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  مقدمه -۱

 طراحی برای  ۱چهارتایی نوع از ترکیبات ،اخیر های سال در
 به توان می را امر این دلیل گیرند. می قرار استفاده مورد رساناها نیم

 مختلف عناصر ترکیب برای ها نآ بالای پذیری تنظیم قابلیت
 .[1,2] داد نسبت

 جزو 4VI-III-2II-I شیمیایی فرمول با الماسی شبه رساناهای نیم 
 مس عنصر نماد I آن، در که دنیآ می حساب به ترکیبات این

                                              
1
 Quaternary-type compounds 

(Cu) نقره یا (Ag،) II روی عنصر نماد (Zn،) کادمیوم (Cd،) 
 گالیوم (،Al) آلومینیوم نماد III (،Fe) آهن یا و (Mn) منگنز

(Ga) اینیدیوم یا و (In) و VI گوگرد عنصر نماد (S،) سلنیوم 
(Se) تلوریوم یا و (Te) [3،4] است . 

 رفتارهای دلیل به و خود خاص یبلور ساختار به توجه با مواد این
 خواص و عالی مغناطیسی و الکترونیکی ترمودینامیکی، ارتجاعی،
 های زمینه در زیادی بسیار کاربردهای فردشان، همنحصرب فیزیکی
 و ترموالکتریک غیرخطی، نور اسپینترونیک، نظیر مختلف
 به موسوم موادی .[5،6] دارند ولتایی فوتو های سیستم
 چهارتایی ترکیبات اعضای دیگر یکی کواترنر، یدهایکالکوژن

 یها ونی وجود لیدل به که است مانند الماس باتیترک از یکی یچهارضلع یبلور ساختار با 4InSe2CuMn بیترک :چکیده
 نیا یکیالکترون و ینور ،یساختار خواص یبررس منظور به است. یخاص ینور یسیمغناط خواص یدارا آن، ساختار در یسیمغناط

 یبرا حالات یجزئ و کل یچگال .میا داده انجام یچگال یتابع یتئور اساس بر لیپتانس شبه روش با را اول اصول محاسبه ب،یترک
 بالا ونیداسیبریه و بالا مغناطش دهنده نشان جینتا است. گرفته قرار مطالعه مورد نییپا و بالا نیاسپ یها حالت یبرا بیترک نیا

 ثابت را بیترک نیا یفلز-مین تیخاص ن،ییپا و بالا نیاسپ یها حالت یبرا ینوار ساختار جینتا است. مس یها اتم یها تالیاورب
 به منحصر ینور خواص ت،ینها در است. شده استفاده یصوت و ینور یها حالت یبررس یبرا فونون یپراکندگ یبررس .کند یم

 شد. مشاهده 4InSe2CuMn بازتاب و جذب بیضر ،یکیالکتر تیهدا یبرا یفرد

 .فونونی پراکندگی ی،نور خواص ساکن، به ابتدا روش ،4InSe2CuMn ،الماسی شبه ساختار :کلیدی واژگان 
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 مورد دیتجد قابل و پاک یانرژ به یابی دست نهیزم در که هستند
 مشخصاً ییچهارتا یدهایکالکوژن نیا .[7] دنریگ یم قرار استفاده

 لیدل به که رسد می نظر به اما ندارند، ییبالا یحرارت ییرسانا
 یمؤثر یفونون یپراکندگ شبکه، رییتغ و مختلف یاتم نیب فواصل

 این ترکیبات از زیادی تعداد که این باوجود .[۱0–8] دنکن جادیا را
 از برخی اما دهند می نشان خود از رسانایی نیم خواص گروه،

 یا و هستند فلزی خواص دارای 4InTe2CuNi نظیر آن ترکیبات
 ۱اسپینی گاف بدون رساناهای نیم جزو گروه این ترکیبات از برخی

 در و گویند می نیز زفل نیم ها نآ به که [2،۱۱۱] گیرند می قرار
 .دارند کاربرد اسپینترونیک زمینه

 در یکوچک یانرژ گاف ی،نیاسپ جهت کی در تنها فلزها نیم در
 اسپینی جهت در که یحالدر دارد. وجود یفرم یانرژ سطح اطراف

 با ظرفیت نوار ترینبالا یعنی ،است صفر قاًیدق انرژی گاف گرید
 قطع را یکدیگر فرمی انرژی سطح روی رسانش نوار ترین پایین

 به شود می هدید مواد این در که خاصی نواری ساختار لذا ،کنند می
 یبرا صفر با برابر تقریبا یانرژ ،دهد می ای ویژه خواص ها نآ

