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 چکیده

 این .تسابررسی شده  Zr2 TiSi ترکیب هویسلر نوری ری مکانیکی، خواص الکترونیکی وبر اساس تئوری تابعی چگالی، پایدا

خواص اپتیکی  .است μB 6 یسیگشتاور مغناط دارای و حجم – یانرژ یمنحن هیفونون با نقطه حالت پا یداریپا یدارا بیترک

 .است 2.2و  3.3به ترتیب  z و x در هر دو جهت الکتریک دیمقدار استاتیک تابع  که طوری به کند می تائیدرا  هادی نیمهرفتار 

بسیار کم نزدیک به صفر است، که تمایل  z و x های جهتدر  تر پایین های انرژیدر  الکتریک دیعلاوه بر این، بخش خیالی تابع 

 μvk-1634ی این ترکیب مقدار قابل توجه Seebeck ضریب .شود می تائیدش که توسط تابع جذب باشد هایی هادی نیمهدارد 

 .دهد میدمای اتاق را نشان  در μvk-1 14در دماهای پایین و کمتر از

 پایداری دینامیکی، ویژگی نوری، DFT ،Zr2TiSi Heuslerene :های كلیدی واژه
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 مقدمه

رشته  کیبه  یفلز مهی[، مطالعه مواد با خواص ن1] 1833در سال  یفلز مهیگروت در مورد مواد ن ی دیاز تحقق نظر پس

 انجام شده است دیجد یفلز مهیو توسعه مواد ن ینیب شیدرک، پ یبرا یادیز یشده است. تلاش ها لیتبد کیزیوظهور در فن

 ی[، مانند حافظه دسترس6،3] کینترونیدستگاه اسپ یکاربردها یفلزات برا مهیتلاش، استفاده بالقوه از ن نیا یاصل لیدل

را به  نیاز محقق یاریاز هزار عضو توجه بس شیبا ب یسلرهو باتیترک خانواده .بوده است [4] (MRAM) یسیمغناط یتصادف

[، 6،2] حافظه تشکیل مختلف، اثر یسیخواص مغناط ،یفلز مهیمختلف، مانند خواص ن یکیزیف خواص .خود جلب کرده است

 .است گسترده به این ترکیبات توجه لی[، دل14،11[ و مقاومت بالا ]8-7بالا ] یحرارت- یسیاثر مغناط

معمولاً عناصر گروه انتقالی هستند و  Y و X است که در آن اتم های X2YZ فرمول شیمیایی تمام ترکیبات هویسلر به طور کلی

هوسلر ترکیبات بین فلزی سه گانه با  آلیاژهای .یکی از عناصر اصلی گروه است Z مغناطیسی هستند و اتم غیر مغناطیسی

 ، وIII ،IV عناصرگروه های Z ...( وNi  ،Coو  Ti ،V، منگنز، کروم، Fe) .انتقالی هستند عناصر Y و X هستند که X2YZ ساختار

V هستند )... Al ،Ga ،Ge ،As ،Sn ،In در چهار شبکه آل دهیبه طور ا یترکیبات هویسلرستالیکر یساختارها) و غیره FCC 

 ]11-16] شوند یجا م  چهارم قطر جابه کیبه اندازه  یدر امتداد قطر اصل هینسبت به بق کیهستند که هر 

 .( یکی از مهم ترین موادی هستند که در طول تاریخ به طور گسترده مورد مطالعه قرار گرفته است d6مواد دو بعدی )

 یها دهیاست که منجر به پد یصفحه دو بعد کیگرما در  انیمحدود و جر یبارها لیبه دل یمواد دو بعد تیمحبوب نیا

خواص را در  نیکنند که ا یم دایپ 2D را به شکل یاز مواد خواص منحصر به فرد یاری. بسشود می یدرعایغ یکیزیف

 ،یبعد 6بالا در فاز  یدر دماها یآهن خاص باتیمس و ترک یدهایدهند. به عنوان مثال، اکس ینشان نم یسه بعد یساختارها

 ]16.[دهند یاز خود نشان م یی، خواص ابررسانادهد میرخ  یالکترون ها که فقط در فاز دو بعد یقو یبسته به همبستگ

