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   فلزات واسط يهامي نانوسيسي مغناطيهايژگي ويمطالعه

)Cr, Mn, Fe, Co, Ni(  

  2ي، مهدييگلزا سر- 1 تجبر، ناصر- 1 جوان، مسعوديبز

  كيزي گروه ف- مشهديدانشگاه فردوس1
  كيزي في دانشكده-دانشگاه علم و صنعت2

  چكيده
به روش ) FM(سي در فاز فرومغناطd3(Cr, Mn, Fe, Co, Ni) فلزات واسط يك بعدي) مينوسنا (ي اتميرهي زنجيسي مغناطيهايژگيو

FPLMTOي اتميهاكره بي در تقر) ASA (افتهيم يب تعميو ش(GGA)هر اتم بر ي به ازايسيرات گشتاور مغناطييتغ.  شدي بررس 

) OPC(يتالي اربيدگيح قطبيدهد كه تصح يج حاصل نشان مي شد و نتاين مدار بررسيكنش اسپاثر برهم .  بدست آمديونديحسب فاصله پ

  .ز استيار ناچي بسd 3 يها اتميك بعدي يهامي نانو سيسيبر گشتاور مغناط

 

  قدمهم

ها مينانوس.  مورد علاقه قرار گرفته استيكي و فوتونيكيزات الكتروني كردن تجهياتوريني نانو، مي با گسترش فناور

 يسي مغناطيهاميطور خاص، نانوسبه. رندين نانو ابزارها مورد استفاده قرارگي اي ساختمانيهاتوانند به عنوان بلوكيم

ها شكل ميمعمولا نانوس. ، هستند فشردهيها، حافظهيره سازي ذخي در ابزارها جهت استفادهيد بخشي اميهانهيگز

 عناصر يهامي از نانوسيبعض.  دارندmµ10 در حدودي نانومتر و طول500 تا 30 در حدود يي با قطرهايااستوانه

 ي روCo بالا به كمك رشد ي با چگاليواز مي اتميهارهي زنج].1-3[ ساخته شده اند ي مختلفي به روشهاd3واسط 

Ptده شده ين دي درجه كلو20 تا 10ن يك بي باريي، در گستره دمايك بعديس يار خالص رشد داده شده و مغناطي بس

 يهاميتوان از نانوسيبه عنوان مثال م.  رشد داده شونديا لولهيتوانند درون ساختارهايدار مي پايهامينانوس. است

Agبا ي روبشيكروسكوپ تونلي هم به كمك مييهامينانوس]. 4[ نام برد ي آليهاده شده درون نانولوله رشد دا 

 يهارهيزنج]. 5[اند كه كوتاه و معلق هستند د شدهي آن توليكروسكوپ به سمت فلز و انقباض بعديحركت نوك م

علاوه بر آن، .  هستندي سه بعديهاتمسيافته در سيم گسترش ي و مفاهي نظري مطالعهي برايي مبنايك بعدي ياتم

 و يات الكترونين دانستن خصوصيز نشان دهند؛ بنابراي را نيدي جديهادهيتوانند پدي ميك بعدي يهامينانوس

 ي مختلفينه محاسبات نظرين زميدر ا.  باشديار اساسيتواند بسي مي اتميهارهيرات آنها در مورد زنجيي و تغيسيمغناط

-  قرار دادهي  را مورد بررسNi و Fe ي خطيره هاي زنجFLAPWبه روش ] 6[من يبنرت و فر. صورت گرفته است

 محاسبه LAPWرا به روش bcc   و fcc يز در فازهاي و نيك بعديصورت  بهFe ميسه نوع نانوس] 7[انگ ي. اند

. اند شدهي بررسبطور جداگانه] 11 [Tiو ] Co] 8[ ،Fe] 9[ ،Ni] 10 ي خطيهارهين زنجيهمچن. كرده است

 ي، ابزارهايكي، اپتوالكترونيكي الكتروني در ابزارهايسي و مغناطي فلزيهاميدهد كه نانوسيمحاسبات نشان م

ن كار يهدف از ا].  12[رند يتوانند مورد استفاده قرارگيها مك و نانوكاوهيترونني، اسپيسي مغناطيها، حافظهيكوانتوم
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 يهي است كه هنوز بطور كامل كلd3  فلزات واسطيهامي نانوسيسي و مغناطيكي الكترونيهايژگي ويمطالعه

 پر شده است، نقش     يبطور جزئ  آنهاdتال ين خاطر كه اربيفلزات واسط به ا.  نشده استيات آنها بررسيخصوص

