
  LiMnZدر نیمه هوسلر Liفلزات: نقش  همغناطیسی نیمگشتاور و افزایش تثبیت 

(Z=N، P، Si) 

ّا تِ  ى ی آّا  ( را تِ دلیل ضثاّتZ = N ،P  ٍSi)  β-LiMnZها تِ طَر سیستواتیک ترکیثات ًیوِ َّسلر 

ًْا در  هغٌاطیسی ٍ پایذاری آ، از ًظر خَاظ الکترًٍیکی، 1رٍی )زیٌک( هخلَط ضذُ  فلسات ًاپایذار ًیوِ 

هَرد تررسی قرار دادین کِ خَاظ ًیوِ فلسی ًطاى  2ضذُ   ّای ضثکِ کرًص  ضذُ ٍ ثاتت ّای ضثکِ تْیٌِ  ثاتت

 ( را گسارش هی کٌین اها احتوالا رضذ ًکٌٌذ.α  ٍγسایر هراحل ساختار ًیوِ َّسلر )فاز   ها ّوچٌیي هی دٌّذ.

است تِ  Z = Siزهاًی کِ  )لیتیَم( پایذار، Li غٌاطیسی ایي ترکیثات هثتٌی تر اًتظار داضتین کِ گطتاٍرّای ه

تِ ّر حال،  ٍاحذ سلَل تاضذ. در ّر μB 5است   Z = N ٍPدر ّر ٍاحذ سلَل تاضذ ٍ زهاًی کِ  μB 4اًذازُ 

-β از ًظر اًرشی هحثَب است. ،است پیکرتٌذی اسپیي ظذ فرٍهغٌاطیسی 3یک پٌیکتَشى  Zزهاًی کِ 

LiMnSi  ِدرصذ تسرگتر از ثاتت ضثکِ تؼادلی آى است کِ تِ دلیل گطتاٍر هغٌاطیسی  14در یک ثاتت ضثک

اصلاح ضذُ  Slater-Paulingتیطتر، ضکاف تسرگ ٍ پایذاری ارتؼاش یک ًیوِ فلس اهیذٍارکٌٌذُ است. قاًَى 

را  LixMnZن تا ًیوِ فلسی ترای ایي ترکیثات تؼییي هی ضَد. در ًْایت ها یک رٍش هحتول را تررسی کردی

ًطاى تغییرات ساختاری هحلی را  4لیاشسازی  تَسؼِ دّین اها ایي ًَع آ xدر حالت تؼادل تَسط تٌظین کردى 

 هی دّذ کِ هاًغ از ًیوِ فلسی تَدى هی ضَد.

III .بحث و نتایج 

A.  خواص پیوندLiMnZ 

( تا استفادُ از سلَل ٍاحذ اٍلیِ تؼییي α ،β  ٍγها اتتذا ثاتت ّای ضثکِ تؼادلی سِ ترکیة را در سِ هرحلِ )فاز 

، 1.71ّوثستگی دارًذ ) Zثاتت ّای ضثکِ تا ضؼاع کٍَالاًسی  خلاصِ هی ضَد. IIکردین. ًتایج در جذٍل 

1.19  ٍ1.14 °A  تِ ترتیة ترایN ،P  ٍSi.)  فازβ  ِّوَارُ هرحلِ ای تا کوتریي اًرشی است چَى کZ 

( را ترای DOSچگالی حالات ) 1در ضکل  )هٌگٌس( ٍ لیتیَم است. Mnترای  nnالکترًٍگاتیَتریي ػٌصر ٍ یک 

α-  ٍβ-LiMnSi تَسط DOS  جسئی تِ اصطلاحeg (dz2  ٍdx2-y2  حالات ٍ )ُتِ صَرت دٍتراتر دشًر 

t2g(dxy ،dyz  ٍdzx ًطاى هی )ُکٌین تا خَاظ پیًَذ  در ایٌجا اًتخاب هی دّین. تِ صَرت سِ تراتر دشًر

                                                           
1
 Zinc-blende 

2
 Strained lattice constants 

3
 Pnictogen 

4
 Alloying 



LiMnSi  را تحث کٌین چَى کِ ٌّگاهیZ = N  یاP ّای پیًَذ کلی در ثاتت ضثکِ تؼادلی تِ  است ٍیصگی

 nnرا تِ ػٌَاى  Mn  ٍSiخیلی هطاتِ ّستٌذ: ّر دٍ،  β  ٍγّای فاز  DOS طَر قاتل تَجْی تغییر ًوی کٌٌذ.

 β  ٍγفازّای  ٍارد هطالؼِ ًوی ضَد. γرا تغییر ًوی دّذ تٌاترایي فاز  DOSتِ ضذت  Liدارًذ ٍ هَقؼیت اتن 

تِ دلیل ّوپَضاًی حالات تطکیل هی دٌّذ کِ  را تسرگی 5ظذ پیًَذ( -ًتی تاًذیٌگ )پیًَذ آ-ضکاف تاًذیٌگ

t2g  درMn  ٍSi sp3 فاز است.  در هحیط چْار ظلؼیα  تِ طَر قاتل تَجْی هتفاٍت از  فازّایβ  ٍγ  ٍ است

ّوسایِ ّای دٍم در یک  Mn  ٍSiًتی تاًذیٌگ تسرگی تطکیل هی ًوی دّذ چَى کِ  آ-ضکاف تاًذیٌگ

 هحیط هکؼثی ّستٌذ.