ها مانند  تیمحدود یمواد گشوده است، اما برخ یایرا به دن یدیاگرچه ظهور گرافن با خواص منحصر به فردش پنجره جد

قان از محق یاریمشکل، بس نیغلبه بر ا برای .کند میمحدود  کیالکترون عیصفر، استفاده از گرافن را در صنا یشکاف انرژ

 .باشند رهیو غ ZnS ،MoS2 ،MoTe2 مانند یگریگرافن مانند د باتیاند تا به دنبال ترک شده قیتشو

 و Zr ،Ti یاتم ها p و d یها تالیاز اورب یسطح ناش یآزاد بر رو یوجود بارها لیبه دل Zr2TiSi سلریهو یدر ساختار دوبعد

Siشکاف  رییکنترل و تغ. میداران  نسبت به فاز توده این ترکیب واپتیکی یکیالکترون ،یسیدر رفتار مغناط یراتیی، انتظار تغ

 یسلرهو باتیآل در صنعت است. ترک دهیا باتیبه ترک یابیدست یبرا یدیابزار مف شهیدر مواد هم یسیو ممان مغناط ینوار

 نیاز ا ینمونه دو بعد کیساخت  با میانتظار دار نیدارند، بنابرا کیاپت و کینترونیاسپ عیاستفاده در صنا لیپتانس نیهمچن

 .میابیدست  یصنعت یدر کاربردها یقابل قبول تر جیبه نتا Zr2TiSi Heuslerene به عنوان باتیرکت

 یمحاسبات اتیجزئ

 .استفاده شده است هیانجام محاسبات اصول اول یبرا [17] (DFT) یچگال یتابع هیچارچوب نظر



 مطالعات علوم کاربردی در مهندسی

 13-62صفحات ، 1141 پاییز، 3، شماره 11دوره 

35 

 

 یک الکترونیشام به عنوان معادلات -به معادلات کوهن یک مسئله چند جسمی برهمکنش الکترون ها با هسته ها به عنوان

-حل معادلات کوهن یبرا [19] (FP-LAPW) شده با پتانسیل کامل  شده خطی امواج تخت تقویت روش [.13ابد ]ی یمتقلیل

 .شود میاستفاده  Wien2K [20] شام با استفاده از بسته

برای محاسبه  [21] (PBE-GGA) از تقریب گرادیان تعمیم یافته Perdew-Burke-Ernzerhof علاوه بر این، پارامتر

 ]66]شود میمحاسبات پلاریزه اسپین برای هر دو کانال اسپین بالا و پایین انجام  .شود میهمبستگی اعمال -پتانسیل تبادل

 RKmax=8.0 ،lmax=10 ورودی رویو سایر پارامترهای  شود میدر نظر گرفته  a.u6.4 شعاع مافین تین برای همه اتم ها

در  Kpoint هسته و والانس و یها الکترون یجداساز یقطع برا یانرژ ن،یبر ا علاوه .تنظیم می شوند Gmax=12(a.u)-1 و

همگرایی بار و انرژی برای محاسبات  تلرانس .شود یدر نظر گرفته م 6×16×16و  8Ry- بیبه ترت ریناپذ لیتقل نیلویبر هیناح

 .است yRرایان  1-14الکترون و  1-14به ترتیب کمتر از خودسازگار 

 ج و بحثینتا

 ساختار

( منجر 1شکل )الف() ( مطابق با111است، برش تک لایه ای از این ساختار در جهت ) FCC دارای پایه Zr2TiSi از آنجایی که

 .دهد میین لایه را نشان )ب( ضخامت اشکل  .شود می (Zr2TiSi Heuslerene) به یک مقطع شش ضلعی گرافن مانند

این  با .)الف( نشان داده شده است، این ترکیبات در ساختارهای شش ضلعی با یک اتم در مرکز قرار دارند همانطور که در شکل

حال، سلول های شش ضلعی در یک صفحه نیستند و در سه لایه تو در تو با تکینگی نسبتاً زیاد در کنار یکدیگر قرار می 

 و pd های و انتظار وجود اتم Zr و Ti های نوع فلز در این ترکیب مانند رود این ترکیب گرافن به دلیل نوع اتم ر میانتظا .گیرند

dd با این حال، عدم تقارن پیوندها و وجود اتم های .ها، پایداری مکانیکی خوبی داشته باشد بین آن Zr و Ti  این انتظار را

