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 چکيده
 فلضي ثشاي کبسثشد دس كٌؼت اػپيٌتشًٍيک کِ دس آى کويت اكلي دس تشاثشي، اػپيي بكيت ًينثِ ػلت داؿتي خ Co2MnSiآليبط َّيؼلش اخيشاً

فلضي سػبًب کِ دس آًْب هبّيت ًينآل ثب ًينثشسػي اثشات ػغح هـتشک ٍ عشاحي ػغَح هـتشک ايذُ. ثبؿذ، هَسد تَخِ قشاس گشفتِ اػتّب هيحبهل

Co2MnSi دس ايٌدب خَاف الکتشًٍي ٍ هغٌبعيؼي . ئض اّويت اػتحفظ ؿَد ثشاي اّذاف كٌؼتي ثؼيبس حبCo2MnSi/GaAs(001)  ثب هحبػجبت

ّوجؼتگي اسائِ ؿذُ  -ثشاي اًشطي تجبدلي GGAاٍليِ کَاًتَهي دس چبسچَة ًظشيِ تبثؼي چگبلي اػپيٌي ٍ ثب اػتفبدُ اص سٍؽ ؿجِ پتبًؼيل ٍ ثب تقشيت 

دس  MnMn يک لايِ اضبفي  Siثِ خبي  Mnس ًظش گشفتِ ؿذ کِ دس آى ثب خبيگضيي کشدى د As MnMn-دس ايي هحبػجبت تٌْب پيًَذگبُ . اػت 

ّبي ػغح هـتشک دسگبف حبلت اقليت اػپيٌي هـبّذُ ّب تؼذاد کوي اص حبلتدس ًوَداس ًَاسّبي اًشطي ٍ هٌحٌي چگبلي حبلت. پيًَذگبُ ايدبد کشدين 

،  دس ػيؼتن ٍخَد داسد کِ ًؼجت ثِ هقذاس تدشثي، % 90ثب ايي ٍخَد قغجؾ اػپيٌي ثبلايي، . ثبؿٌذهيگضيذُ ّبي ٍاقغ دس پيًَذگبُ خبيؿذ کِ ثش سٍي اتن

ِ ّوچٌيي ًبپيَػتگي ًَاسي ٍ ًوَداس ػذ ؿبتکي دسهحل پيًَذگبُ ثشاي دٍکبًبل اػپيٌي اکثشيت ٍ اقليت ث. ، ثِ هيضاى قبثل تَخْي افضايؾ يبفتِ اػت% 12

 . دػت آهذ

 ًين سػبًب/، هشصهـتشک ًين فلض Co2MnSiظ َّيؼلش    هحبػجبت اثتذا ثِ ػبکي، تکٌيک ؿجِ پتبًؼيل، آليب: هاي کليديواژه
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Abstract:Co2MnSi Heusler alloy, due to its half metallic properties and its potential applications in spintronic industry has 

attracted substantial attractions in recent years. Investigation of the interface properties of this alloy with well known 

semiconductors, such as GaAs, is of special interest. Hence, we studied the electronic and magnetic properties of 

Co2MnSi/GaAs (001) heterojunction by using spin density functional ab-initio method. The electron core interaction was 

approximated by pseudo potential method and the exchange correlation energy was calculated within Generalized Gradient 

Approximation (GGA). We limited our calculation to MnMn-As interface that was constructed by substituting Si with Mn 

atom. By examining the energy band and density of state curves we found out that a few interface states exist in the minority 

energy gap. However, the calculated spin polarization is 90%, much higher than the experimental 12% value. Furthermore, the 

band alignments were extracted for minority and majority spin channels. 
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 مقدمه