B.  نقشLi  درLiMnZ 

تِ هٌظَر اثثات  ساًی الکترٍى ظرفیتص را تِ ًسدیکتریي ّوسایِ اش هی دّذ. تِ آ Liها استذلال کردُ این کِ 

 HMضَد کِ دٍهی  تیٌی هی پیص هقایسِ هی کٌین. ZBدر ساختار  MnSiرا تا  β-LiMnSiایي استذلال، 

حالات را در  2در ضکل  ضًَذ. ساًی ضٌاختِ هی ى حالات پیًَذی، ظذ پیًَذی ٍ غیرپیًَذی تِ آ تاضذ کِ در آ

هقایسِ هی  A 5.778°در ّواى ثاتت ضثکِ  β-LiMnSi  ٍMnSiدٍ کاًال اسپیي ترای  Γدر  EFاطراف 

ٍ پاییي  6آًتی تاًذیٌگ را ًطاى هی دّین )تفاٍت اًرشی تیي تالای تاًذ ظرفیت  -ازُ ضکاف تاًذیٌگکٌین ٍ اًذ

( افسایص ػرض حالات اضغال ضذُ ٍ 1ضاهل ) Liاثرات اٍلیِ  (.Γ در ًقطِ  7تاًذ رساًا در کاًال اسپیي اقلیت 

 Liاست. اثر دٍم ًطاى هی دّذ کِ ، هخلَط d-pٍ هطارکت در حالات  pآى تِ حالات  s( ارتقاء حالت 2)

چگالی ٍ  -8هی کٌذ ّوچٌیي در تفاٍت تار آ زاد الکترًٍص را  Liایي استذلال کِ  زاد هی کٌذ. الکترًٍص را آ

β-LiMnSi  هٌْایMnP  دّذ کِ  ًطاى دادُ ضذُ. ایي ًوَدار ًطاى هی 3هٌؼکس هی ضَد کِ در ضکل

ضَد  کٌذ ٍ تاػث هی دٍتارُ تَزیغ هی، Li[ دٍر از ii]ترچسة  Si[ ٍ i]ترچسة  Mnتار خَد را تِ  Liالکترٍى 

اًتقال هی  Mnتِ سوت  Siظؼیف ضَد در ًتیجِ تار پیًَذ را از  Mn  ٍSiتیي  d-pکِ پیًَذ ّیثریذ ضذُ 

ػذد صحیح گطتاٍرّای هغٌاطیسی ًذارًذ ٍ ضکافی در ّیچ کذام از  ،βدر فاز  9پٌکتیذّا  [.iii]ترچسة  دّذ

تِ طَر  Liالکترٍى  ًیستٌذ. HMsًْا  آ ،تر طثق هؼیارّای ها دٌّذ. ًطاى ًوی EFسپیي ًسدیک تِ ا  کاًال

ى الکترٍى  تِ جای آ ٍجَد دارد. ،تسیار الکترًٍگاتیَ 11تِ دلیل ایٌکِ پٌیکتَشى هٌتقل ًوی ضَد  Mnکاهل تِ 
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Li  تاػث کاّص در قذرت ّیثریذاسیَىd-p 11  ٍ تیي پٌیکتَشىMn .ضکاف  در هحیط چْار ظلؼی هی ضَد

هی ضَد ٍ در پاییي تاًذ رساًا در کاًال  12ًتی تاًذیٌگ تا کاّص ّیثریذاسیَى، هٌقثط )کَچک(  آ-تاًذیٌگ

 اضغال هی ضَد.، β-LiMnZاسپیي اقلیت 

 لیتین دار.لیاش ًیوِ َّسلر  ثاتت ّای ضثکِ تؼادل، اًرشی ّای کل ٍ گطتاٍرّای هغٌاطیسی ترای ّرسِ آ .IIجدول 

 ترکیة (A°ثاتت ضثکِ ) β (eV)اًرشی کل ًسثت تِ  (μB/Mnگطتاٍرهغٌاطیسی )

4.675 2.379 4.961 α-LiMnN 

3.925 1.111 4.912 β-LiMnN 

4.815 1.992 5.139 γ -LiMnN 

4.391 1.218 5.611 α-LiMnP 

4.191 1.111 5.717 β-LiMnP 

3.987 1.661 5.715 γ -LiMnP 

3.751 1.721 5.629 α-LiMnSi 

3.314 1.111 5.778 β-LiMnSi 

3.311 1.395 5.788 γ -LiMnSi 

 

 

 

DOS [eV−1 per unit cell ] = DOS [eV- 1 ]تِ ازای ّر ٍاحذ سلَل 
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(a) α-LiMnSi total DOS = (a )α-LiMnSi  درDOS کل 

(b) β-LiMnSi total DOS = (b )  β -LiMnSi درDOS  کل 

 

ّای  در ثاتت α ( ٍb )β  (a)در فازّای LiMnSi( کل در قطثص اسپیٌی ترای DOS)رًگ آًلایي( چگالی حالات ) .1شکل. 

 جسئی تِ ترتیة تا خطَط قرهس ٍ آتی ًطاى دادُ هی ضًَذ. DOSدر  Mn eg  ٍt2gضثکِ تؼادلی هرتَط تِ خَد. 

 

 


