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Abstrak. Alloy Heusler merupakan subkelas material yang terdiri dari paduan logam transisi dengan 

fenomena magnetik yang menarik karena nilai momen magnetiknya dapat diprediksi dengan 

menggunakan perhitungan sederhana yang dikenal dengan aturan Slater-Pauling (SP rule). Berdasarkan 

aturan SP, apabila jumlah elektron valensi dari material ini bernilai 18 (untuk alloy half-Heusler), momen 

magnetik material ini diprediksi akan bernilai 0 𝜇𝐵. Di sisi lain, material ini secara umum memiliki sifat 

half-metal dimana orientasi spinnya hanya terdapat di satu kanal spin saja. Berangkat dari motivasi ini, 

kami mengajukan studi teoritis untuk mempelajari pembentukan momen magnetik alloy half-Heusler 

Mn2Ge. Hasil kami menunjukkan bahwa Mn2Ge memiliki momen magnetik sebesar 0.03 𝜇𝐵 yang 

relative dekat dengan prediksi SP-rule dan berhasil menunjukkan fitur half-metal dari Mn2Ge.  

 
Kata Kunci: alloy Heusler, half-metal, momen magnetik, Mn2Ge. 

  

Abstract. Heusler alloy is a subclass material that consists of transition metal compounds with 

fascinating magnetic properties due to their magnetic moment value can be predicted using a simple 

calculation called Slater-Pauling rule (SP rule). According to the SP rule, when the total number of the 

valance electron gives a value of 18 (for half-Heusler alloy), the magnetic momen of this material is 

predicted by the value of 0 𝜇𝐵. On the other hand, this material generally has half-metallic behavior in 

which the spin orientation only occurs on the one direction of spin channel. Starting from those issues, we 

propose a theoretical study to investigate the magnetic moment formation of half-Heusler alloy Mn2Ge. 

Our results show that Mn2Ge have magnetic moment of 0.03 𝜇𝐵 and show the half-metallic feature of 

Mn2Ge.  
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PENDAHULUAN 

 

Sejak awal ditemukan oleh Fritz Heusler pada awal abad ke 20 [1], alloy Heusler sampai 

saat ini masih banyak diteliti oleh para peneliti karena sifat materialnya yang menarik, terutama 

pada sifat magnetiknya yang dapat diprediksi menggunakan perhitungan sederhana yang dikenal 

sebagai aturan Slater-Pauling (SP-rule) [2]. Material ini secara umum memiliki sifat half-metal 

dimana orientasi spinnya hanya terdapat pada satu kanal spin saja. Karena sifat half-metalnya, 

hal ini menjadikan material ini sebagai salah satu kandidat untuk teknologi spintronic [3].  

 

𝑚 = 𝑁𝑣𝑒𝑐 − 18.      (1) 

 

Persamaan (1) merupakan perhitungan SP-rule untuk alloy half-Heusler. Berdasarkan 

perhitungan momen magnet yang sangat sederhana di atas, hal ini memungkinkan seseorang 

untuk mensintesis material dengan nilai momen magnetik dapat diatur dengan cara memilih 

komposisi yang tepat material penyusunnya. Oleh karenanya, perhitungan secara first-principle 

banyak dilakukan terhadap subkelas material ini [4]–[6]. Hal yang menarik perhatian lainnya 

yakni, apabila jumlah electron valensi, 𝑁𝑣𝑒𝑐, pada Persamaan (1) bernilai 18, maka momen 

magnet dari material tersebut akan bernilai nol, dan salah satunya dimiliki oleh Mn2Ge. Di sisi 

lain, material alloy Heusler secara umum memiliki sifat half-metal yang berarti orientasi 
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spinnya hanya ada pada satu kanal spin saja. Dengan demikian, maka alloy Heusler dapat 

memiliki net momen magnet sebesar 0 μB sekaligus memiliki sifat half-metal.  