Co2MnSi  ِدس صهشُ آليبطّبي َّيؼلش قشاس داسد کِ ث

ػلت داسا ثَدى خبكيت ًين فلضي ٍ دهبي کَسي ثبلا 

ّبي اػپيي اخيشاً ثشاي کبسثشد ثِ ػٌَاى هٌجغ تضسيق حبهل

قغجيذُ دس كٌؼت اػپيٌتشًٍيک ثؼيبس هَسد تَخِ قشاس 

فلضي ايي تشکيت اص خبكيت ًين. ]1،2[گشفتِ اػت 

ّبي اػپيٌي اًشطي ثشاي تٌْب يکي اص حبلتٍخَد گبف 

دس ػغح فشهي % 100گيشد کِ قغجؾ اػپيٌي ًـأت هي

هکؼجي هشکض  Co2MnSiػبختبس . ؿَدآى سا هَخت هي

سػبًبّبي هؼوَل دس ػغحي ٍ ًضديک ثِ ػبختبس اکثش ًين

سٍ ثش سٍي آًْب قبثل اص ايي .كٌؼت الکتشًٍيک اػت

تَاًٌذ تأثيش شک هياهب اثشات ػغح هـت .ثبؿذهي سؿذ

هخشة ثش خبكيت ًين فلضي داؿتِ ثبؿٌذ، لزا عشاحي 

سػبًب ٍ ثشسػي خَاف ًين -فلضػغح هـتشک هٌبػت ًين

سؿذ  . ػضايي ثشخَسداس اػتالکتشًٍي آى اص اّويت ثِ

Co2MnSi  ثش سٍيGaAs  اخيشاً  ]001[دس خْت

ّب گضاسؽ ؿذُ اػت اهب هتبػفبًِ ثِ ػلت ٍخَد ًبکبهلي

% ( 12تٌْب ) ؿذ ، قغجؾ اػپيٌي ثبلايي هـبّذُ ًـذ دس س

هـتشک ثيي ( 001)ثٌبثش ايي ثش آى ؿذين تب ػغح . ]3[

Co2MnSi  ثبGaAs ِػبصي ًوَدُ ٍ ثب اػتفبدُ سا ؿجي

اص هحبػجبت هجتٌي ثش  اكَل اٍليِ کَاًتَهي ٍ ثشسػي 

خَاف الکتشًٍي، ػغح هـتشک هٌبػت ثشاي حفظ 

کبس حبضش ًتبيح . ثضًين خبكيت ًين فلضي سا حذع 

 .ّبػت حبكل اص ثشسػي يکي اص پيًَذگبُ

 

