
 95                                                 1397، تابستان 17، شمارة9ي، دورةاذرهبسهاي مجلۀ پژوهش سیستم   

 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.

 باشد.می المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقاله تحت  

 MnGe2Co یحرارت وخواص ساختاري، فونونی  ساکنبه ابتدامحاسبات 
  MnSi2Co و

  2سید جواد موسوي، ،1علی فاضلی کیسمی

 ایراناردبیل، ،آزاد اسلامی دانشگاه،واحد اردبیل ،گروه فیزیک1
  ایران رشت، ،آزاد اسلامی دانشگاهواحد رشت، گروه فیزیک، 2
  17/02/1397پذیرش:    25/11/1396: ینهائ یرایشو   25/06/1396دریافت: 

  دهیچک
. خواص انددهیگردو با یکدیگر مقایسه  شدهمحاسبه MnSi2Coو  MnGe2Coدر این مقاله، خواص ساختاري، فونونی و حرارتی 

 کوآنتومحاسباتی م ۀتابعی چگالی اختلالی و بست ۀبا استفاده از نظریخوبی دارد.  یخوانهمساختاري با دیگر نتایج نظري و تجربی 
د دهمیان نش جزئیفونونی کلی و  يهاحالتچگالی  ۀمختلف انجام شد. محاسب يهاجهتمحاسبات پراکندگی فونونی در  اسپرسو،

ماي د نیز ثابت وگرماي ویژه در حجم  محاسبات بر آن. علاوهابدییمدر بسامدهاي بالاتر کاهش  هااتمکه با افزایش جرم، سهم 
 900تادماي صفر ةدر محدود سهم فونونی در نظر گرفتنتنها با  2بسیگاینشتین و کد -هماهنگ دبايستفاده از روش شبهدباي با ا
دارد و در  3Tصورتبهپایین رفتاري  يدماهاگرماي ویژه در  خوبی دارد. یخوانهمکه با دیگر کارهاي نظري  آمدهدستبهکلوین 

  .ابدییمکاهش  یآرامبههمچنین دماي دباي با افزایش دما  کندیمدماهاي بالا به یک حد اشباع میل 
  .MnSi2Coو  MnGe2Coاینشتین، خواص فونونی، -هماهنگ دبايمدل شبه واژگان:دیکل

  مقدمه
 موردتوجههمواره فلز مواد نیم سیفرو مغناطآلیاژهاي  

مرکب از خواص  ییهایژگیو. این مواد اندبودهمحققین 
ات . این ترکیبدهندیماز خود نشان  ییرسانامین فلزي و
اسپینی کامل  ةقطبید صورتبهانرژي فرمی  اطراف

 يهایگژیو آنها اسپینی ۀمؤلفیک  کهيطوربه، باشندیم
از خود  ییرسانامین يهایژگیودیگر  مؤلفه فلزي و

  ].1-4دهد [یمنشان 
 زیادي که در مباحث يهااستفادهاین آلیاژها با توجه به 

مانند استفاده در ابزارهاي مقاومت  1یکاسپینترون
تی و ح مغناطیسی بزرگ يهامقاومتمغناطیسی تونلی، 

                                                        
 :نویسنده مسئولalif1364@yahoo.com 

 
1Spintronic 
2Huesler 

 هتوج موردبسیار  ،دارند کاربردهاي الکترومکانیکی
 MnSi2Coو MnGe2Coدر این میان  ].1،5[ باشندیم

کامل با توجه به داشتن دماي  2آلیاژهاي هویسلر عنوانبه
که عاملی مهم در ساخت  K900کوري بالا(در حدود 

ردار برخو ياژهیواز اولویت  )قطعات الکترونیکی است
  .]1،6[ باشدیم

Ouardi  ساختار  الکترونی و خواص] 7همکاران [و
و خواص مکانیکی، مغناطیسی و ترابردي ترکیب  بلوري

. اندنموده را بررسی MnGe2Coهویسلر چند بلوري 
الکترونی و مغناطیسی ، خواص ساختاريهمچنین 

MnX(X=Si,Ge,Sn)2Co  توسطPicozzi و 

mailto:alif1364@yahoo.com
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لکترونی خواص فونونی و ساختار ا ] و نیز6همکاران [
MnX(X=Si,Ge,Al,Ga)2Co  توسطCandan  و

  است. قرارگرفته یبررس مورد] 8همکاران [
 ،ترمودینامیکی مواد يهایژگیوبا توجه به اهمیت 

 مورد رسی خواص حرارتی مواد مختلف هموارهبر
 ترمودینامیکیخواص  وده است.ب توجه

x-2FeMnSixCo  توسطIto  براي ] 9همکاران [و
خواص حرارتی  تاکنوناما  ،شدهیبررس x≤0≥2مقادیر