Berangkat dari isu tersebut, kami mengajukan studi teoritis pada material Mn2Ge sebagai 

salah satu alloy Heusler yang diprediksi memiliki net momen magnetik sebesar 0 𝜇𝐵 dengan 

menggunakan model tight-binding berbasis perhitungan first-principle dan menerapkan koreksi 

suku interaksi Hubbard inter- dan intra-orbital, serta kopling Hund untuk orbital-d yang 

dilakukan dalam kerangka Mean-Field Theory (MFT). Kami melakukan perhitungan dengan 

menggunakan algoritma numerik Fortran 90/95 [7]. Untuk mempersingkat waktu komputasi, 

kami menerapkan skema perhitungan paralel menggunakan Message Passing Interface (MPI) 

[8]. 

 

MODEL 
 

Mn2Ge memiliki struktur kristal C1b dan menempati posisi Wyckoff di mana Mn (1), Mn 

(2), dan Ge berturut-turut (0,0,0), (0.25,0.25,0.25), dan (0.75,0.75,0.75) seperti pada Gambar 1 

[9].  

  
Gambar 1. (a) Unit cell konvensional Mn2Ge, (b) Unit cell primitif Mn2Ge. 

 

Sebelum melakukan perhitungan lebih lanjut, terlebih dahulu dilakukan penentuan basis 

orbital dari Mn2Ge. Kami menyusun 24 basis orbital berdasarkan orbital dari masing-masing 

atom penyusun Mn2Ge yang dapat dilihat pada Tabel 1. 

 
Table 1. Basis orbital Mn2Ge  

Atom Orbitals 

Mn (1) 
|3𝑠⟩, | 3𝑝𝑥⟩, |3𝑝𝑦⟩, |3𝑝𝑧⟩, |4𝑠⟩ 

|3𝑑𝑧2⟩, |3𝑑𝑥𝑦⟩, |3𝑑𝑥𝑧⟩, |3𝑑𝑦𝑧⟩, |3𝑑𝑥2−𝑦2⟩ 

Mn (2) 
|3𝑠⟩, | 3𝑝𝑥⟩, |3𝑝𝑦⟩, |3𝑝𝑧⟩, |4𝑠⟩ 

|3𝑑𝑧2⟩, |3𝑑𝑥𝑦⟩, |3𝑑𝑥𝑧⟩, |3𝑑𝑦𝑧⟩, |3𝑑𝑥2−𝑦2⟩ 

Ge |3𝑠⟩, | 3𝑝𝑥⟩, |3𝑝𝑦⟩, |3𝑝𝑧⟩ 

  

Hamiltonian yang kami ajukan mengandung 2 suku utama yakni suku non-interaksi (bare) 

dan suku interaksi [10] 

 

ℋ𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 = ℋ𝑛𝑜𝑛 + ℋ𝑖𝑛𝑡 .     (2) 

 

Suku pertama dari Persamaan (2) nantinya akan diselesaikan dengan menggunakan pendekatan 

tight-binding. Persamaan (2) kemudian dapat diekspansi dalam bentuk 
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ℋ𝑛𝑜𝑛 = ∑ 𝜂𝐤
†[𝐻0(𝐤)]𝜂𝐤

𝐤
.     (3) 

 

𝑛𝐤
† (𝑛𝐤) merupakan matriks kolom (baris) yang berisi operator kreasi (anihiliasi), sementara 

[𝐻0(𝐤)] merupakan matriks Hamiltonian yang elemen matriksnya dapat dijabarkan menjadi 

 

ℋ0 𝑖,𝑗(𝐤) = 𝜖𝑖𝛿𝑖,𝑗 − 𝑡𝑖,𝑗 ∑ 𝑒−𝑖𝐤⋅𝛅𝐧𝐧
𝛅𝐧𝐧

.   (4) 

 
𝜖𝑖  : Energi on-site orbital ke-i  

𝐤   : vektor gelombang dalam zona Brillouin 

𝑡𝑖,𝑗 : hopping integral antara orbital i dan j pada atom terdekat 

𝛿𝑛𝑛 : vektor translasi atom tetangga terdekat 

 

Seluruh parameter tight-binding (𝜖𝑖 dan 𝑡𝑖,𝑗) diperoleh dengan terlebih dahulu melakukan 

perhitungan Density Functional Theory (DFT) menggunakan Quantum Espresso package [11] 

yang dilanjutkan dengan mengekstrak parameter-parameter tight-binding menggunakan 

Wannier90 package [12]. 

