بیشتر‌ناشی‌از‌

‌.هستند‌Vو‌‌ Co،Rhاتم‌های‌‌dهای‌‌قوی‌اربیتال

-در‌شکل‌RhVSi[001]و‌‌CoVSi[001]نازک‌پایانش‌ممکن‌فیلم‌لایه‌‌6را‌برای کلیDOS های‌در‌ادامه‌منحنی

(‌ ‌کردهf -5 تا‌a-5های ‌رسم ‌می( ‌مشاهده ‌که ‌همانگونه ‌ایم. و‌CoVSi[001] ‌برای‌‌V-Siپایانش‌2فقطشود

                                                           
1
 .transport 
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RhVSi[001]با‌اعمال‌پتانسیل‌‌TB- mbJفلزی‌فروهکرده‌و‌رفتار‌نیمن‌اقلیت‌یک‌گاف‌نواری‌باریک‌پیدادر‌اسپی‌-

‌‌0اند.‌در‌سطح‌فرمی‌را‌از‌خود‌نشان‌داده%‌144مغناطیسی‌با‌قطبش‌اسپینی‌نزدیک‌به‌  پایانش‌باقی‌مانده‌یعنی:

Co-V‌،Co-Si‌‌،Rh-Vو‌‌‌Rh-Siچگالی‌حالات‌جزئی‌‌.انداسپینی‌را‌نشان‌دادهر‌دو‌راستای‌فلزی‌قوی‌در‌ه‌رفتار‌

مده‌در‌ی‌فرمی،‌سهم‌عاند.‌در‌محدودهمورد‌بررسی‌قرار‌گرفته‌(‌hو‌‌g-5شکل)بطور‌مشترک‌در‌‌V-Siهای‌پایانش

‌هاباشد‌و‌اندرکنش‌اربیتالی‌همین‌اتممی1هاواقع‌در‌سطح‌فیلم‌Rhو‌‌Co‌،V‌، Siهای‌چگالی‌حالات‌مربوط‌به‌اتم

در‌هر‌‌2هاهای‌میانی‌فیلمهای‌واقع‌در‌لایهکه‌چگالی‌حالات‌‌اتم.‌در‌صورتیدر‌پی‌داشته‌استنواری‌را‌گافگیری‌شکل

پایانش‌نیز‌در‌راستاهای‌تقارنی‌‌2نواری‌این‌شکل‌ساختارسهم‌بسیار‌بسیار‌اندکی‌را‌دارند.‌دوی‌نوار‌ظرفیت‌و‌رسانش‌

-که‌درهم‌شودملاحظه‌می‌.اند(‌رسم‌شدهeتا‌‌b-‌6های‌)در‌شکل‌+mbJ‌GGAتحت‌محاسباتمنطقه‌اول‌بریلوئن‌

اند‌معرف‌یک‌فلز‌بسیار‌خوب‌در‌این‌هایی‌که‌سطح‌فرمی‌را‌در‌اسپین‌اکثریت‌قطع‌کردهترازهای‌زیاد‌تنیدگی‌و‌شیب

.‌بین‌نوارها‌در‌سطح‌فرمی‌هستیمباریک‌اما‌در‌نقطه‌مقابل‌در‌اسپین‌اقلیت‌شاهد‌یک‌شکافتگی‌‌باشند.اسپین‌می

در‌حالی‌اند.‌واقع‌شده‌Γی‌در‌نقطه‌CBMو‌‌∆و‌‌‌Γبین‌دو‌نقطه‌ی‌‌V-Si:CoVSi[001]‌،‌VBMبرای‌پایانش‌

‌پایانش ‌برای ‌‌V-Si:RhVSi[001]که ‌‌VBMهردوی ‌‌CBMو ‌ی ‌نقطه ‌Γدر ‌شده‌ ‌جایگزیده ‌اند. گاف‌مقادیر

‌بدست ‌حدود ‌ترتیب ‌به ‌‌ولتالکترون‌10/4آمده ‌‌V-Si:CoVSi[001]برای ‌‌ولتالکترون‌49/4و ‌برای ‌V-

Si:RhVSi[001]نکتهمی‌‌ ‌گرادیان‌ترازهای‌ظرفیت‌و‌رسانش‌نسبت‌به‌حالت‌Γی‌دیگر‌آنکه‌در‌نقطه‌یباشند. ‌ ،