. دهد می( منحنی تغییر انرژی را بر حسب حجم نشان 6شکل ) .ر مغناطیسی استکه این ترکیب دارای با دهد میافزایش 

، اما شیب زیاد منحنی ها در دو طرف دهد میحجم تعادلی این ترکیب و نقطه حالت پایه را نشان  وجود یک نقطه مینیمم

شبکه در حجم تعادل در نقطه  نتایج این منحنی شامل ثابت های سختی بالامی باشد. که این کریستال دارای دهد مینشان 

گیگا پاسکال است مشروط بر اینکه سختی این  64حجمی این ترکیب حدود  مدول .( آمده است1حالت پایه در جدول )

 .ترکیب در محدوده فایبرگلاس باشد، اما مشتق مدول حجیم نشان دهنده وجود پیوند یونی بین اتم های این ترکیب است

کند که این  است، که بیان می µB6 رود و گشتاور مغناطیسی کل ترکیب از این ترکیب انتظار میبنابراین، رفتار مغناطیسی 

ادامه جهت بررسی ممان مغناطیسی این ترکیب با ترکیبات دیگر مانند  د ر .کند ترکیب از قانون اسلاتر پائولی پیروی می

Ti2FeGe  وMn2CoAl,Cr2CoP,V2CrGe ناطیسی مشابه ترکیب این ترکیبات دارای ممان مغZr2TiSi زیرا  [23] .دارند

 .در انتخاب ضخامت این گرافن، نوع استوکیومتری آن به درستی رعایت شده است
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 از نمای بالا و كنار. Zr2TiSi(: شبکه كریستالی هویسلر 1شکل )

 

 .Zr2TiSiحجم هویسلرِ -انرژی  (: منحنی2شکل )

 ، گشتاور مغناطیسی كل('B) و مشتق آن (B) ، مدول توده(V) ، حجم تعادل(a, c) (: پارامترهای شبکه1جدول )

(Mtot)و انرژی كل ، (E) 

parametr a (A
0
) c(A

0
) V(Bohr

3
) B(Gpa) B

/
 Mtot(µB) E(Ry) 

Zr2TiSi-2D 4.5213 18.7696 2244.665 19.268 3.984 2.0 -16684.286274 

 

 .V(، مدول برشی و نسبت پواسون Y، مدول یانگ )Cijضرایب الاستیک : (2)جدول 

yxν xyν Sxy Yy 

(Gpa) 

Yx 

(Gpa) 

C66 

(Gpa) 

C12 

(Gpa) 

C22 

(Gpa) 

C11 

(Gpa) 

Material

s 

0.643 0.643 12.254 40.269 40.269 12.254 44.164 68.672 68.672 Zr2TiSi 

 

 الاستیک

لاستیکی آن است ضرایب تانسور ایکی از پارامترهای مهم بررسی ویژگی  Zr2TiSiی ترکیب در راستای بررسی پایداری مکانیک

تمامی این  شود می( مشاهده 6همانطور که در جدول ) C11,C12,C16الاستیکی در ساختار دوبعدی عبارت است از 

قاومت بالایی را از خود نشان مثبت است بنابراین ترکیب در مقابل کشسانی م C11-C12پارامترها مثبت هستند و تفاضل 

این ترکیب نشان  SHEAR MODULو تحت تاثیر استرس های سطحی از خود مقاومت نشان می دهند همچنین  دهد می
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نسبتاً بزرگ  عدد yو  xراستای محورهای  در yung modulمقاوم است و  مقابل برش های سطحی این ترکیب در دهد می

40.269(N/M) توان انتظار داشت پیوند بین اتم های تشکیل دهنده این ترکیب از مقاومت لازم برخوردار  س می. پاست

کننده پیوند یونی بین اتم های تشکیل دهنده  تائیداست  0.3با توجه به آن که بزرگتر است  این ترکیب است ضریب پواسون

ساخت این ترکیب از استحکام مکانیکی لازم جهت  آن است بنابراین می توان ادعا کرد که از لحاظ تجربی در صورت

پایداری کشسانی وجود دارد و هم داریم هم  حالت پایهکاربردهای صنعتی برخوردار است چرا که در این ترکیب هم نقطه 