 رهيافت محاسباتي

ٍ ثب تقشيت  ]4[هحبػجبت  هب ثش پبيِ ًظشيِ تبثؼي چگبلي 

 -، ثشاي اًشطي تجبدليGGAگشاديبى تؼوين يبفتِ، 

کِ اص سٍؽ  ]PWscf ]5ّوجؼتگي ٍ ثب اػتفبدُ اص کذ 

 اص آًدبئي. ذُ اػتکٌذ اًدبم ؿؿجِ پتبًؼيل اػتفبدُ هي

کِ پيًَذّبي ؿيويبيي ٍ اکثش سفتبسّبي فيضيکي اص 

گيشًذ لزا دس ايي سٍؽ هي ّبي ٍالاًغ ًـبتالکتشٍى

 يَى دس ًضديکي ّؼتِ تقشيت صدُ -پتبًؼيل الکتشٍى

 ؿَد کِ ػلاٍُ ثش آًکِ ػشػت هحبػجبت سا ثبلا هي 

ّب دس ثشد ثشاي هغبلؼِ خَاكي کِ اص سفتبس الکتشٍىهي

ؿجِ . ثبؿذپزيشًذ، هٌبػت هيًضديکي ّؼتِ تأثيش ًوي

ّبي اص ًَع ثؼيبس ًشم دس ايي هحبػجبت ثِ کبس پتبًؼيل

گشفتِ ؿذُ اػت ٍ تَاثغ هَج الکتشًٍي ثَػيلِ هدوَػِ 

. اًذسيذثشگ ثؼظ دادُ ؿذُ 35اهَاج تخت ثب اًشطي قغغ 

هٌغقِ اٍل ثشيلَئي اثشػلَلي کِ ػغح هـتشک سا 

 (8 8 1)پک -ثب ػلَل ثٌذي هٌخَسػت کٌذهي  تَكيف

ّبي الکتشًٍي ثِ ثٌذي ؿذ ٍ تشکيت حبلتتقؼين ]6[

گيشي ضوٌبً اًتگشال. اًدبم ؿذ ]6،7[سٍؽ ًقبط ٍيظُ 

ٍ  Co2MnSiدس هٌغقِ اٍل ثشيلَئي ثشاي  kسٍي ًقبط 

ٍ ثب  ]smearing ]8ػغح هـتشک ثِ سٍؽ اػويشيٌگ، 

 .اًدبم ؿذُ اػت 01/0ؿذگي پْي

 

 ر سطح مشترکساختا

ٍػيلِ ِ ث Co2MnSi/GaAs(001)ػغح هـتشک 

اتن کِ هحَسّبي آى  29يک ػبختبس تتشاگًَبل حبٍي 

45 ُاًذ ًؼجت ثِ هحَسّبي ػبختبس هکؼجي چشخيذ

کِ دس آى پبساهتش ؿجکِ دس كفحِ  ( 1ؿکل )ػبختِ ؿذ 

Co2MnSi  ِهؼبٍي ثب پبساهتش ؿجکGaAs  اًتخبة

اساي ػبختبس دس حبلت اًجَُ د Co2MnSi.ؿذ 

 67/5کشيؼتبلي هشکض ػغحي ثب پبساهتش ؿجکِ تدشثي 

کِ ثؼيبس ًضديک ثِ پبساهتش ؿجکِ  ]3[ثبؿذ آًگؼتشٍم هي

GaAs ،65/5 پبساهتش ؿجکِ هحبػجبتي . آًگؼتشٍم، اػت

Co2MnSi  آًگؼتشٍم ثِ دػت آهذ کِ  64/5حذٍد

تش اص پبساهتش ًضديک ثِ هقذاس تدشثي اهب ثؼيبس کَچک

ايي تفبٍت . آًگؼتشٍم اػت GaAs ،74/5َسي ؿجکِ تئ

ػبصي هب ثب هؼبٍي گشفتي کِ دس ؿجيِ گش آى اػتثيبى

ثب هقذاس ًظيش دس  Co2MnSiپبساهتش ؿجکِ دس كفحِ 

GaAs ًين فلض سا ػولاً تحت تٌؾ ثؼيبس ثضسگتش اص ،

کِ دس ًظش  دس هقبثل اص آًدبئي. دّينٍاقؼيت قشاس هي

هَخت اػوبل تٌؾ  GaAsگشفتي پبساهتش ؿجکِ تدشثي 

ؿَد، لزا دس ايي هحبػجبت کوتشي ًضديک ثِ تدشثِ هي
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پبيِ . دس ًظش گشفتِ ؿذ GaAsپبساهتش ؿجکِ تدشثي 

GaAs ِّبي آى ثذٍى تغييش ثبقي ثبثت ٍ فبكلِ ثيي لاي

ثب ثْيٌِ کشدى  Co2MnSiّبي هبًذ ٍ فبكلِ ثيي لايِهي

کِ دس کِ پبساهتش ؿج حدن آى دس حبلت اًجَُ ٌّگبهي

اػت  GaAsكفحِ آى  هؼبٍي ثب پبساهتش ؿجکِ تدشثي 

ٍ ثب هيٌيون کشدى اًشطي يب كفش کشدى تٌؾ دس خْت 

 .ثِ دػت آهذ ] 001[

 

 

 

 

 

