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 چکیده
اله، با استتفاده از محاستبات در این مق .فلز، پتانسیل کاربردی زیادی در فناوری اسپینترونیک دارندترکیبات فرومغناطیس نیم

ایتم. ستنگی پرداختتهدر ستاختارهای بلنتدروی و نمتک CaNابتدا به ساکن به بررسی خواص مغناطیسی و طیف مگنونی 

 cellB 8/فلزی با مغناطیتدیی که هر دو ساختار بررسی شده، خاصیت نیمه دهدساختار الکترونی به دست آمده نشان می
نیتروژن نشات یرفته است. با توجه به طیف مگنتونی محاستبه شتده بترای ایتن دو  pز اوربیتال دهند که ااز خود نشان می

  شود.بینی میسنگی کمتر از ساختار بلندروی پیشدر ساختار نمک CaNهای تبادلی و دمای کوری سیستم، ثابت

 

      مقدمه

هستند، قابل  fیا  dهای غیر پر ا اوربیتالکه شامل عناصر واسطه ب تنها در ترکیباتی ،، مغناطشدر دیدیاه سنتی 

 ،CrAs ( ترکیبzinc-blende) بلندروی ساختاری در فلزکشف خاصیت فرومغناطیس نیمه پس از مشاهده است.

ها صنعت اسپینترونیک و رشد منسجم آنآنها در به علت پتانسیل کاربردی  ،روی مواد مشابه لاقه زیادی برای مطالعهع

رکیبات فلزات واسطه به سمت تتوجه چه بیشتر  ایر .[1] وجود آمده ، بمشابهدوتایی با ساختار  هایهادیدر نیمه

ی فاقد عناصر ترکیباتشد که بینی سبات ابتدا به ساکن پیشبا استفاده از محا ،0225در سال برای اولین بار  ،بوده است

های جدید نشان بررسی .[2]دارند فلزی نیمه فرومغناطیسنیز در ساختار بلندروی خاصیت  CaAsواسطه نظیر 

فلزی دارد این یونه ترکیبات نیز قابلیت بروز رفتار نیمه ساختار نمک سنگیدهد که علاوه بر ساختار بلندروی، می
[3]. 

در این کار تحقیقاتی، ما از محاسبات مبتنی بر نظریه تابعی چگالی و روش پتانسیل کامل که در بسته محاسباتی فلور 

در  CaNبلور  8، برای محاسبه و بررسی خواص مغناطیسی و طیف مگنونی[5][4]به کار یرفته شده است 

امواج خطی بهبود  که روشدر روش محاسباتی مورد استفاده،  ایم.سنگی استفاده کردهساختارهای بلندروی و نمک

-تقسیم میهای اتمی و ناحیه بین جایگاهی ی یاخته واحد به کرهفضا( نام دارد، FPLAPW) پتانسیل کاملبا  یافته

های اتمی برای بسط تابع موج از اربیتاللذا کنند و تری احساس میقویها پتانسیل الکترون، های اتمیکرهدر شود. 

از امواج تخت به تری دارند، اکتروستاتیک ضعیفپتانسیل که مناطق بین جایگاهی شود در حالی که در استفاده می

 1×1×1ی و مش بهینه شده PBE [6]. در این مقاله از تقریب تبادلی همبستگی [5]شود عنوان توابع پایه استفاده می

 در منطقه اول بریلوئن برای انجام محاسبات با دقت مطلوب استفاده شد. kاز نقاط 

  و بحث: یجانت 
و  بوهر  5/9برابر با  CaNسنگی ساختار نمکبهینه پارامتر شبکه های مختلف، ابتدا با بررسی انرژی سیستم در حجم

پکیدیی سنگی به دلیل تر بودن پارامتر شبکه ساختار نمک. کوچکدست آمدبه بوهر  15/82رابر با ساختار بلندروی ب

  های بهینه محاسبه یردید.آن است. سپس خواص الکترونی و مغناطیسی در پارامتر شبکه بیشتر

                                                 
1 Magnon spectrum  
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ارایه شده و دلالت بر رفتار  8در دو ساختار بررسی شده در شکل  CaNساختار الکترونی به دست آمده برای 