[26-24] باشد. پایدارلحاظ مکانیکی رود که این ترکیب کاملا به  می آمده است پس انتظار پایداری فونونی بدست
 

، C11 {به طور کلی، شش عنصر مستقل .ا این حال، تاکنون هیچ تلاشی برای سیستم های دو بعدی گزارش نشده استب

C22 ،C12 ،C16 ،C26 ،C66 ،{ به عنوان ثابت های الاستیک برای یک ماده دو بعدی مورد نیاز است، اما برای مورد خاص

 .یابند کاهش می{ C11، C16 ،C22}آنها به یک ردیف به صورت  کریستال های شش ضلعی،

ثابت های الاستیک مواد دوبعدی را  .وابسته است C66=(C11-C12)/2 که در آن آخرین عضو به دو عضو دیگر توسط 

باید با (نیوتن بر متر مربع)با این تفاوت که واحد پاسکال  می توان با رویکرد انرژی محاسبه کرد، مانند ساختارهای سه بعدی،

 .جایگزین شود (رنیوتن بر مت)

داریم (δ = 0) بنابراین، با استفاده از مشتق مرتبه دوم انرژی وابسته به کرنش در کرنش صفر

: (1) 

سایر ضرایب مکانیکی را می توان با کمک ثابت  .است x-y صفحه در( اصلی منطقه) کرنش بدون سیستم مساحت A0 که در آن

 .[16]رح زیر یافت های الاستیک به ش

 (2) 

 

 (3) 

 (4) 

 

 (5) 

 

 (6) 
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 .Zr2TiSi Heuslerene (: ساختار باند فونونی3شکل )

 

با دو  (e) تا (a) های این ترکیب در دو کانال چرخشی بالا و پایین در پانل (DOS) های چگالی کل حالت (، منحنی1در شکل )

ناهمسانگردی در دو چرخش بالا و پایین است، اما  DOS نینقطه مشترک هر دو منح .اند بررسی شده mBJ و GGA تقریب

 که طوری بهمغناطیسی را می توان مشاهده کرد،  هادی نیمهبیشتر مشهود است، زیرا رفتار  mBJ این ناهمسانگردی در تقریب

که حالت های در اسپین پایین می باشد. لازم به ذکر است  eV4.61و شکاف  .دراسپین بالا است eV4.1دارای یک شکاف

امکان رفتار یکنواخت حفره ها و الکترون ها در حالت  دهد میالکترونیکی زیر تراز فرمی کاملاً پیوسته هستند که نشان 

الکترون های آزاد روی سطح  .برانگیخته در سطح فرمی وجود دارد. شکل دندانه اره ای این نمودارها به دلیل وجود آن است

به دلیل حجم بالای الکترون ها و حفره ها پیوسته  DOS با وجود این، منحنی های .کند میحلی تر هوسلرن، این نمودارها را م

رسم شده  Si اتم p و اوربیتال Ti و Zr اتم های d برای اوربیتال های (c) جزئی برای این ترکیب در پانل DOS نمودار .هستند

است که اکثر حالت های  Ti-d مربوط به DOS های که بیشترین علت ناهمسانگردی در منحنی شود میمشاهده  .است

حداکثر  در Ti-d الکترونیکی زیر سطح فرمی در اسپین بالای متعلق به این اتم است. بالاتر از سطح فرمی، حالت های الکترون

 .متغیر است لتالکترون و 1.7تا  4بیشترین سهم را در اسپین بالا دارند که از  Zr-d های به بعد است و یون eV 6اسپین از

در  Zr-d های الکترونیکی دهد، اما حالت رخ می ولت الکترون 6های کمتر از  در اسپین بالا در انرژی Si-p بیشترین سهم

باز هم مانند اسپین بالا،  .کنند فرمی بازی می Ti-d غالب هستند و نقش مهمی بالاتر از سطح الکترون ولت 6-تا  4محدوده 

که پیوندهای بین اتم  دهد میهمپوشانی حالت های الکترونیکی نشان  .است الکترون ولت 1-تا  6-در محدوده  Si-p سهم

در هم تنیدگی چگالی  .هستند pd از نوع Si و Ti و بین اتم های pd از نوع Si و Zr ، بین اتم هایd-d از نوع Ti و Zr های

کترون ها در هر حالت راهی برای هدایت در هویسلرن پیدا می حالات در ناحیه هدایت در هر دو اسپین بیانگر این است که ال

 .کنند

 و (c) های ، و همچنین در پانلGGA برای (b) و (a) های را در دو اسپین بالا و پایین در پانل Zr2TiSi درادامه ساختار باند

(d) برای تقریب mBJ منحنی های کاملاً با نمودارها .نمایش داده شده است در منطقه بریلوین اول DOS سازگار هستند. 