MnX(X=Si,Ge)2Co  و ارتباط آنها با خواص فونونی
  بوده است. توجه مورداین مواد کمتر 

با  ،خواص ساختاري ۀما در این مقاله، پس از محاسب
خواص  ]10اسپرسو [ کوآنتوم محاسباتی ۀبستاستفاده از 

سپس با کد  ،دست آوردهفونونی این دو آلیاژ را به
اینشتین -هماهنگ دبايروش شبه و ]11،12[ 2بسیگ

مورد دلایل نتایج  خواص حرارتی آنها را محاسبه و در
  .میکنیمبحث  آمدهدستبه

  ساختار بلوري و جزئیات محاسبات
خواص ساختاري با روش  ساکنابتدابهمحاسبات  

 خطی ۀبا معادل هادادهتابعی چگالی با برازش  ۀنظری
-ورت پذیرفته است. پتانسیل تبادلیمورناگان ص-بیرچ

شیب  تقریب در تمامی محاسبات کاررفتهبههمبستگی 
. براي محاسبات باشدیم GGA(PBE)]13[ افتهیمیتعم
و  Co.pbe-sp-van.UPF فوق نرم يهالیپتانسشبهاز 

Mn.pbe-sp-van.UPF  وSi.pbe-n-van.UPF  و
Ge.pbe-dn-rrkjus_psl.0.2.2.UPF شدهاستفاده 

 يهاحالتچگالی و است. محاسبات پراکندگی فونونی 
با  تابعی چگالی و ۀروش نظری با فونونی کلی و جزئی

 شدهنجاما اسپرسو کوآنتوممحاسباتی  ۀبست استفاده از
ر مبناي محاسبات همچنین خواص حرارتی ب است.
در  ؛ کهاندآمدهدستبه 2بسیگکد  ۀلیوسبه ساکنابتدابه

 و حجم برحسبانرژي  يهادادهآن با استفاده از 

ع تاب ،در راستاي گاما در حجم تعادلی بسامدهاي نوري
دست آمد و با به گیبس غیر تعادلی انرژي آزاد

خواص مختلف حرارتی  حجم،آن نسبت به يسازنهیکم
  ].14[ دیآیمدست به

در تمامی محاسبات فونونی و ساختاري بعد از 
نواخت و مش یک Ryd60انرژي قطع  ،يسازنهیبه
شبکه  براي محاسبات و در نظر گرفته شد 5×5×5

  .شده استاستفاده  2×2×2از مش فونونی 
 4شامل  1L2در ساختار  شدهيبلورترکیبات هویسلر  

که هر یک با یک عنصر شیمیایی در  هستند زیرشبکه
 4/1,4/1,4/1(B) ،2/1,2/1, 2/1(C، (A)0,0,0مکان (

متعلق به گروه  و اندشده اشغال D)4/3,4/3 ,4/3( و
  .باشندیم Fm3mفضایی 

 Mn، 8هر اتم  Si,Ge)MnX(X=2Coدر ترکیب 
 دارد که در یک ساختاراول  ۀهمسای عنوانبه Coاتم

 هر اتم کهیدرحال رندیگیمقرار  یضلعهشت تقارنی
Co 4  اتمMn  عنوانبهگروه اصلی از اتم  4و 
  .همسایگان دارد نیترکینزد

  و بحثنتایج 
  خواص ساختاري 

کار  ةشدمحاسبه خواص ساختاري 1در جدول شمارة
ا استاتیک ب ۀانبوهحاضر شامل ثابت شبکه و مدول 

 مشاهده .اندشدهدیگر کارهاي تجربی و نظري مقایسه 
ي نظري و تجربی، سازگار جیو نتابین نتایج ما  شودیم

ما  ۀثابت شبک MnGe2Co براي وجود دارد.بی خو
 انبوههکمی کمتر از مقدار تجربی است. براي مدول 

گر ما با دی ۀمقدار تجربی وجود ندارد اما سازگاري نتیج
ثابت  MnSi2Coنتایج نظري بسیار عالی است. براي 

مقدار تجربی ثابت شبکه و به انبوههشبکه و مدول 
  مقادیر نظري آنها نزدیک است. 
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اتیک است انبوهه. مقادیر ثابت شبکه برحسب آنگستروم و مدول 1جدول
برحسب گیگا پاسکال کار حاضر و دیگر کارهاي نظري و تجربی براي 

MnGe2Co و MnSi2Co.  

