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Гейслер қорытпаларының құрылымы мен қасиеттері жағынан ғылымда ерекше назар 
аударылады. Қорытпаларының құрылымы жартылай металдардан немесе сілтілі емес спиндік 
жартылай өткізгіштерден тұрады. Гейслер қорытпалары спинтроникада және техниканың 
көптеген салаларында қолданылады. Гейслер қорытпасы ковалентті тордың тұрақтылығына ие 
болып келеді, екінші жағынан тор ішіндегі металдар басқа металдармен ауыстырылады 
осылайша қорытпа ретінде қолданылады. Гейслер қорытпасы үш негізгі прототиптік топқа 
жіктеледі: толық(X2YZ), жартылай(XYZ) және кері(XYZ2) [1]. Бұл жерде X,Y-ферромагнетик 
элементтер, ал Z-парамагнетик болып келеді. Олардың барлығы кубтық тәрізді торлы 
құрылымға ие [4-5]. Жұмыстың мақсаты: MnAlFeCo, TiAlFeCo және TiFeCoSi негізіндегі 
қоспалардың химиялық құрылымы мен магниттік қасиеттерін зерттеу. MnAlFeCo қоспасының 
ұяшықтарында Mn – 4, Al – 4, Fe – 4, Co – 4 атомдар орналасқан. Сәйкесінше, TiAlFeCo және 
TiFeCoSi қоспасының ұяшықтарында да барлық элементтерде 4 атомнан орналасқан.   
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Кесте – 1.  

Формула Кеңістіктік 
тобы  

[ топ 
нөмірі] 

Қалыптасу 
энергиясы 
(эВ) 

Band 
Gap(eV) 

Кристалдық 
құрылымы 

Магнит
тік 
момент 
μB 

MnAlFeCo [2]  F43m [216] -0,255 0.000 Кубтық 

 

 

2.998 

TiAlFeCo [3] F43m [216] -0,581 0,121 Кубтық 

 

 

0,000 

TiFeCoSi [4] F43m [216] -0.656 0.000 Кубтық 

 

 

1.003 
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 Сурет 1 - Кванттық нүктенің үлгісі 
 

  MnAlFeCo, TiAlFeCo және TiFeCoSi типіндегі Гейслер қорытпаларының бірқатар 
қосылыстары  ab initio әдістерімен зерттелінді. Химиялық құрамына байланысты атомдардағы 
магниттік моменттің өзгеруі зерттелінді. Магниттік қасиеттердің өзгеруі жүйеде иондардың 
заряд күйлерімен анықталатыны көрсетілген.   
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1. Кіріспе. Коллоидты кванттық нүктелер (КН) жартылай өткізгішті нанобөлшектер болып 
табылады. Нанобөлшектердің флуоресценция шығуы улкен көлемдік жартылай өткізгіштерден 
жақсырақ болып табылады. Сондықтан КН практикалық қолданысқа кеңірек ие болады, мысалы 
жарықшығарушы диодтарда, лазерлерде, биоимэйджинг жүйелерінде, күн батареяларынды. 
Әрине, ол үшін нанобөлшектерді1ң беті өңделю керек. КН түсі,  жұтушы және шығарушы 
спектрлері, яғни толқын ұзындығы оның диаметріне тікелей байланысты, бұл эффектіні 
кванттық-өлшемдік конфайнмент деп атайды. Сондықтан кванттық нүктелерді синтездеу 

кезінде олардың диаметрін бақылауда ұстау керек, 
немесе синтез барысында пайдаланатын химиялық 
реагенттердің жинағын өзгерту керек. Бұл шара КН әр 
түрлі матрицаларда, немесе орталарда ықтимал 
орналасу үшін жасалады, нәтижесінде КН бетіндегі 
лигандылар түрі өзгере түседі, 1 сурет. Яғни, 
жартылай өткігіштердің нанобөлшектерің  синтездеу 
арқылы,  зерттеу жұмыстарға қажетті әртүрлі өлшемді 
кванттық нүктелерді ала отырып, олардың қасиеттерін 
де өзгерте аламыз. Бұны нанобөлшектердің беттік 

Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)