 شوند، در پانل های این ترکیب برانگیخته می دهد که وقتی الکترون های زیر و بالاتر از سطح فرمی نشان می چگالی زیاد حالت
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(c) رسانا با شکاف مستقیم بسیار کوچک است در حالی که شکاف نواری اسپین پایین  شود که این ترکیب یک نیمه مشاهده می

 .ستقیم استغیرم

 

 

 

 جزئی mBJ ،(e) DOS توسط GGA،(c,d)توسط Zr2TiSi Heuslerene (a,b) و ساختار باند DOS (: كل4شکل )

 .mBJ توسط
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کاملاً واضح است که با  .سیم شده استتر پایین( در دو اسپین بالا و 6در شکل ) Zr2TiSiهولسرن چگالی الکترونی ساختار

که نشان دهنده رفتار  کند میجی، شکل چگالی الکترون در سطح صفحه هوسلرن تغییر چرخش میدان مغناطیسی خار

در اسپین بالا بسیار زیاد است در حالی که این  Ti و Si فراوانی چگالی الکترون در اطراف اتم های .مغناطیسی این ترکیب است

ه دلیل تغییر جهت میدان مغناطیسی نشان این تغییر چگالی ب .چگالی الکترون در اسپین پایین به شدت کاهش می یابد

که این ورق گرافن مانند می تواند به عنوان یک صفحه کلید روشن/خاموش استفاده شود که می تواند تحت یک میدان  دهد می

که با تغییر جهت اسپین، گرادیان چگالی بار در اطراف اتم ها تغییر  شود میهمچنین مشاهده  .مغناطیسی خارجی کنترل شود

که نشان دهنده تشکیل چندقطبی های الکتریکی در صفحه این گرافن مانند است، بنابراین این ترکیب مورد مناسبی  کند می

افزایش بسیار زیاد چگالی الکترون در اسپین بالا، بستر مناسبی برای هدایت  برای اهداف ترموالکتریکی است. نکته دیگر

تکینگی نزدیک سطح، لایه و زیرسطح، دریایی از الکترون ها را در  .کند فراهم میحرارتی، هدایت الکترون و هدایت الکتریکی 

 .کند میاین اسپین ایجاد 

و لایه زیر سطح و  Si ، در اسپین بالا در سطح گرافن، چگالی بالایی در اطرافشود می( مشاهده aهمانطور که در پانل )

و در اسپین پایین، این چگالی های بالا  اسپین ، اما با تغییر جهتشود میمشاهده  Ti همچنین چگالی بالا در اطراف اتم های

بزرگتر از اسپین پایین در صفحات  13444چگالی بار در اسپین بالا تقریباً  که طوری بهکاهش قابل توجهی را تجربه می کنند 

 .هوسلرن است

 

 .در دو اسپین بالا و پایین Zr2TiSi هویسلر (: چگالی الکترون5شکل )

 خواص نوری

این تابع، . شود الکتریک آن ماده بررسی می ها با ماده و به دست آوردن خواص نوری، تابع دی برای بررسی برهمکنش فوتون

 ε(ω)=ε1(ω)+iε2(ω)الکتریک به شکل تابع دی. پاسخ کریستال به میدان الکترومغناطیسی است

به [ 67،63]کرونیگ -توان از تبدیل کرامرز بخش حقیقی را میها،  با داشتن بخش موهومی برای همه فرکانس. مختلط است

 :دست آورد
1

1 Im (q, )
Re (q, ) =1+ P    ,

d  
 

  

 



 
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1

1
Re (q, ) 1

Im (q, ) = P    ,
d  

 
  







  
 

 