مشتق مدول حجمی هر دو آلیاژ نیز سازگاري خوبی با 
  دیگر کارهاي نظري دارد.

ه به خطی با توج يریپذتراکم ۀبراي محاسب بر آنعلاوه 
  :ۀرابط

1                            1-)3+K2+K1=(K1-
VB=K 

دو آلیاژ و برابر بودن  fccو با توجه به ساختار 
 مقدار آن براي x,y,zدر سه راستاي  يریپذتراکم

MnGe2Co،1-GPa3-10 ×54/1  و برايMnSi2Co  
1-GPa3-10×42/1 باشدیم.  

هر دو ماده داراي  ،شودیممشاهده  که طورهمان
این مواد  انبوهههستند و مدول  یکووالانسپیوندهاي 

نشان از سختی آنها دارد که با نوع پیوند آنها سازگار 
 Geو Co،Mn ،Siالکترونگاتیوي  آنجاکه از ].7است [

پیوند این  ،هستند 01/2 و 9/1، 88/1،55/1ترتیب به
 د زیراهستن یقطب ریغ یکووالانسپیوندهاي  از نوع هااتم

خواهد  5/0از  ترکوچکاختلاف الکترونگاتیوي آنها 
ودن ب ترکوچک آنچه باعث رسدیم نظربه رونیا از. بود

بودن پیوند  تريقو ،باشدیم MnSi2Coثابت شبکه در 
در  pm111(Siبودن شعاع کووالان ( ترکوچکو 

بودن  تريقو همچنین است. pm122(Geمقایسه با (
دلیل  توانیمرا  MnSi2Co در یکووالانسپیوند 
بالاتر  انبوههو مدول  MnGe2Coاز  آن بودن ترسخت

از  MnSi2Coبالاتر بودن انرژي پیوند  آن دانست.
MnGe2Co  6کند [یم دیئأترا  موضوعاین صحت[.  

 
  خواص فونونی

در  MnSi2Coو  MnGe2Coودار پراکندگی فونونی نم
  است. شده دادهب) نشان  و الف1شکل

اما گ ۀدر نقط گانهسهشکل، سه تبهگنی با توجه به
دلیل آن را غیر قطبی بودن  توانیمکه  شودیممشاهده 

همچنین سه مد صوتی شامل دو مد  .پیوندها عنوان کرد
مد نوري که  9و نیز  LAو یک مد طولی  TAعرضی 
است قابل  LOو سه مد طولی  TOمد عرضی  6شامل 

  باشد.مشاهده می
  الف

  
 ب

 
نمودار پراکندگی  ب. ،MnGe2Coیفونوننمودار پراکندگی  الف.1شکل
  .MnSi2Co یفونون

 MnSi2Co و MnGe2Co يهاحالتنمودار چگالی 
 ۀدامن شودیمرسم شده است. مشاهده  2شکل در

  
ثابت 
  شبکه

2Co 
Mn 
Ge 

مدول 
  انبوهه

2Co  
MnGe 

ثابت 
  شبکه

2Co 
Mn 
Si 

مدول 
  انبوهه

M2Co
n 
Si 

'0B  
  براي

2Co 
Mn 
Ge 

'0B  
  براي

2Co 
Mn 
Si  

 کار
  حاضر

69/5  88/215  59/5  12/235  77/4  27/4  

  تجربی
74/5  

]15[  -  65/5  
]15[  -  -  -  

  نظري
67/5  

]16[  
62/216  
]16[  

36/5  
]5[  

226  
]5[  

54/4  
]8[  

68/4  
 ]8[  
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 کهیدرحالاست  cm 295-1تا  MnGe2Co يهانوسان
. باشدیم cm 350-1تا این دامنه  MnSi2Coدر 

این  در MnSi2Coو  MnGe2Coدر ، علاوهبه
ه که با توجه ب شودینمگاف فونونی مشاهده  محاسبات

  .است انتظارقابل هااتمنزدیک بودن جرم 

 
 و MnGe2Coفونونی کلی  يهاحالت. نمودار چگالی 2شکل

MnSi2Co.  