 جهینت در و نشرسانا نوار به تیظرف نوار از ها الکترون ختنیبرانگ
 برای %۱00 اسپینی قطبش و الکترون یبالا اریبس حرکت

 .[3۱] است مواد از دسته این خواص از ختهیبرانگ یها ملحا
 این اعضای از یکی فلزی نیم خاصیت با  4InSe2CuMn ترکیب
 این .پرداخت خواهیم نآ به پژوهش این در که است خانواده
 20۱6 سال در شهمکارانش و 2دلگادو توسط بار نخستین ،ترکیب

 ساختار نظیر ساختاری مشخصات تمامی و است شده سنتز
 به نآ فضایی گروه و بهینه حجم شبکه، های ثابت هندسی،
 سال در نآ بر افزون . [4۱] است شده گزارش تجربی صورت
 [6] شهمکارانش و 4هان و [5۱] 3بری وهشیپژ گروه دو 20۱8

 920۱ سال در اند. پرداخته ترکیب این فلزی نیم خاصیت بررسی به
 این ترمودینامیکی و مغناطیسی ،الکترونی خواص بر استرین تاثیر

 .[6۱] گرفت قرار بررسی مورد همکارانش و 5یانگ توسط ترکیب
 نشان ،شده محاسبه بلوری چند و یبلور تک الاستیک های مدول

 یک خارجی های تنش برابر در 4InSe2CuMn که دهد می

                                              
1
 Spin-gapless semiconductors 

2
 Delgado 

3
 Berri 

4
 Han 

5
 Yang 

 است این دهندۀ نشان که دهد می نشان خود از متعادل مقاومت
 الاستیک نظر از و پایدار مکانیکی نظر از ترکیب این که

 مطالعه دمور ترمودینامیکی خواص نآ بر افزون .است ناهمسانگرد
 است. P نوع آلایش به ترکیب این بالای میل دهندۀ نشان نیز

 های اتم جفت بین قوی پیوند دهندۀ نشان ماده این  حالت چگالی
Se-Mn، Se-Cu نیز و Se-In آن خاص هیبریداسیون دلیل به 

 مغناطیسی رساناهای نیم جزو 4InSe2CuMn ترکیب .[7۱] است
 ویژه خواص دلیل به مغناطیسی رساناهای نیم ید.آ می شمار به نیز

 مغناطیسی های یون وجود از ناشی نوری-مغناطیسی و مغناطیسی
 ماده این .اند گرفته قرار زیادی توجه مورد خود، یبلور شبکۀ در

 و است (16H10C) آدامانتان ساختار با معمولی ترکیب یک
 (ZnS )ساختار اسفالریت ساختار از مشتق عنوان به را آن توان می

 گاف با مواد از دسته این که رود یم انتظار .[۱9،8۱] کرد توصیف
 یها حالت و خاص نواری ساختار با همراه ،صفر نواری
 لیتشک را مواد از یدیجد دستۀ ،دهند می نشان که یکیالکترون
 ،یکینترونیاسپ یها دستگاه یبعد نسل یبرا یا هیپا که دهند

 .باشند ینور و یکیالکترون

 محاسبات روش -2

  ترکیب ینور و ای شبکه ارتعاشات مطالعۀ و بررسی منظور هب

4InSe2CuMn، چارچوب در یهاول یممفاه از استفاده با محاسبات 
 از استفاده و 7پتانسیل شبه روش با (DFT)6چگالی تابعی ۀنظری

 یلپتانس تخمین برای [20] (GGA) 8یافته تعمیم یبش تقریب
 انجام [2۱] ۱0اسپرسو کوانتوم محاسباتی کد با 9یهمبستگ یتبادل

 برای یافته تعمیم شیب تقریب که است ذکر شایان .شده است
 دارد. بیشتری دقت و است تر مناسب ناطیسیمغ های سیستم
 قطع انرژی نظیر ساختار نرژیا بر موثر پارامترهای تمامی

 شبکه های ثابت و بریلوئن اول منطقه در k نقاط تعداد موج، تابع
 گرفته رکا به محاسبات در سپس و است  هشد سازی بهینه ابتدا
 قطع انرژی برای ریدبرگ 80 مقدار سازی بهینه از پس .اند هشد
 اول منطقۀ های انتگرال و است شده منظور محاسبات در موج تابع