Suku ke-2 dari Persamaan (2) merupakan suku interaksi yang terdiri dari interaksi 

Coulomb repulsion inter- dan intra-orbital, serta kopling Hund antara orbital-d yang dapat 

ditulis sebagai berikut 

 

𝐻𝑖𝑛𝑡 = ∑ 𝑈𝑛𝑖𝛼�̂�𝑛𝑖𝛼↑�̂�𝑛𝑖𝛼↓𝑛𝑖𝛼 + ∑ ∑ (𝑉(𝑛𝑖𝛼),(𝑚𝑗𝛽) −
1

2
𝐽(𝑛𝑖𝛼),(𝑚𝑗𝛽)) �̂�𝑛𝑖𝛼𝜎�̂�𝑚𝑗𝛽𝜎′𝜎,𝜎′𝑛,𝑚,𝑖𝛼<𝛽  −

2 ∑ 𝐽(𝑛𝑖𝛼),(𝑚𝑗𝛽)𝑠𝑛𝑖𝛼. 𝑠𝑚𝑗𝛽 𝑛,𝑖,𝛼<𝛽 .         (5) 

 
𝑛, 𝑚 ∶ indeks unit cell 

𝑖, 𝑗   ∶ indeks atom  

𝛼, 𝛽 ∶ indeks orbital 

𝜎, 𝜎′ ∶ indeks spin. 

 

𝑈, 𝑉, dan 𝐽 berturut-turut merupakan Coulomb intra-orbital, Coulomb inter-orbital, dan Kopling 

Spin untuk orbital d. Keseluruhan perhitungan kemudian dieksekusi dengan menggunakan kode 

programming Fortran 90/95 dengan proses paralelisasi menggunakan MPI dalam kerangka 

Mean-Field Theory. Keseluruhan alur dari algoritma perhitungan dapat dilihat pada Gambar 2. 

 

METODE 
  

Penelitian ini menggunakan metode numerik untuk memperoleh besaran-besaran fisika 

menggunakan program Fortran 90/95. Sebelum melakukan perhitungan lebih lanjut, basis 

orbital pada tabel 1 yang merupakan elemen matriks dari matriks Hamiltonian, [𝐻0(𝐤)]. Matriks 
[𝐻0(𝐤)] dalam Persamaan (3) mengandung blok matriks berukuran 24 × 24 untuk spin-up, 

[𝐻0(𝐤)]↑, dan 24 × 24 untuk spin down, [𝐻0(𝐤)]↓.  

 

[𝐻0(𝐤)] = [
[𝐻0(𝐤)]↑ 0

0 [𝐻0(𝐤)]↓
 ] ,    (6) 

 

Untuk perhitungan lebih lanjut, kami mendefinisikan fungsi Green retarded yang dapat 

dinyatakan dalam bentuk matriks sebagai 

 

[𝐺𝑅(�⃗⃗�, 𝜔)] = [(𝜔 + 𝑖0+)[𝐼] − [𝐻0(�⃗⃗�)] − [Σ]]
−1

.                                    (7) 

 

Density of States (DOS) sistem dapat dihitung dengan menggunakan persamaan berikut 
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DOS(𝜔) = −
1

𝜋

1

𝑁
∑ Im Tr[𝐺𝑅(𝐤, 𝜔)]

𝐤
.   (8)  

 

Kemudian, untuk menghitung nilai momen magnetik dari sistem diperoleh dengan menghitung 

selisih dari jumlah spin-up dan spin-down.   

 

𝑚 = (𝑛↑ − 𝑛↓) 𝜇𝐵.     (9) 

 

Dengan 𝑛↑(↓) diperoleh menggunakan persamaan berikut 

 

𝑛↑(↓) = ∫ 𝑑𝜔
∞

−∞
𝐷𝑂𝑆↑(↓) (𝜔)𝑓(𝜔, 𝜇, 𝑇),    (10) 

  

di mana 𝑓(𝜔, 𝜇, 𝑇) merupakan fungsi distribusi Fermi. 

