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Demi-métal

Mod¢le du champ cristallin

Alliages Heusler

Alliages half-Heusler NiYSb ( Y=Mn, Cr, V) :
Etude ab-initio

v" Propriétés structurales

v" Propriétés électroniques

v" Propriétés magnétiques

v Origine du gap
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Charge électronique et | e spin peuvent ét
nouvelle classe de composants ¢él ect

C Electron Sfin Spintronique
Alliage Heusler _

PN

Full-Heusler  Half Heusler
(Cu,MnAl) (NiMnSb)

Demi-métallique
« T.élevée

 Mémoire a forme magnétique
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Magnétorésistance Géante (GMR)
FM NM FM

Nobel Prize in Physics 2007

) KUNGL,
x{r VETENSKAPSAKADEMIEN
e THE ROYAL SWEDISH ACADEMY OF SCIENCES o5 ¥

Etat antiparalléle: résistance forte

variation de la résistance de lI'empilement sous I’effet
d’un champ magnétique.
A. Fert, Phys. Rev. Lett., 61 (1988)
P. Griinberg, Phys. Rev. B, 39 (1989)

Peter Grunberg Albert Fert

une d®couverte qui a r ®vol
permettant de | ire | "infol
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H X,YZ Heusler compounds He
2.20
Be S HlC|[N|O| F |Ne
0.98 12 55|3.04|3.44|3.98
Na| - s P|S|CI|Ar
0.93 SR 2.19]2.58]3.16
K |Ca e Co 1ci-) . Se| Br|Kr
0.82]1.00 0 2 D 0o 8 38 G S0 0 3 0 :412.5512.96]3.00
Rb| Sr b Molld Ru Rh Pd Ag Cd A Te| | | Xe
0.82|0.95 60 2.16 KR 2.20 2.28 2.20 1.93 1.69 1.78 11.96 2.05 FRD PXY PXD)
Cs|Ba Ta Re|Os AW UlHg| Tl| 2} = /|Po| At|Rn
0.79]0.89 3] 1.50 KR 1.90| 2.20 PRLIPRLIPRL] 1.90| 1.80f i p ] 2.00] 2.20
Fr|Ra
0.70]0.90
s B AP Eu ) D U o )
0 ’41.13 0] 1.20 4 0

U
Ac|Th|Pa| U |[Np|PulAmCm Bk| Cf| Es|Fm|Md|No| Lr
1.10] 1.30| 1.50| 1.70| 1.30| 1.28| 1.13| 1.28] 1.30| 1.30| 1.30| 1.30| 1.30| 1.30| 1.30
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-18326,00

NiMnSb NiMnSb | NiCrSb | NiVSb

o magnéti que
u non magnétijque

-18326,05

Présent calcul 11.15 11.11 11.13

__ -18326,10 1115
3 a, 11.172 '
2 1s32615 1 (Bohg) Autre calcul 11 2b 11.142 | 10.93P
& AE=0.12 Ry

-18326,20 /E/E/D/ Expérimental 11.168

-18326,25 B (GPa) 113.42 116.34 129.70

10,0 105 11,0 115 12,0
Paramétre de maill e

« Approximation GGA

» Code WienZk
»  Nombre de K-point=200
» Précision=10%

2. Marjana, Master of science, 2005.
b K. Chandra, Université de Mainz, Allemagne, 2007.
1
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» Structure de bandes

NiMnSb-spin minoritaires
NiMnSb-spin majoritaires
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NiCrSb-spin majoritaires NiCrSb-spin minoritaires
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Gap (eV) 050 1
Alliage 3, ¢(Bohr) | Notre | Autre | Exp 045
calcul | calcul 4
NiVSb 11.14 0.46 %
NiCrSb | 11.11 0.40 °
NiMnSb 11.15 0.51 0.52 | 0.4b
| Paramétre (’je mai’IIe’

2 |.Galanakis, P. H. Dederichs, and N. Papanikolaou, Phys. Rev. B 66, 2002.

b M.M.Kirillova,A.A.Makhnev,E.l.Shreder,V.P. Dyakina,andN.B.Gorina.Phys.Stat.Sol.(b), 187:231,1995.
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» Densité d’états

NiMnSb-non magnétique NiMnSb-magnétique

total
Ni
Mn
— Sb

DOS (états/eV)
DOS (etats/eV)

| P=100% |
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» Densité d’états

NIiCrSb o

DOS (etats/eV)
DOS (etats/eV)

T T T T T
0 2 -6 -4 2 0 2

2 -
E-E_(eV) E-E (eV)

[ P=97% ] [ P = 8994 ]
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» Densité d’états

2] Ni-s
Ni-p \
Ni-d

Mn-s
Mn-p
Mn-d
Sb-s
-8 — Sh-p

DOS (états/eV)

Etats liants
Etats antiliants

-12 -10 -8 -6 4 -2 0

E-E_(eV)
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Alliage

NiVSb
NiCrSb
NiMnShb
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Les alliage half-Heusler de type NiYSb (Y=Mn, Cr, V)
presentent:

v" Une structure stable a 1’état magnétique.

v" Un caractére demi-métallique.

v" Une polarisation en spin élevée, allant jusqu’a 100%.

v" Une variation du moment qui suit la régle de Slater Pauling
v" Gap indirecte dans la direction I"-X.

v"Un gap originaire des états t, liants et e, anti-liants des
métaux de transition
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Merci de votre attention
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