 هاحالتدر نمودارهاي چگالی  شده مشاهده يهاقله
هستند که بیانگر ثابت بودن  1وان هوف يهاینگیتک

انرژي که در  شیبانرژي در آن بسامدها و صفر شدن 
  .دنباشیمقرار دارد،  هاحالتمخرج چگالی 

بیشتر آن در  و نقش Coاز  Geبودن  ترنیسنگدلیل به
 MnGe2Co اول در نمودار مربوط به ۀقل صوتی مدهاي

  .باشدیم
 یجزئ يهاحالتالف وب چگالی 3شکلدر 

MnGe2Co  وMnSi2Co  رسم شده است در
 MnGe2Coدر  Geتر (نیسنگ يهااتمبسامدهاي پایین 

 يهانوسان) سهم عمده را در MnSi2Coدر  Coو 
 Mnو  Coيهااتم ،فونونی دارند و با افزایش بسامد

در  ،خواهند داشت.در نوسان ساختارسهم اصلی را 
در اختیار  MnGe2Coبسامدهاي بالا سهم عمده در 

Mn  و درMnSi2Co  در اختیارSi .خواهد بود  
با نتایج حاصل از کار  آمدهدستبهنتایج  مقایسۀ

Candan و نیز 8همکاران [ و [Ouardi  همکاران و
  .دهدیمبسیار خوبی را نشان  یخوانهم] 7[

                                                        
1Van Hove Singularities 

  الف

  
 ب

 

نمودار  ب. ،MnGe2Coجزئی  يهاحالتنمودار چگالی  الف.3شکل
  .MnSi2Coجزئی  هايحالتچگالی 

  خواص حرارتی
نمودار گرماي ویژه در حجم ثابت  4در شکل   

با در نظر  MnSi2Coو  MnGe2Coبرايدما  برحسب
 از است. شده دادهنشان  ،گرفتن تنها سهم فونونی آنها

 ایج، نتوجود ندارد بارهنیا درکار قطعی تجربی  که آنجا
. این ]17,7باشد [بسیار مفید  تواندیماین محاسبات 

ن با اینشتی-محاسبات بر مبناي مدل شبه هماهنگ دباي
ظرفیت  MnGe2Coاست. براي  شده انجام 2 بسیگکد 

 )383/0(، حاضرحاصل از کار  K300 گرمایی در دماي
تطابق بسیار خوبی ) 376/0 (حدوداًبا کار نظري دیگر

  .]7دارد [
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 MnGe2Coبراي دما  برحسبویژه در حجم ثابت  ينمودار گرما. 4شکل

  .GPa0در فشار  MnSi2Co و

تا  K0( نییپادر دماهاي  MnGe2Coاي ویژه در گرم
K100(  اندکی بیشتر ازMnSi2Co ه به باتوج ،باشدیم

 بر MnGe2Co در صوتیمدهاي  اینکه سهم عمده در
 تريقورا باید در  این موضوع علت ،است Ge ةعهد

 MnSi2Coدر  Co-Coاز  Ge-Coبودن پیوند 
یشتر ب اختلاف الکترونگاتیوي و ه بر اینکهعلاو .دانست

عامل قوي بودن  عنوانبه Ge از Coبودن شعاع کووالان 
، قوي بودن کندیم دییتأاین مسئله را پیوند 

 شده اثباتژرمانیوم  pو تراز  کبالت dتراز  هیبریداسیون
  نشان داده شده است،  5که در شکل است

 
 بالا هاياسپین براي MnGe2Co زئیجهاي نمودار چگالی حالت .5شکل

  .پایینو 

در دو حالت اسپین  MnGe2Coهمچنین ساختار نواري
در  است.الف وب نشان داده شده 6در شکل پایینو  بالا

گاف  باشد.خاصیت فلزي مشخص می بالاحالت اسپین 
باشد می ev65/0حدود  در پاییننواري در حالت اسپین 

  . ]8[کارهاي نظري استکه در توافق خوبی با دیگر 
  الف

  
 ب

 
 ،بالابراي اسپین  MnGe2Coنمودار ساختار نواري  .الف6شکل

  .پایینبراي اسپین  MnGe2Coنمودار ساختار نواري  ب.

 الکترونی هاي کلیعلاوه بر آن نمودار چگالی حالت
MnGe2Co  ده نشان دا 7در شکلدر دو حالت اسپینی
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ها لتچگالی حا گاف نواري ةشده است. در محدود
هاي هاي وان هوف چگالی حالت. تکینگیباشدصفر می

  الکترونی نیز مشهود است. 