تابع  مطالعات .دهنده خواص نوری است و به ساختار نوار الکترونیکی بلور بستگی دارد ، نشانε(ωالکتریک مختلط، ) تابع دی

باندی و   تابع دارای دو گذار درون این .سنجی نوری در تعیین ساختار نواری کل مفید هستند طیف الکتریک با استفاده از دی

 و گذار بین( های آزاد جذب توسط الکترون)های حجمی  باندی به دلیل برانگیختگی پلاسمون  گذار درون. باندی است  بین

 تابع دی( تقریباً صفر)های بسیار پایین  در انرژی الکتریک دیمقدار تابع . های جذب است  باندی به دلیل برانگیختگی در لبه 

را در دو جهت در  Zr2TiSiترکیب هویسلر پارامترهای نوری مختلف 2 شکل .است( الکتریک ثابت دی)لکتریک استاتیک 

ابل مشاهده الکتریک ق بخش حقیقی تابع دی (a) شکلدر. دهد نشان می( g)تا ( a) شکلاز( zz)و عمود بر صفحه ( xx)صفحه 

 .کمتر است zدهد، اما مقدار استاتیک آن در امتداد محور  را در هر دو جهت نشان می هادی نیمهاست که رفتار 

 

 ε1(ω))بخش استاتیک آن . دهنده پاسخ نوری ماده به نور تابیده شده بر آن است ، نشانالکتریک دیبخش حقیقی تابع  

at ω=0) )نهایت و مقادیر زیاد، در  در فلزات مقدار آن به بی که طوری بهدهد،  اده به ما میاطلاعات مهمی در مورد ماهیت م

دهنده رفتار فلزی ماده در هر انرژی  نشان ε1(ω)مقادیر منفی . رساناها کمتر از چهار و در مواد عایق کمتر از یک است نیمه

 .تر باشد  رساناها برجسته رود خواص نیمه بنابراین، انتظار می. است

رسد و سپس با شیب بسیار تندی  می ev1.6، با افزایش انرژی فوتون فرودی، به حداکثر مقدار در انرژی xر امتداد محور د

وجود دارد که مقدار آن یا منفی یا  VU 7/6تا  VUدر این جهت، پیک دیگری در ناحیه مرئی و در لبه . یابد کاهش می

نوری در این جهت و این محدوده انرژی، پاسخ واضحی نیست زیرا چگالی  دهد پاسخ مقداری نزدیک به صفر است، که نشان می

 شود، اما مقدار اپسیلون از منجر به پاسخی مشابه فلزات می این .بار آزاد زیادی در این جهت روی صفحه هویسلرن وجود دارد

VU 7/6 محور در جهت . کند رسد و مانند خلأ رفتار می به بعد به مقدار اشباع کمتر از یک میz شود که با  نیز مشاهده می

کاهش  xتری در مقایسه با جهت محور  الکتریک با شیب ملایم افزایش انرژی فوتون فرودی، بزرگی بخش حقیقی تابع دی

بنابراین، با . دارد، با این تفاوت که مقادیر آن گاهی منفی است xبه بعد، رفتاری مشابه جهت  VU 7/6یابد و از محدوده  می

 .شود هادی و خلأ مانند برای این ترکیب مشاهده می ، رفتاری نیمهZانرژی فوتون فرودی در جهت افزایش 

های بخش موهومی تابع  پیک. اند های بخش موهومی اپسیلون در دو جهت رسم شده ، تغییرات منحنی(ب)در شکل 

در مواد عایق و . هر انرژی نوری هستنددهنده گذارهای الکترونی درون باندی و بین باندی در  نشان(ε6(ω ))الکتریک  دی

 zو  xهادی در هر دو جهت  رود، رفتار نیمه که انتظار می همانطور .رسانا، نمودار این تابع دارای یک شکاف نوری است نیمه

 VU 1شکافی در حدود  Zدر جهت  اما .قابل تشخیص است xشود با این تفاوت که یک شکاف صفر در جهت  مشاهده می

های اصلی در  شود، قله همانطور که مشاهده می. ی گذارهای الکترونی هستند دهنده های این منحنی نشان قله .دارد وجود