‌هاهای‌بار‌شامل‌الکترون‌و‌حفرهپذیری‌حامله‌است‌که‌این‌بیانگر‌افزایش‌تحرکبالکی‌این‌دو‌ترکیب‌افزایش‌داشت

‌باشد.برای‌این‌دو‌فیلم‌می
 

 

 .b RhVSi)و  a CoVSi)های لی بالکک DOSهای منحنی .4شکل

                                                           
1

  . surface layers 
2
 .middle layers 
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  a Co-Si ،(b Co-V ،(c Rh-V ،(d Rh-Si  ،(e V-Si:CoVSi[001]  ،(f)های پایانش DOS های منحنی .5شکل

V-Si:RhVSi[001]  و(h,g های منحنیpdos  دو پایانشV-Si:CoVSi[001]  وV-Si:RhVSi[001]. 
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و  V-Si:CoVSi[001]پایانش  dnو  upاسپین  CoVSi  ،(c,bو  a RhVSi)نواری: های ساختارنمودار .6شکل

(e,d  اسپینup  وdn  پایانشV-Si:RhVSi[001]. 

‌

 . خواص اپتیکی3-4

‌تابیده ‌نور ‌به ‌ویژگیپاسخ ‌از ‌یکی ‌ساختارشده ‌از ‌برگرفته ‌مهم ‌میهای ‌مواد ‌الکترونی ‌از ‌پاسخ ‌این طریق‌باشد.

(‌-7aگیرند.‌در‌شکل)مورد‌ارزیابی‌قرار‌می‌]99و‌98[کرونیگ‌-شده‌بر‌اساس‌روابط‌کرامرزپتیکی‌تعریفپارامترهای‌ا

‌‌CoVSiبالکی‌‌هایبرای‌فاز‌قسمت‌حقیقی‌ ‌‌RhVSiو ‌پایانش‌‌هانازک‌آنفیلم‌لایهنیز‌و ‌دو‌‌V-Siدر در

‌مقداردر‌حالت‌بالکی‌‌.اندمورد‌مقایسه‌قرار‌گرفته‌z‌(E z((‌و‌عمود‌بر‌محور‌E||zحالت‌نور‌موازی‌با‌محور‌رشد‌بلور)

‌یدر‌لبه‌افت‌شدید‌در‌RhVSiو‌‌CoVSiبرای‌‌.شده‌است‌]441[هایتقریبا‌دو‌برابر‌فیلم‌استاتیکی‌
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در‌هر‌دو‌حالت‌‌V-Si:RhVSi[001]و‌V-Si:CoVSi[001]پایانش‌که‌برای‌دوداده‌است‌در‌صورتیمرئی‌رخطیف

Eǁ z‌‌ ‌انرE z و ‌پایین)‌محدودهژیدر ‌این‌افت‌در‌‌ی‌فروسرخهای‌بسیار ‌همزمان‌با ‌این‌افت‌هستیم. (‌شاهد‌بروز

ها‌دریافت‌و‌همچنین‌برای‌دو‌پایانش‌آن‌CoVSi‌‌،RhVSiها‌را‌برای‌بالاترین‌پیک‌در‌طیف‌‌شدت‌

برای‌‌مقادیر‌‌،(ولت‌الکترون‌14 تا 2)‌طیف‌مرئی‌و‌فرابنفش‌ی‌بازهی‌قابل‌تامل‌آنکه‌در‌تمام‌ایم.‌نکتهنموده

CoVSi‌‌ ‌است‌که‌این‌اتفاق‌بر‌RhVSiو ‌پایانش‌مدنظر‌به‌صورت‌جزئیمنفی‌شده ‌استتری‌رخای‌دو ‌این‌داده .

‌نمودار ‌RhVSiو‌‌CoVSi(‌برای‌‌7شکل‌dو‌‌cهای‌های‌طیف‌اتلاف‌و‌جذب‌اپتیکی)‌قسمتپدیده‌در‌مقایسه‌با

ها‌رخ‌داده‌ی‌اتلاف‌انرژی‌الکترونواسطهه‌ها‌بی‌انرژی‌و‌برای‌دو‌پایانش‌آنناشی‌از‌جذب‌بسیار‌بالا‌در‌این‌محدوده

رچند‌که‌برای‌دو‌ه‌،است‌RhVSiو‌‌CoVSiی‌مرئی‌برای‌ی‌حائز‌اهمیت‌در‌اینجا‌آغاز‌جذب‌از‌لبهاست.‌مسئله