 يهايژگيز وينها ن آيك بعدي ي اتميهارهي، زنجيا كپهيسيات مغناطي بر خصوصعلاوه. س دارندي در مغناطياسازنده

ها، در ج و بحثينتا. مياف كردهي روش محاسبه را توصي بطور مختصرIIدر بخش . دهندي از خود نشان ميسيمغناط

  .  داده شده استIVج در بخشي ارائه شده و برداشت نتاIIIبخش 

  

  روش محاسبه

-FPLMTO به روش (Cr, Mn, Fe, Co, Ni) يك بعدي يهامي نانوسيدهين قطبي اسپي حالتهايمحاسبات چگال

ASA] 14 -13 [افتهيم يب تعميب شيبا تقر(GGA)  ]ها در گروه ميساختار نانوس.  قرار گرفتي مورد بررس]�١

 و a.u  ي در واحد شعاع اتم = c/a)5/0، 6/0، 7/0، 8/0، 9/0، 1( و  = 14a = b شبكه يبا ثابت ها) P4) 75 ييفضا

 در kد و تعداد نقاط ين گرديي تع6ل شبكه ي توابع موج و پتانسي براmaxλ. شديس  مدل سازيدر فاز فرومغناط

.  انتخاب شد4 ثابت  و برابر [010] و [100] يدر راستاها ر ويي متغ25 تا 8ن يه محاسبات بي كلي برا[001]يراستا

 در حل خودسازگار معادلات يتالي اربيگدين مغناطيين مدار و تعي اسپي اثر جفت شدگي جهت بررسيتيمحاسبات نسب

  .مورد نظر قرار گرفت

  

  ج و بحثي نتا

 در يوندي پيرات فاصلهييبر حسب تغ (Cr, Mn, Fe, Co, Ni) يك بعدي يهامي نانوسيسيرات گشتاور مغناطييتغ

 يوندي پي فاصلهني هر اتم در كمتري بازايسي گشتاور مغناطيشود كه اندازهيده ميد.  نشان داده شده است1نمودار 

 و در 98/3 و 10/3، 00/0، 96/0، 27/2ب يبه ترت  Cr, Mn, Ni, Co, Fe يهامي نانوسيبرا) Å 7/3(انتخاب شده 

  . بدست آمد99/5 و 99/4، 61/1، 99/2، 99/3ب يبه ترت) Å 4/7( انتخاب شده يوندي پين فاصلهيشتريب

3.5 4.0 4.5 5.0 5.5 6.0 6.5 7.0 7.5

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0

3.5

4.0

4.5

5.0

5.5

6.0

M

d(A0)

 Mn
 Co
 Cr
 Ni
 Fe

  
  .Cr, Mn, Fe, Co, Ni ي اتميره هاي هر اتم در زنجي بازايسير مغناطر گشتاوييتغ. 1نمودار 

ن مدار بر حسب ي اسپي جفت شدگي با ملاحظه(Cr, Mn, Fe, Co, Ni) يهامي نانوسيسيرفتار گشتاور مغناط

 يهاستم در حالتي كل سي هر اتم بر حسب انرژيازا بهيسي و رفتار گشتاور مغناط2  در نمودار يوندي پيفاصله

  . رسم شده است3وند در نمودار ي پيمختلف از فاصله
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  Cr, Mn, Fe, Co, Ni يهامي نانوسي  براd يندوي پي هراتم برحسب فاصلهيازا به M يسير گشتاور مغناطييتغ. 2نمودار 

  . نشان داده شده استيونديها بر حسب فواصل مختلف پمي كل نانوسين نمودار انرژيهمچن
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 آهن، كبالت، منگنز و يهامي نانوسيسي بر گشتاور مغناطيتالي اربيگديحح قطبيشود، تصيده مي د2چنان كه در نمودار 

 مدار بر -  اسپنيح اثر جفت شدگي تصح1در جدول . تر استكل محسوسير مورد نز و تنها ديار ناچيكروم بس

ن اتمها در ي بيوندي پيش فاصلهيبا افزا. كل آورده شده استيس ني فرومغناطيرهي هر اتم در زنجيسيگشتاور مغناط

  . شوديك مي نزدي به مقدار اتميسي، مقدار گشتاور مغناطيك بعدي يهامينانوس
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  .  بدست آمده استFPLMTO-ASAاه رنگ به روش ينقاط س. ستمي كل سي بر حسب انرژيسير گشتاور مغناطييتغ. 3نمودار
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 Orbital Polarization(مدار  –ني اسپيح اثر جفت شدگي و تصحFPLMTO-ASAسبات ج حاصل از محاينتا. 1جدول 

Correction (كلين ي اتميرهي هر اتم در زنجيازا بهيسيبر گشتاور مغناط.  