ها  ی گذارهای بین باندی و درون باندی است، اما قله دهنده دهند که نشان رخ می xدر امتداد محور  VU، مرئی و Ryهای  لبه

 xهای در جهت محور  علاوه بر این، قله. دهد های بالاتر رخ می که در انرژی هستند zدارای یک تغییر رنگ آبی در امتداد محور 

، عملاً هیچ گذار الکترونی رخ  ve14پس از . شوند تر می طولانی ve 6پس از zهای در محور  بزرگتر هستند و قله ev 6تا 

های حقیقی و  مقایسه بخش با .کند عنوان یک ماده شفاف در هر دو جهت عمل می به Zr2TiSiترکیب هویسلردهد و نمی

 .مطابقت خوبی دارندZr2TiSi [68،34 ] ، بخش تابع استاتیک و بخش موهومی باiL6CrCو  iL6CaCموهومی با ترکیبات 

لازم به ذکر است که در اینجا، به طور . اند های طیف اتلاف انرژی در دو جهت ذکر شده نشان داده شده ، منحنی(c)در شکل 

 .وجود دارد Ryدارای یک تغییر رنگ آبی هستند و یک شکاف در ناحیه  Xنسبت به  Zلی در امتداد محور های اص مشابه، قله

. 2شکل . دهد این ترکیب برای اپتیک مناسب است کوچک هستند، که نشان می VUهای  و لبه Ryمقادیر تلفات در ناحیه 

خاموشی در ( ز)شکست، ( و)ها،  بازتاب( ه)جذب، ( د)تلفات، ( ج)الکتریک،  های حقیقی و موهومی تابع دی بخش( الف، ب)

، که با  ev2یک پیک بزرگ دیراک در ناحیه  وجود .VUو  Ryکاربردهای اپتوالکترونیکی در ناحیه  و .zو  xامتداد دو جهت 
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، (d) در شکل. کند می تائیدالکتریک همزمان است، نوسانات پلاسمون را در این انرژی  مقدار صفر بخش حقیقی تابع دی

مقدار اصلی . شود شروع می VU 1رود، جذب در هر دو جهت با شکاف  اند و همانطور که انتظار می های جذب رسم شده منحنی

، با تغییر جهت  ve14در ناحیه  zدهد، اما در جهت محور  رخ می( ve6تا  1)تر  های پایین در انرژی xجذب در جهت محور 

در نتیجه، با چرخش جهت نور، تغییری در رفتار نوری هویسلر . کند ی نیز تغییر مینور فرودی به نمونه، رفتار جذب نور

Zr2TiSi شکل  در .شود مشاهده می(V)شود که مقادیر استاتیک  مشاهده می. ، ضریب بازتاب در دو جهت بررسی شده است

فرودی، به حداکثر مقدار خود به  است و در هر دو حالت، با افزایش انرژی نور 4.1و  4.18به ترتیب  zو  xآن برای جهت 

 .شود تر جابجا می به سمت مقادیر پایین 7.6با این حال، پس از . رسد می 4.16و  4.3ترتیب در حدود 

جذب  VU 6دهد و بیشترین نور را در  دهد که به طور کلی، این ترکیب رفتار فلزی از خود نشان نمی این نتایج نشان می

. های بالاتر شفاف است دهد، بنابراین ترکیب در انرژی بیشتر عبور می الکترون ولت 16تا  7.6، (b)در مقایسه باشکل . کند می

که نشان دهنده  1.8و  1.2بررسی شده است، با مقادیر استاتیک به ترتیب  zو  x، ضریب شکست در هر دو جهت (f)در پنل 

. یابد رسد و سپس کاهش می رودی، به یک مقدار حداکثر میهر دو ترکیب، با افزایش انرژی فوتون ف در .رسانا است رفتار نیمه

دهنده پدیده ابرتابناکی  رسد که نشان می 1به مقادیر کمتر از  5evبا کاهش ضریب شکست در هر دو ترکیب، پس از انرژی 

به  ve 1.6از. تتر از سرعت فاز نور در خلأ اس است، به این معنی که سرعت فاز امواج الکترومغناطیسی در هر دو جهت سریع

ها شفاف  در این انرژی Zr2TiSiدهد ترکیب  کمتر از یک است که نشان می zو  xدر هر دو جهت ε1(ω)بعد، مقدار 

 .است
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( شکست، d( بازتاب، )e( جذب، )d( افت، )cالکتریک، ) های حقیقی و موهومی تابع دی ( بخشa ،b(: )6شکل )

(g محوشدگی در دو جهت )x  وz. 