                                              
6
 Density Functional Theory 

7
 Pseudo Potentials 

8
 Generalized Gradient Approximation 

9
 Exchange Correlation Potentials 

10
 Quantum Espresso 
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 در k وارون شبکۀ برای 6×6×6 بندی مش از استفاده با بریلوئن
  است. شده گرفته نظر
 و 10-6 دقت با انرژی همگرایی ،ساختاری واهلش اجرای در

 گرفته نظر در Ry/bohr 00۱/0 از کمتر نیز ها اتم بر وارد نیروی
 تک معادلات اسپرسو کوانتوم محاسباتی بستۀ در .است شده
 توابع بسط و پتانسیل شبه روش از استفاده با شم کوهن یا ذره
 شود. می حل تخت امواج حسب بر ظرفیت های الکترون موج
 های اوربیتال و هستند ۱نرم فوق نوع از ما انتخابی های پتانسیل شبه

 اتم برای ،است شده گرفته نظر در پتانسیلشبه این در که ظرفیت
Cu 3 های اوربیتالd، 4s 4 وp، اتم Mn 3 های اوربیتالs، 3p، 
3d 4 وs، اتم In 4 های اوربیتالd، 5s 5 وp اتم و Se 

 هستند. 4p و 4s های اوربیتال

 نتایج -3

 ساختار -۱-2

 الماسی شبه بلور تتراگونال واحد سلول ،۱ شکل مطابق

4InSe2CuMn مس اتم 2 شامل که است اتم ۱6 دارای (Cu،) 4 
 می (Se) سلنیوم اتم 8 و (In) اینیدیوم اتم 2 (،Mn) منگنز اتم

 دو مکعبی واحد سلول یک عنوان به توان می را ساختار این .باشد
 طور به روی اتم آن در که گرفت، نظر در z محور جهت در ای دوره

 هر همچنین .شود می جایگزین فلزی کاتیون نوع سه توسط منظم
 ترین نزدیک در آنیون چهار توسط هماهنگ صورت به فلزی کاتیون

 نتایج .[2] .دهد می تشکیل چهارضلعی پیوندی ساختار یک همسایه،
 در XRD آنالیز وسیله هب ماده این بلوری ساختار مطالعۀ از حاصل

 از حاکی که است شده آورده [4۱] شهمکارانش و دلگادو پژوهش
 شبکۀ ثابت نتایج است. ترکیب این تتراگونال و 2استانیتی ارساخت
 نظری و تجربی های پژوهش سایر و حاضر وهشپژ در ترکیب، این
 است. شده داده نشان ۱ جدول در

 تئوری و تجربی شبکۀ های ثابت مقادیر :۱ جدول

  حاضر پژوهش تجربی نتایج تئوری های پژوهش

5/86 [6], 5/8۱ [18] 5/8۱ [14] 5/83 a(Å) 

۱۱/76 [6], ۱۱/5۱ [18] ۱۱/57 [14] ۱۱/60 c(Å) 

                                              
1
 Ultrasoft pseudopotential 

2
 Stannite structure 

 

 و Å 85/=5a با برابر سازی بهینه از بعد ترکیب این شبکۀ ابتث 
Å 60/=11c شبکه ثابت برای درصد ۱ از کمتر اختلاف  که است 
 خوب دقت گر بیان تجربی مقالۀ در شده گزارش مقدار با یسهمقا در

 .[4۱] است محاسبات

 

 4InSe2CuMn الماسی شبه بلوری ساختار :۱ شکل

 الکترونی های حالت چگالی -2-2

، چگالی CuMn2InSe4به منظور بررسی خواص الکترونی 
های اسپین بالا و اسپین  های الکترونی کل آن برای حالت حالت

ها، در  نمایش داده شده است. چگالی حالت 2پایین در شکل 
آن  حائز اهمیت است. با استفاده از های ترابردی بسیار پدیده

مربوط به اوربیتال هر  توان سهم علاوه بر محاسبۀ گاف نواری می
کننده در ترکیب را به درستی تعیین نمود.  تهای شرک یک از اتم

های الکترونی  لتگردد، نمودار چگالی حا طور که مشاهده می همان
امتقارن است. این عدم برای دو حالت اسپین بالا و اسپین پایین ن

که با  استخاصیت مغناطیده بودن این ماده دهنده  تقارن نشان
 .[۱8] سایر پژوهش ها تطابق داردنتایج حاصل از 

 های بالاتر از سطـح انـرژی فرمی ، در انرژی2با توجه به شکل 
تقریبا  Inو  Seهای  در حالت اسپین بالا سهم اتم ()