Ms+opc  Ms  d(Å) 
٠٠٠/٠ ٠٠١/٠  ٧/٣ 

١٠٣/١ ٧�٨/٠  �/� 

٩�٣/١ ٧٢٣/١  ١/� 

٩٨�/١ ٩٠٣/١  ٩/� 

�٨٣/١ �٧٨/١  �/� 

٨٢٢/٠ �١٧/١  �/٧ 
  

  

 عناصر رسم ي سريدبرگ برايلو ريك ستم بر حسبي كل سيمم انرژينيها و ممي نانوسي تعادلي  فاصله4در نمودار 

 . شده است

-3.0

-2.5

0

2

4

6

8

NiCoFeMnCr

 

 

minimum of total Energy(KRy)

equilibrium d (Ao)

  
  .دبرگيلو ريك ستم بر حسبي كل سيمم انرژينيها و ممي نانوسي تعادليفاصله. 4نمودار 

  

    برداشت

 يهارهي زنجيسيرات گشتاور مغاطيي  تغGGAب ي و تقرFPLMTO-ASAه از روش   با استفادين بررسيدر ا

ها  اتميگديها مغناطن اتمي بيوندي پيش فاصلهيبا  افزا.   قرار گرفتيمورد بررس (Cr, Mn, Fe, Co, Ni) يخط

 -ني اسپيح اثر جفت شدگيتصح. شوديك مقدار ثابت همگرا ميرود و در يش مي پيبه سمت حالت تك اتم منزو

مم قرار ينيستم در مي كل سي كه در آن انرژي تعادليفاصله. ز استيار ناچير موارد بسيكل در سايبجز در مورد ن مدار

 يش عدد اتمي بدست آمد چنان كه با افزاÅ4/7 تا Å 17/5ني بي مورد بررسي موارد و در بازهيرد در همهيگيم

  . استيها نزولمي نانوسيمم انرژينينمودار م

  

 مرجع ها
[1] Jen Bin Shi,Yu Jheng Chen,Ya Tin Lin, Chein Wu, Chih Jung Chen, Jer Yan Lin, 
Jpn.J.Appl,Phys. 45 9075 (2006) 
[2] M.zheng, L.Menon, H.Zeng,Y.Liu, S.Bandy Pathway, R.D.Kirby,D.J.sellmyer,Phys.Rev.B 
62, 12 282 (2000) 
[3] S.M.York, F.M.Leibsk, Phys.Rev. B 64, 033411 (2001) 



 
 رانرانرانرانيييي ا ا ا ايييي شناس شناس شناس شناسيييي و کان و کان و کان و کانييييش انجمن بلورشناسش انجمن بلورشناسش انجمن بلورشناسش انجمن بلورشناسيييين همان همان همان هماييييشانزدهمشانزدهمشانزدهمشانزدهم

 

 ٣٧

[4] S.B.Suh, B H.Hong, P.Tarakeshwar, S.J.Youn,S.Jeong, K.S.Kim, Phys.Rev B 67,24 1402 
(2003) 
[5] G.Rubio, N.Agria, S.Vieria, Phys.Rev.Lett. 76, 2302 (1996) 
[6] M.Wimmer,H.Krakauer, M.Weinert ,A.J.Freeman,Phys.Rev. B 24, 864 (1981) 
[7] T.J.Yang, Y.J.Zhao, A.J.Freeman, Physica status solidi (b),vol. 241,1431 (2004) 
[8] J.Hong, R.Q.Wu, Phys.Rev B 67 ,20406 (2003) 
[9] Ying Jiu Jin, Zn Gee Kim, Jae Li Lee, J.Korean Phys.Soc.Vol. 43 No.6 (2003) 
[10] D.Spisak, J.Hafner,Phys.Rev.B 67 ,214416 (2003) 
[11] A.Y.Li, R,Q.Li, Z.Z.Zhu, Y.H.Wen, Physica E 30,138 (2005) 
[12] J.C.Tung, G.Y.Guo, Phys.Rev B 76, 094413 (2007) 
[13] O.K.Andersen, Phys.Rev.B 12, 3060 (1975) 
[14] S.Y.U.savrasov, D.Yu.Savrasov, Phys.Rev.B 46, 1218 (1992) 
[15]J.P.Perdew,K.Burke, Ernzerhof,Phys.Rev.Lett 77 ,3865 (1996) 