 نتیجه گیری

، خواص مکانیکی، الکترونیکی، نوری و ترموالکتریکی ترکیب هویسلر FP-LAPWبر اساس نظریه تابعی چگالی و روش 

Zr2TiSi .مورد بررسی شده است 

 دهد که این ترکیب دارای حجم تعادلی با سفتی کریستالی نسبتاً قابل قبول است. منحنی انرژی بر حسب حجم نشان می

 میکروبر است. 6حجم که به نوع پیوندها در این ترکیب اشاره دارد، یونی است و گشتاور مغناطیسی آن -انرژیخروجی نمودار 

 ی پایداری آن است. دهنده های نوری مثبت است که نشان ارتعاشات فونونی این ترکیب دارای شاخه

تراهرتز عملاً خطوط صافی با  3وح بالاتر از سط که طوری بهشود،  تفاوت در وزن اتمی منجر به ایجاد چهار شکاف نوسانگر می

های  افتد، اما در فرکانس دهد یا به سختی اتفاق می شیب تقریباً صفر هستند. بنابراین، انتقال انرژی در این محدوده یا رخ نمی

 ها شیب لازم را برای انتقال انرژی حرارتی دارند. پایین )صوتی(، شاخه

رکیب در هر دو اسپین دارای یک شکاف مستقیم در سطح فرمی است که دلیل اصلی آن ، این تmBJبا استفاده از تقریب 

های برانگیخته هستند  میزبان الکترون dهای  است. در طول انتقال، اوربیتال p-Siو  d-Zr ،d-Tiهای  همپوشانی حالت

 انتقال است.دهد که این ترکیب گزینه مناسبی برای  ها در اطراف سطح فرمی نشان می و چگالی حالت

کند. با صفر بودن مقدار بخش حقیقی تابع  می تائیدهادی آن را  ، رفتار نیمهzو  xالکتریک این ترکیب در هر دو جهت  تابع دی

رود. در محدوده  ، نوسانات پلاسمونی انتظار میElossالکترون ولت و پیک  7در محدوده انرژی  xالکتریک در جهت  دی

شود و سرعت فاز در این ماده بیش از سرعت  بعد، ضریب شکست در هر دو جهت کمتر از یک می الکترون ولت به 1.6انرژی 

کلوین حدود یک است که نشان دهنده کیفیت بالای این ترکیب در این  144سیبک در دماهای زیر  بیضر یابد. نور افزایش می

 دما است. ضریب سیبک مقدار قابل توجهی معادل

 230μvK
μvK ای پایین و کمتر ازدر دماه 1-

-1
دهد. علاوه بر این، رسانایی الکتریکی و  در دمای اتاق را نشان می 14 

توان از آن به عنوان عایق در این محدوده  های قابل توجهی هستند. در نتیجه، می حرارتی تا محدوده دمای اتاق دارای شکاف

 توان از آن به عنوان مولد برق استفاده دهد که می می استفاده کرد. در دماهای بالا، ضریب توان این ترکیب نشان

 کرد.
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Abstract 

Based on the density functional theory, mechanical stability, electronic, optical and thermoelectric propertiesof 

Zr2TiSi Heuslerene have been investigated. This compound has phonon stability with the ground state point of 

energy – volume curve and has2µB magnetic moment. It has a0.24eV energy gap along withM point by mBJ 

approximation. The optical propertiesconfirmits semiconductor behavior so that the static value of the dielectric 

function in both x and z directions is 3.8 and 6.6, respectively. Moreover, the imaginary part of the dielectric 

function has very minimalclose to zero at lower energies in the x and z directions, tending to be 

semiconductorsas confirmed by its absorption function. The Seebeck coefficient of this compound reveals a 

significantvalue of 230μvk
-1

 at low temperatures and less than 40μvk
-1

 at room temperature. The figure of merit 

provides that its highest thermoelectric coefficient occurs at low temperatures and 100 K. 

Keywords: DFT, Zr2TiSi Heuslerene, dynamic stability, optical properties 

 

 

 

 

 