 که این خاصیت تا ،استمساوی اما کمی بیشتر از دو اتم دیگر 
در نزدیکی سطح انرژی  . امانوار رسانش نیز ادامه دارد محدودۀ
( Mnو  Cuکاهش یافته )همانند  Inسهم اتم  ()فرمی 

 .استها  تر از سایر اتم بیش Seو سهم 
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 اسپین و بالا اسپین حالت در 4InSe2CuMn الکترونی های حالت چگالی :2شکل

 پایین

نیز، سهم اتم ( ) کمتر از انرژی فرمی های در انرژی
که سهم این دو اتم  است Seو  Inتر از  بیش Mnو  Cuهای 

های بالاتر از  . در حالت اسپین پایین، در انرژینیز یکسان است
که این امر از نوار  استبیشتر  Mnسطح انرژی فرمی سهم اتم 

دارد اما در رمی نیز ادامه رسانش تا نزدیک سطح انرژی ف
 Seو نیز  Cuهای کمتر از سطح انرژی فرمی، سهم اتم  انرژی
 .استتر از بقیه  بیش

لی های این ترکیب بر اساس نمودار چگا سهم اوربیتالی اتم
 زیر سطح نشان داده شده است. 3ی نیز در شکل های جزئ حالت

 در الکترونی مجاز های حالت تعداد گر بیان ها، حالت چگالی منحنی
 شود، واقع بلور در اتم که هنگامی. است انرژی مشخصی از بازۀ

 الکترونی های از اوربیتال تعدادی توزیع نحوۀ و ها اوربیتال شکل
 هایی اوربیتال. کند می تغییر باشد، منزوی اتم که حالتی به نسبت

 اصطلاحاً و دهند می شکل تغییر کنند، می پیوند شرکت در که
 شدگی باعث پهن پیوند در ها اوربیتال مشارکت. شوند می هیبرید

 گردد. ها می منحنی چگالی حالت

نوار ظرفیت  ، در حالت اسپین بالا، در محدودۀ3باتوجه به شکل 
ترین سهم را در پیوند و  بیش In-5pاوربیتال  ()

و  In-5sهای  داشته است و بعد ز آن سهم اوربیتال هیبریداسیون
Cu-3d  نیز، ( )نوار رسانش  در محدودۀمشهودتر است؛

 .است ها اتم تر از بقیه بیش Mn-3pمشارکت اوربیتال 

 
 و بالا اسپین حالت دو در   4InSe2CuMn یجزئ های حالت چگالی نمودار :3 شکل

 پایین

نقش  Mn-3dدر حالت اسپین پایین، در نوار رسانش، اوربیتال 
نوار ظرفیت نیز، مشارکت اصلی  اصلی را دارد، و در محدودۀ

 .است Cu-3dو  In-5sهای  متعلق به اوربیتال

 نواری ساختار بررسی -2-3

 الکتریکی ماهیت ردمو در اطلاعاتی توان می نواری ساختار از
 را گاف نوع نیز و وجود( )درصورت انرژی گاف اندازۀ بلورها،

 اختارس های جنبه سودمندترین از یکی نواری افگ آورد. دست هب
 تاثیرگذار الکتریکی و ینور های ویژگی روی بر که است نواری
 حالت دو در 4InSe2CuMn تتراگونال فاز نواری ساختار است.
 ب-4 و الف-4 های شکل در ترتیب به پایین یناسپ و بالا اسپین
 گاف آمده، دست هب نواری ساختار مطابق است. شده داده نشان
 G تقارنی خط محدوده در پایین سپینا حالت در کوچکی انرژی

 رسانا نیم از حاکی که شود می مشاهده eV ۱ تقریبی اندازۀ به
 انرژی نوارهای نیز بالا اسپین حالت در همچنین است. ماده بودن
 تبهگن ناحیه این در و اند کرده قطع G نقطه در فقط را فرمی تراز

 نقطه این در نیز بالا اسپین حالت در انرژی گاف مقدار هستند.
 که است لا(با اسپین حالت در انرژی گاف وجود )عدم صفر تقریبا
 بر تائیدی و است طالعهم مورد مادۀ فلزی نیم خاصیت از نشان

.است اسپینترونیک تجهیزات در آن کاربرد
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 نواری ساختار ب: ؛بالا نیاسپ حالت در 4InSe2CuMn ینوار ساختار الف: :4 شکل