سا  MnMn، ػغح Co2MnSi( 001)هغبلؼِ ػغَح 

فلضي آى پيؾاًتخبة هٌبػجي ثشاي حفظ خبكيت ًين

لزا دس اثشػلَل عشاحي ؿذُ ػغح . ]9[ثيٌي کشدُ اػت 

 MnSiدس دٍ ػوت، لايِ   سا Co2MnSiًتْبيي ا

خبيگضيي ؿذُ اػت ٍ  Mnثب  Siگشفتين کِ دس آى 

ٍكل  Co2MnSiثِ   Asثب لايِ  GaAsآخشيي ػغح 

ًـبى دادُ اػت  GaAsسٍي  Mnخزة ػغحي )ؿذ 

داسد ٍ  Asثيـتش توبيل ثِ تـکيل پيًَذ ثب  Mn کِ 

 Mn(.  ]10[قَيتش اػت  Mn-Gaاص  Mn-Asپيًَذ 

 ]As ]10كَست ضشثذسي ثب ِ ث( 001)ي دس كفحِ اكل

Aٍ دس فبكلِ
0 11/2 d =  دس ّش دٍ عشف آى قشاس داسد

دس ايي لايِ  Siٍ هکبى ديگش آى دس كفحِ کِ ثِ خبي 

عَل  .لايِ صيشيي يکؼبى اػت Asخبيگضيي ؿذُ، ثب 

 ِ ؿذُ يب  پبساهتش ؿجکِ ػوَد آىاثشػلَل ثِ کبس گشفت

A
0
 84/33  ;c ّب ثت قشاسگيشي لايِاػت ٍ تشتي ِ

 .ثبؿذصيش هي كَست
As-Ga-As-(MnMn)-Co-MnSi…MnSi-Co-

(MnMn)-As-Ga-As …  
ٍ ثِ تجغ آى پبساهتش ؿجکِ  dلاصم ثِ رکش اػت کِ فبكلِ 

ثؼذ اص ثْيٌِ ػبصي ػبختبسي اثشػلَل يؼٌي  cػوَد 

کويٌِ کشدى اًشطي ثِ ّوشاُ كفشکشدى ًيشٍّب ثِ هٌظَس 

ّبي ًضديک پيًَذگبُ، ثِ دػت ل اتنآيبفتي هکبى ايذُ

گش ػول 8لايِ ٍ  22ػبصي ؿذُ داساي ػبختبس ؿجيِ. آهذ

 . تقبسًي اػت

 