 

𝑓(𝜔, 𝜇, 𝑇) =
1

𝑒

(ℏ𝜔−𝜇)
𝑘𝐵𝑇 +1

      (11) 

 

 
 

Gambar 2. Algoritma Mean-Field Theory 

 

HASIL DAN PEMBAHASAN 
 

Density of States (DOS) 

non-interacting DOS (Bare DOS) yang diperoleh dengan menggunakan persamaan (7)  

dihitung menggunakan grid k-point sebanyak 20 × 20 × 20. Perhitungan bare DOS 

dimaksudkan untuk mengetahui fitur awal DOS dan potensial kimia dari Mn2Ge sebelum 

diberikan interaksi.  
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Gambar 3. Bare DOS alloy half-Heusler Mn2Ge 

 

Gambar 3 menunjukkan bahwa DOS untuk majority dan minority spin berada pada 

keadaan yang sama yang menandakan bahwa belum adanya interaksi. Potensial kimia pada bare 

DOS bernilai 11.53 eV. Setelah fitur bare DOS dari Mn2Ge sesuai dengan yang diharapkan, 

langkah selanjutnya adalah melakukan perhitungan dengan mengimplementasikan suku 

interaksi yang dikumpulkan dalam matriks self-energy, [Σ], yang terdiri atas suku Coulomb 

intra- dan inter-orbital, serta kopling Hund antara orbital-d. Adapun DOS dari Mn2Ge setelah 

diberikan suku interaksi dapat dilihat pada gambar berikut.  

 

 
Gambar 4. Interacting DOS alloy half-Heusler Mn2Ge. 

 

Gambar 4 menunjukkan bahwa spin-up dan spin-down dari Mn2Ge mengalami perubahan yang 

sangat signifikan, yang diikuti dengan pergeseran potensial kimia yang semula bernilai 11.53 

eV menjadi 12.42 eV. Pada Gambar 4, nilai potensial kimia Mn2Ge berada pada band untuk 

kanal spin-up, sementara pada spin-down berada pada gap. Hal ini menunjukkan bahwa Mn2Ge 

bersifat half-metal yang berasal dari interaksi antara orbital-d pada atom-atom Mn [13].   

 

Momen Magnetik 

Nilai momen magnetik yang kami peroleh berdasarkan hasil perhitungan yakni sebesar 

0.03 𝜇𝐵. Nilai ini relatif cukup dekat dengan prediksi dari SP-rule yakni 0.00 𝜇𝐵. Adapun nilai 

momen magnetik kontribusi dari masing-masing atom penyusun Mn2Ge disajikan pada tabel 

berikut. 

 
Tabel 2. Momen magnetik per atom 

Atom Magnetik momen (𝜇
𝐵

) 

Mn (1) -175 

Mn (2) 1.65 

Ge 0.06 
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Tabel 2 menunjukkan nilai momen magnetik masing-masing dari atom penyusun Mn2Ge. Dari 

nilai yang diperoleh pada Tabel 2, terlihat bahwa atom Mn (1) dan Mn (2) memiliki nilai yang 

hampir sama besar, namun saling berlawanan tanda. Hal ini mengindikasikan bahwa sistem ini 

cenderung untuk membentuk anti-feromagnetik ordering. Karena system ini membentuk anti-

feromagnetik ordering di mana antara spin-up dan spin-down saling meniadakan, dan membuat 

net momen magnetiknya bernilai ~ 0. Hal ini didukung pula oleh kenyataan bahwa nilai momen 

magnetik Mn2Ge berdasarkan SP-rule bernilai 0 𝜇𝐵.  

 

KESIMPULAN 
 

Kami telah berhasil membuat model teoritis tight-binding berbasis perhitungan first-

principle dengan menambahkan interaksi Coulomb intra- dan inter-orbital serta interaksi Hund 

yang dieksekusi dalam kerangka MFT. Berdasarkan hasil yang diperoleh, nilai momen magnet 

dari Mn2Ge bernilai 0.03 𝜇𝐵 yang nilainya dekat dengan prediksi SP-rule yakni sebesar 

0.00 𝜇𝐵. Hasil perhitungan kami berhasil pula menunjukkan fitur half-metal dari Mn2Ge.  
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