دیودهای‌‌هایدر‌دستگاه‌دانیمکه‌میشود.‌همانطوراین‌هم‌مقداری‌جذب‌جزئی‌دیده‌می‌های‌کمتر‌ازپایانش‌در‌انرژی

توان‌گفت‌پیوندد.‌لذا‌میی‌مرئی‌و‌پس‌از‌آن‌در‌فرابنفش‌به‌وقوع‌میی‌جذب‌در‌محدوده(‌عمدهLEDsنوری)گسیل

های‌نوری‌مفید‌واقع‌این‌گسیلکاربرد‌در‌توانند‌جهت‌و‌بعد‌از‌آن‌دو‌پایانش‌آن‌ها‌می‌که‌این‌دو‌ترکیب‌هویسلری

‌‌‌شوند.
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-Vو دو پایانش  XVSi(X=Co, Rh)طیف جذب برای بالک های  d)و  a  ،(b   ،(c L) .7شکل

Si:CoVSi[001]  وV-Si:RhVSi[001]. 

 

 . نتیجه گیری4

و  RhVSiو  CoVSiهویسلر -هنیمهای های ساختاری، الکترونیکی، اپتیکی و پایداری ترمودینامیکی ترکیبویژگی

و پتانسیل  GGAو بکارگیری تقریب  DFTی با اعمال محاسبات اصول اولیه هاآن ]000[نازک لایه هاینیز فیلم

TB-mbJ .ی پایداری این دو ترکیب دهندهاری و بررسی نمودارهای فازی نشاننتایج بخش ساخت مطالعه شد

-ها میآن ]000[های پایانش ممکن برای فیلم 6و نیز پایداری ترمودینامیکی  -MgAgAsنوع هویسلری در ساختار

مستقیم در راستای واری غیرهای نمغناطیسی با گافسانایی غیررهماهیت نیم RhVSiو  CoVSiباشد. هویسلرهای 

L-X  از تقریب  ولتالکترون 79/0و  ولتالکترون 97/0حدودGGA  از  ولتالکترون 70/0و  ولتالکترون 2/0و

TB-mbJ های اند. از بین پایانشرا نشان دادهV-Si ،Co-V  وCo-Si  برایCoVSi[001]  و نیزV-Si ،Rh-V 

% 000قطبش اسپینی نزدیک به  فلز فرومغناطیسی بارفتار نیمه V-Siفقط دو پایانش   RhVSi[001]برای  Rh-Siو 

 هایی پاسخ خوب قسمتهایشان نیز نشان دهندهها و فیلماین هویسلر. بررسی رفتار اپتیکی نداهخود نشان داد را از

باشد که این مواد ها میبرای آنمرئی طیف یبالا در محدوده اپتیکی نسبتا الکتریک  و جذبحقیقی و موهومی تابع دی

 سازد. نوری مناسب میگسیل هایرا برای کاربردهای اپتوالکترونیکی و دیوود
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Half-metallic properties, optical behavior and thermodynamic 

stability  of film surfaces [001] XVSi (X = Co, Rh) half-

Heusler alloys. 
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Kermanshah, Iran 

 

Abstract 

Based on the density functional theory and the GGA approximation, by applying 

the improved potential of TB-mbJ the structural, electronic, optical, and 

thermodynamic properties of the XVSi semiconductor compounds (X = Co, Rh) 

and its [001] films Were studied. These two heusler compounds with the non-

magnetic semiconductor behavior are stable in the MgAgAs-type cubic structure 

with F4-3m space group. Due to the good responses of the real and imaginary parts 

of the dielectric function for CoVSi and RhVSi in the visible spectrum range and 

the low electronic loss function, these two heuslers will be suitable for optical 

applications in this energy range. An examination of the stability phase diagram of 

[001] films showed that all 6 of its possible terminations would be 

thermodynamically stable. The electronic structure of these films indicates the 

emergence of half-metallic magnetic behavior only for two terms of V-Si: CoVSi 

[001] and   V-Si: RhVSi[001]. The responses of the dielectric function, as well as 

the absorption spectra of the two terms, are similar to those of the Bulk state, but 

with less intensity, while the electron loss in these two films is greater than that of 

the Bulk. 

Key Words: Density functional theory, Heusler compounds, Thin films, 

Thermodynamic stability, Dielectric function, Phase diagram, Electronic 

properties, XVSi (X = Co, Rh). 
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