 خواص الکتروني و مغناطيسي

ّبي ًضديک پيًَذگبُ آل اتنثؼذ اص يبفتي هکبى ايذُ

خَاف الکتشًٍي ٍ هغٌبعيؼي ايي ػبختبس قبثل اػتخشاج 

ّبي اثشػلَل هقذاس ثشسػي ًوَداس چگبلي حبلت. اػت

ّبي ػغح هـتشک سا دس گبف حبلت کوي اص حبلت

 (. 2ؿکل)دّذ اقليت اػپيٌي ًـبى هي

 90ثب ايي ٍخَد قغجؾ اػپيٌي دس ػغح فشهي  دس حذٍد 

ثْجَد  ]3[، % 12اػت کِ دس هقبيؼِ ثب هقذاس تدشثي ، % 

ًوَداس ًَاسّبي اًشطي ًضديک ػغح فشهي . يبفتِ اػت

 .ٍسدُ ؿذُ اػتآ( 3)ًيض دس ؿکل 

ؿَد تٌْب دٍ حبلت ثِ هيضاى کوي گًَِ کِ ديذُ هيّوبى

اًذ کِ ػوَهبً ًبؿي اص اثشات اًشطي فشهي سا قغغ کشدُ

ٍاقغ دس پيًَذگبُ   Mn  ٍAsػغح هـتشک ثَدُ ٍ دس 

 .ثبؿٌذگضيذُ هيخبي

ثِ هٌظَس ثشسػي کيفي اثشات هغٌبعيؼي ػغح هـتشک، 

هـتشک سا اص تفبضل  ّبي  ػغح تَاى هغٌبعؾ اتنهي

. ّبي اتوي دٍکبًبل اػپيٌي، تؼييي کشدچگبلي حبلت

ثِ  B11/4اكلي  دس پيًَذگبُ سا  Mnهغٌبعؾ اتوي 

تش اص هقذاس هحبػجِ ؿذُ دس دػت آٍسدين کِ ثضسگ

کٌؾ سػذ ثش ّنثِ ًظش هي. اػت  B30/3حبلت اًجَُ

ّب دس  پيًَذگبُ ػبهل اكلي ايي Mn فشٍهغٌبعيغ

 Mnافضايؾ قبثل تَخِ ًؼجت ثِ حبلت اًجَُ کِ دس آى 

 .ثبؿذکٌؾ پبد فشٍهغٌبعيغ داسد، هيثشّن Si ثب 

ًيض دس پيًَذگبُ ًؼجت ثِ حبلت اًجَُ  Asهغٌبعؾ 

 B37/0افضايؾ يبفتِ ٍ ثِ هقذاس غيش كفش اهب کَچک

ايي اتن . ص اثشات ػغح هـتشک اػتسػذ کِ ًبؿي اهي

کٌؾ ثشّن Siخبيگضيي ؿذُ دس پيًَذگبُ ثِ خبي  Mnثب 

پبد فشٍهغٌبعيغ داسد ٍ هَخت کبّؾ هغٌبعؾ 

ٍاقغ دس خبيگبُ اكلي  Mn، دس هقبيؼِ ثب  B27/3آى،

   B 6/2گيشي ؿذُ دس آصهبيـگبُ هقذاس اًذاصُ.  ؿَدهي

 . اثشػلَل ثِ کبس گشفتِ ؿذُ د سهحبػجبت. 1ؿکل 

 .هحذٍدُ پيًَذگبُ ثب ًقغِ چيي هـخق ؿذُ اػت
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ًيض دس پيًَذگبُ ًؼجت ثِ حبلت اًجَُ  Asهغٌبعؾ 