4InSe2CuMn پایین اسپین حالت در 

 فونونی خواص بررسی -2-4

 با است. شده داده نشان 5 شکل در فونونی پراکندگی منحنی
 همچون ماده خواص از بسیاری به توان می فونونی، طیف بررسی
 ها فونون کرد. پیدا دست غیره و رماییگ هدایت گرمایی، ظرفیت
 انتشار بلور در موج بردار با که هستند ای پیوسته ارتعاشی مدهای

 نوسان بسامد موج، بردار از معین مقدار یک ازای به .یابند می
 رابطۀ بنابراین دارد، وجود مختلف ارتعاشی مد دو یا و متفاوت

 این .بود خواهد شاخه دو دارای حالات این در فونونی پراکندگی
 شوند. می نامیده آکوستیکی و ینور های شاخه ترتیب به ها شاخه
 واحد سلول های اتم تعداد به پاشندگی منحنی در اه شاخه تعداد

 دارد. بستگی

 بود اهدخو n3 ها شاخه کل تعداد باشد، اتمی n واحد سلول اگر 
 شاخه یک و عرضی خهشا 2 )با 3 آکوستیکی های شاخه تعداد که

 طولی شاخه )n-(1 )با هستند )n3-(1 ینور های شاخـه و طولی(
 دارای 4InSe2CuMn پایه، حالت در ی(.عرض شاخه )n2-(1 و

 )در داشت خواهد شاخه 48 یفونون طیف بنابراین است اتم ۱6
 و یکیآکوست سهم شاخه 3 که (هستند مشاهده قابل نیز 5 شکل

  .است ینور آن شاخه 45

 فرکانسی درمحدودۀ فونونی بسامد ترین بیش شکل، مطابق
cm4600/ و cm7500/- های فرکانس محدوده در .است 
cm/2000 ، cm/2000- و cm5500/-  قابل ها فونون تراکم 

 نمودار در هایی پیک صورت هب ها تراکم این که است مشاهده
 اند. شده ظاهر 6 فونونی های حالت چگالی

 
 4InSe2CuMn ترکیب فونونی پراکندگی نمودار :5 شکل

 
 فرکانس حسب بر 4InSe2CuMn ترکیب فونونی های حالت چگالی  :6شکل
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 نیز 4InSe2CuMn فونونی های حالت چگالی نمودار 6 شکل در
 ترکیب فونونی لیچگا ۀبیشین نمودار، به توجه با .است شده رسم

 نمودار در که است -cm/ 5500به نزدیک های فرکانس به مربوط
 در شده هدهمشا های قله .است مشاهده قابل نیز فونونی پاشندگی

 که هستند هوف وان های تکینگی ها، حالت چگالی نمودارهای
 انرژی شیب شدن صفر و بسامدها آن در انرژی بودن ثابت نگربیا

 .هستند

 گذردهی ضریب -2-4

 حسب بر 4InSe2CuMn ترکیب الکتریکی گذردهی نمودار
 داده نشان ب-7 و الف-7 شکل در ورودی های فوتون انرژی
) حقیقی قسمت شامل که است شده

1) موهومی قسمت و 
) الکتریکی گذردهی

2) های بخش از حاصل طیف رسم .است 
 ساختار بهتر درک به را ما الکتریکی، گذردهی موهومی و حقیقی

 گذارهای در فونون -الکترون های برهمکنش مطالعۀ و ترکیبات
 مواد در موهومی قسمت .سازد می رهنمون نواری میان و نواری بین

 در .است متناسب نواری بین گذارهای آهنگ با ،رسانا نیم و عایق
 ترین بیش گذار احتمال باشد، بیشینه موهومی قسمت که مناطقی

 آهنگ با گذردهی موهومی مقدار که جایی نآ از .دارد را مقدار
 توان )میاست، متناسب رسانش و ظرفیت هاینوار بین گذارهای

 نیز معکوس حالت در (داد نسبت فوتون جذب میزان به را آن
 های مکان به رسانش حالت از الکترون رگذا دهندۀ نشان تواند می

 موهومی ناحیه راین،بناب .باشد نیز (ها حفره) ظرفیت نوار خالی
 گسیل میزان بیشینۀ و فوتون جذب میزان بیشینۀ دهندۀ نشان

 مقادیر از یکی در شیب ناگهانی بروز طرفی، از .سته نیز فوتون
 در که شود می دیگری در پیک ایجاد باعث ومی،موه یا حقیقی
 .است آشکار ب-7 و الف-7 شکل دو مقایسۀ

 گردد می مشخص الف-8 نمودار در موهومی ناحیه پیک بررسی با
 در یایــه انرژی به وطـمرب ونـفوت ذبـج نۀـبیشی هـک