 
 براي MnGe2Coالکترونیهاي کلی . نمودار چگالی حالت7شکل
  .بالا و پایین هاياسپین

بالاتر  يبسامدها در خواص حرارتی نین درهمچ
 قشنبودن پیوندها  یو قطب يویالکترونگاتاختلاف 

 و چون اختلاف الکترونگاتیوي کنندیماصلی را ایفا 
Mn-SiوMn-Co در MnSi2Co ترتیب ازبهMn-

CoوCo-Co  درMnGe2Co  بیشتر است در دماهاي
 MnGe2Coاز  MnSi2Coگرماي ویژه  K100از  بالاتر

در دماهاي پایین رفتار ظرفیت گرمایی  .باشدیمبیشتر 
) نیز K400است. در دماهاي بالا (بالاي  3T صورتبه

  .کندیمسمت مقدار ثابت میل ظرفیت گرمایی به
دما براي  برحسبنمودار تغییرات دماي دباي  8در شکل
MnGe2Co وMnSi2Co شده است. رسم  

مقدار دماي دباي در دماي صفر کلوین را برابر 
K93/554 آمده بردستکه با کار به دست آوردیمبه 

K554=accسرعت صوت (مبناي 
Dϴ تطابق بسیار (

  ].7[ خوبی دارد
  

 
 و MnGe2Co براي دما برحسب دماي دباينمودار . 8شکل

MnSi2Co  فشار درGPa 0.  

نیز مقدار دماي دباي  MnSi2Co خصوصدر 

34حاصل از  آمدهدستبه )(
5

12
D

BV
TNKC




که با کار  باشدمی  K524=Dϴ براي کار حاضر برابر
) سازگاري بسیار K520=Dϴ( همکارانو  Itoنظري 
 MnSi2Co در دماي دباي همچنین .]9[ داردخوبی 

 تواندمیکه  یابدمیافزایش  MnGe2Coبه  نسبت
باشد که با  Geاز اتم  Siاتم  ترکوچکدلیل شعاع به

 نتیجه درشدن سطح مقطع پراکندگی و  ترکوچک
دماي دباي که با  ،افزایش سرعت صوت در جامد

  .یابدمیسرعت صوت در ارتباط است، افزایش 
همچنین با افزایش دما، دماي دباي براي هر دو ماده 

ها دلیل افزایش تحرك یونکه به یابدمیکاهش  آرامیبه
  کاهش سرعت صوت در دو آلیاژ است. نتیجه در و

  گیرينتیجه
در این مقاله خواص ساختاري، فونونی و حرارتی    

MnGe2Co  وMnSi2Co ۀمحاسبه شد. ثابت شبک 
MnGe2Co برابر oA69/5  برايو MnSi2Co برابر 

oA587/5 دست آمد که در توافق خوبی با کارهاي به
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نمودارهاي پراکندگی فونونی  .باشدیم یو تجربنظري 
 9رسم گردید و در آنها مطابق انتظار سه مد صوتی و 

فونونی کلی  يهاحالتچگالی مد نوري مشاهده شد. 
 ،که با کاهش جرم و جزئی محاسبه و مشاهده گردید

طابق که م یابدیمدر بسامدهاي بالاتر افزایش  هااتمسهم 
گاف  نظري است. همچنین يکارها باانتظار و هماهنگ 

مشاهده نشد که  هاحالتفونونی در محاسبات چگالی 
ۀ تیجن است. انتظار قابل هااتمبا توجه به نزدیکی جرم 

ویژه  گرماي تغییرات ۀبررسی خواص حرارتی با محاسب
 با نتایجدما  برحسبدماي دباي  نیز در حجم ثابت و

 در نظري و تجربی موجود انطباق خوبی را نشان داد.
در  MnGe2Coاي ویژه در گرممحاسبات گرماي ویژه، 

) اندکی بیشتر از K100تا  K0( نییپادماهاي 
MnSi2Co اینکه سهم عمده در ه به باتوج ،باشدیم

است، علت  Geعهدة  بر MnGe2Coدر مدهاي صوتی
از  Ge-Coبودن پیوند  تريقواین موضوع را باید در 

Co-Co  درMnSi2Co همچنین دماي دباي با  .دانست
  .ابدییمکاهش  یآرامبهافزایش دما 
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Ab initio calculations of structural, phonon and thermal 
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Abstract 
In this paper, structural, phonon and thermal properties of Co2MnGe and Co2MnSi were 
calculated and compared with each other. Structural properties of these alloys have a good 
agreement with other experimental and theoretical works. By using density functional 
perturbation theory and Quantum Espresso package, phonon dispersion calculation in different 
directions has been done. Calculation of total and partial phonon density of states demonstrated 
that by increasing of mass of atoms their contributions decrease at higher frequencies. Also, 
calculations of specific heat at constant volume and Debye temperature by quasi-harmonic 
Debye-Einstein model and GIBBS2 package were performed by considering only phonon 
contribution in the temperatures ranging 0K to 900K which have a good consistency with other 
theoretical studies. Specific heat at low temperatures has T3behavior, while it tends to saturation 
limit at high temperatures. Debye temperature decreases by increasing temperature slowly. 

Keywords: quasi-harmonic Debye-Einstein model, phonon properties, Co2MnGe and 
Co2MnSi 
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