شود، چگالی حالات اقلیت )اسپین ها دارد. همانطور که در منحنی چگالی حالات مشاهده میاین سیستمفلزی نیمه

 پایین( در هر دو ساختار رفتار فلزی دارند، در حالی که در کانال اسپینی اکثریت، یک یاف نواری )یاف نیمه فلزی(

های مناسبی برای استفاده در صنعت یزینهفلزی، این مواد به دلیل خاصیت فرومغناطیس نیمه شود.مشاهده می

ناشی از اتم  نیتروژن است که فاقد  CaNشود، مغناطش مشاهده می همانطور که در شکل اسپینترونیک هستند.

 pناشی از اوربیتال ترکیب بنابراین مغناطش این  تشکیل شده است. pاربیتال لایه ظرفیت آن از  است و dاوربیتال 

های کلسیم اتم است که با سایر نتایج در توافق است. B8در هر دو ساختار  CaNمده برای مغناطش بدست آاست. 

اندکی هیبریدشدیی شود. درصد مغناطیدیی سیستم از اتم نیتروژن حاصل می 98مغناطیدیی اندکی دارند و حدود 

. به موثر استدر این سیستم در تسهیل بروز رفتار فرومغناطیسی در سطح فرمی وجود دارد که  dو  pبین اوربیتال 

کنش تبادلی استونر را برهملذا کند و در سطح فرمی کمک می pعبارت دیگر این هیبریدشدیی به تیز شدن حالات 

های شبکه کند. در ترکیبات مشابهی که این هیبریدشدیی وجود ندارد، رفتار فرومغناطیسی در ثابتتقویت می

تمایل دارند به علت یونیدیی زیاد،  pنشان داده شده است که مواد دارای مغناطش اخیرا  .[7] دهدمیرخ تری بزرگ

نرژی الکترواستاتیکی آنها سنگی، تشکیل بلور دهند تا اهای بیشتر، نظیر ساختار نمکهایی با تعداد همسایهدر ترکیب

  .[3] شودهای بزریتر پایدار میکاهش پیدا کند و لذا ساختار بلندروی در حجم

 هستند  که در آن اندازه ممانها اتم اسپینناشی از چرخش های مگنونی در یک سیستم، امواج مارپیچی برانگیختگی

که  qییری آنها از اتمی به اتم دیگر با یک زاویه مشخص در جهت بردار کند و فقط جهتها تغییر نمیاسپینی اتم

  آید:اندازه ممان مغناطیسی در این حالت از رابطه زیر بدست می کند.شود، تغییر میبردار مارپیچ اسپینی یفته می

(8)                     (cos( . )sin ,sin(q.R )sin ,cos )
n n n

M M q R        
فاز  و  منطقه اول بریلوئنبردار موج در  nR ،qمستقر در مکان بلوری  اتم ممان مغناطیسی nMکه در این رابطه 

. شده استارایه  CaNهردو ساختار محاسبه شده برای طیف مگنونی  0شکل  دراولیه جهت ممان اسپینی است. 

داخل منطقه های بردارهای موجبیشتر ازای در ساختار بلندروی به گنونی م هایانرژی برانگیختگی شود کهمشاهده می

ساختار مغناطیسی کنش تبادلی در سنگی است و این نشان از قدرت بیشتر برهمن بیشتر از ساختار نمکوئاول بریل

، در حالی که توافق کامل دارد [7]دست آمده برای ساختار بلندروی با سایر مقالاته بطیف مگنونی  سنگی دارد.نمک

 
 در  دو ساختار نمک سنگی و بلندروی CaNچگالی حالات اتمی و بین جایگاهی و ساختار نواری  : 8شکل 
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برای   0RPAبرطبق رهیافت ، جدید است و تاکنون یزارش نشده است. سنگیمنحنی بدست آمده برای ساختار نمک

بنابراین  [7]طیف مگنونی دارد شود که دمای کوری رابطه مستقیمی با انرژیمشاهده می بدست آوردن دمای کوری

  شود.بینی میسنگی کمتر از ساختار بلند روی پیشدمای کوری ساختار نمک
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2 Random phase approximation 

 سنگیروی و نمکدر دو ساختار بلند CaNبرای محاسبه شده طیف مگنونی  : 0شکل 
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