 B37/0افضايؾ يبفتِ ٍ ثِ هقذاس غيش كفش اهب کَچک

ايي اتن . سػذ کِ ًبؿي اص اثشات ػغح هـتشک اػتهي

کٌؾ ثشّن Siخبيگضيي ؿذُ دس پيًَذگبُ ثِ خبي  Mnثب 

کبّؾ هغٌبعؾ پبد فشٍهغٌبعيغ داسد ٍ هَخت 

ٍاقغ دس خبيگبُ اكلي  Mn، دس هقبيؼِ ثب  B27/3آى،

  B 6/2گيشي ؿذُ دس آصهبيـگبُ هقذاس اًذاصُ.  ؿَدهي

تش اص ّش دٍ هقذاس ثِ دػت آهذُ دس ،  ثؼيبس کَچک ]3[

پيًَذگبُ ٍ حبلت اًجَُ اػت کِ ثٌب ثش هحبػجبت 

Sasioglu  ّوکبساًؾ ايي اختلاف صيبد ثيي ًتبيح ٍ

ّبي ًظويثي ًظشي ٍ تدشثي ثِ ػلت حضَس ثشخي

 Coثِ خبي Mn ّبي ثلَسي ًظيش ثذخبًـيٌي اتن

اثشات ػغح هـتشک ثؼذ اص چٌذ لايِ ثِ . ]11[اػت

 Mnؿَد ثِ عَسي کِ هغٌبعؾ اتوي ؿذت تضؼيف هي

ثؼيبس ًضديک ثِ حبلت اًجَُ  ،B33/3ّبي هيبًي دس لايِ

B 30/3 تش اص هقذاس ثِ دػت آهذ کِ اًذکي کَچک

 . ، اػتPicozzi ]12[  ،B92/2هحبػجِ ؿذُ تَػظ 

خَاف تشاثشي دس ايي ػبختبس ثب ًوَداس ًَاس الکتشًٍي 

  يدس هحل پيًَذگبُ، خلَكبً ثَػيلِ ًبپيَػتگي ًَاسّب

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

سػبًبي پبيِ ٍ ًين فلض سًٍـؼتي ظشفيت ٍ سػبًؾ ًين

ّبي دس حبلت اکثشيت اػپيٌي کِ حبلت. ؿَدکٌتشل هي

اًذ هحل الکتشًٍي دس ػغح فشهي ًين فلض اؿغبل ؿذُ

. کٌذسػبًب ػول هيًين اتلبل هـبثِ ثب پيًَذگبُ فلض 

ي ًوَداس ًَاسي ػذ ؿبتکي دس ايي حبلت تفبٍت ثي

 فلض تؼيييًين  اًشطي فشهي دس اثشػلَل ، کِ تَػظ

. اػت GaAsؿَد، ٍ اًشطي لجِ ثبلايي ًَاس ظشفيت هي 

ثشاي . هـخق ؿذُ اػت( 4)دس ؿکل  Фايي ػذ ثب 

حبلت اقليت اػپيٌي پيًَذگبُ ّوبًٌذ اتلبل ًبّوگي ًين 

کٌذ ٍ اختلاف اًشطي لجِ ًَاس سػبًب ػول هيًين سػبًب 

کِ هَخت اًحٌبي ًَاسي دس پيًَذگبُ  ،VBOظشفيت ، 

ؿَد ، اص اختلاف ثيي اًشطي ثبلاتشيي لجِ ًَاس ظشفيت هي

ثِ دػت  Co2MnSiٍ حبلت اقليت اػپيٌي  GaAsدس 

گًَِ ّبي هيبًي سفتبس اًجَُدس ػول لايِ. ]13[آيذ هي

 pّبي داسًذ ٍ لجِ ثبلايي ًَاس ظشفيت ثِ ٍػيلِ حبلت

 Co2MnSiدس  Mn ػٌلش GaAs  ٍdدس  Asػٌلش 

لزا ًبپيَػتگي ًَاسي دس پيًَذگبُ ثب . ؿَدهي تؼييي

ّبي لايِ As ٍMn ّبي اتوي اػتفبدُ اص چگبلي حبلت

 .گبف حبلت اقليت اػپيٌي هقذاس کوي پش ؿذُ اػت. ّبي کلگبلي حبلتًوَداس چ. 2ؿکل 



 73 (1387)6، ػلَم ٍهٌْذػي ػغح Co2MnSi/GaAs(001) ّبيبلؼِ قغجؾ اػپيٌي ٍ خَاف الکتشًٍي پيًَذگبُقبدسي ٍ ّوکبساى، هغ

ؿکل . هيبًي دس دٍ ػوت پيًَذگبُ قبثل اػتخشاج اػت

 .دّذسا  ًـبى هي  ًوَداس ًَاسي دس پيًَذگبُ( 4)

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 گيرينتيجه

 (001)دس ثشسػي پيًَذگبُ 

Co2MnSi/MnMn/GaAs  ّبي تؼذاد کوي حبلت

. ػغح هـتشک دس گبف کبًبل اػپيٌي اقليت هـبّذُ ؿذ

اثشات ػغح هـتشک سٍي قغجؾ اػپيٌي دس ػغح فشهي 

ثؼيبس حبئض اّويت اػت اص خولِ هَخت اص ثيي سفتي 

دس هحل اتلبل ثب ًين  Co2MnSiهبّيت ًين فلضي 

ػپيٌي ثبلايي دس ثب ايي ٍخَد قغجؾ ا. ؿَدسػبًب هي

، ثِ دػت آهذ کِ دس هقبيؼِ ثب %90ػغح فشهي، حذٍد 

 .هقذاس تدشثي افضايؾ قبثل تَخْي داؿتِ اػت
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 ًبپيَػتگي ًَاسي دس پيًَذگبُ(: 4)ؿکل 

ٍE (eV) 

 

 

 

5/0 

 

4/0 

 

3/0 

 

2/0 

 

1/0 

 

0 

 

1/0 

 

2/0 

 

3/0 

 

4/0 

Ec 

Ev 

Ec 

Ev 

EF 

VBO 
Ф 

GaAs Co2MnS

i 

http://www.pwscf.org/