 این در ناگهانی شیب تغییر که است ولت الکترون ۱ دودۀــمح
 .است شده حقیقی قسمت در پیک بروز باعث ناحیه

 موهومی قسمت با مشابه رفتاری جذب ضریب که طور همان
 نیز (بازتابندگی) شکست ضریب دارد، ماده الکتریکی گذردهی
 مقادیر .دارد الکتریکی گذردهی حقیقی ناحیه اب مشابه رفتاری

 قوی بازتابندگی دهندۀ اننش گذردهی، حقیقی قسمت منفی پیک
  .است 4InSe2CuMn ترکیب در

 

 

 بر  4InSe2CuMn ترکیب الکتریکی گذردهی موهومی قسمت نمودار الف: :7 شکل

 الکتریکی گذردهی قیقیح قسمت نمودار ب: ؛ورودی های فوتون انرژی حسب

 ورودی های فوتون انرژی حسب بر 4InSe2CuMn ترکیب
 

 گیری نتیجه -3

 کارگیری هب و ساکن به ابتدا روش از استفاده با ،پژوهش این در
 و ینور خواص برخی بررسی به اسپرسو کوانتوم سازی شبیه

 این .پرداختیم 4InSe2CuMn الماسی شبه ساختار الکترونی
 های حالت در ماده جزئی و کلی های حالت چگالی شامل ها بررسی
 پایین، و بالا اسپین حالات در نواری ساختار پایین، و بالا اسپین
 گذردهی و فونونی پراکندگی و فونونی های حالت چگالی
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 نیز و الکترونی های حالت چگالی بررسی با .هستند الکتریکی
 پایین، اسپین و بالا ناسپی حالت در الکترونی ساختار بررسی
 که گردید حاصل نآ بودن مغناطیده کنار در ماده فلزی نیم خواص

 زگاریسا ترکیب این برای انتظار مورد نتایج و تجربی نتایج با
 از حاکی نیز یجزء های حالت چگالی نمودار مطالعۀ .دارد

 هیبریداسیون در Mn و Cu های اتم تر بیش اوربیتالی مشارکت
 حالت در اینکه دلیل به ماده، این فونونی پاشندگی نمودار .است
 شاخه 3 شامل که است شاخه 48 دهنده نشان داشته، اتم ۱6 پایه

 گذردهی ضریب نمودار .است ینور شاخه 45 و آکوستیکی
 و حقیقی حالت دو در ورودی های ونفوت تحت ،ماده الکترونی
 نشان موهومی ناحیه بررسی که است هگردید بررسی نیز موهومی

 حقیقی، ناحیه و ولت الکترون 2/0 ناحیه در قوی جذب یک دهندۀ
 .است ماده این در قوی بازتابندگی هدهند نشان
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Abstract: The CuMn2InSe4 compound with a tetragonal crystal structure is one of the diamond-like compounds 

which has special magneto-optical properties due to the presence of magnetic ions in its structure. In order to 

study the structural, optical and electronica properties of this compound, we have performed first-principles 

calculation with the pseudo-potential method based on density functional theory. The total and partial density of 

states for this compound has been studied for spin-up and spin-down states. The results indicate a high 

magnetization and high hybridization of the orbitals of Cu atoms. Band structure results for spin-Up and spin-

Down states proves the half-metallic property for this compound. Phonon dispersion investigation has been used 

to investigate the optical and acoustic modes. Finally, unique optical properties was observed for the electrical 

conductivity, absorption coefficient and reflectivity of CuMn2InSe4. 

 

Abstract: 4CuMn2InSe compound with tetragonal crystal structure is one of the 
types of pseudo-diamond compounds which, due to the presence of magnetic ions in 
its structure, is one of the magnetic compounds with special magneto-optical 
properties. In this research, in order to investigate the structural, optical and 
electronic properties of this compound, we have performed the first-to-static 
calculation with the pseudo-potential method based on the density functional 
theory. The density of general and partial states of this material has been 
studied in two states of high spin and low spin. The results show the 
magnetization of this compound and the high hybridization of the copper atom 
orbitals. Examining the band structure of 4CuMn2InSe in high and low spin states 
proves the semi-metallic property of the material. In order to investigate optical 
and acoustic modes, phonon scattering has been studied. Also, by studying the 
electrical conductivity, absorption and reflectance coefficient of 4CuMn2InSe, the 
unique optical behavior of this compound can be observed in front of incoming 
photons. 

 


