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 تشكر و قدرداني 

و  سر می گذارم خداوندد معاد ر را اطد لر   د  اکنون که دوره ای دیگر از تحصیل را پشت

ه ، مق ومت کرده و چه اس  دریغش ش کرم که مرا ی ری کرد ت  در اراار مشکلات و سطعیعن یت ای

 .اسی ری از آنه  را ار من هموار نمود ت  ادین مرحله رسیدم

فداک ری و راهنم ییه ی عزیزانی دخیل اود که ای شك ادون حضدور  ٬در این راسع  د سوزی 

 لی کنم ودر این ج  لازم می دانم از زحم ت آنه  تشکر نم یم. ایش ن نمی توانسعم این مسیر را

راهنمد  و  ٬از خ نواده عزیزم اه خصوص پدروم درم که در تم م مراحل تحصیل همواره مشدو 

ح می من اودند وزحم ت فراوانی ارای من کشیدند از صمیم قلب تشکر و قدردانی مدی کدنم وادر 

 دسع نش ن اوسه می زنم.

همفکری   ری وکهم ٬ فداک ر ود سوزم که در این مرحله از تحصیل ا  تشویقه  ٬از همسر عزیز 

 اش راه را ار من آس ن نمود کم ر تشکر را دارم.

از اس تید ازگوارم جن ب آق ی دکعر ق ضی ودکعر ایزدی فرد اه خ لر رهنمودهد ی اسدع دانه و 

ا دارم و اه خ لر نواقصدی کده نیز درك شرایط حقیر در لور این تحقیق نه یت قدردانی و تشکر ر

 در لور ک ر داشعم عذر خواهی می نم یم.

دانشجوی ک رشن سی ارشد دانشگ ه صناعی ٬همچنین از دوست ازرگوار جن ب آق ی حضرتی 

اصفه ن که مرا در آموخعن نرم افزار مراوط اه پروژه ی ری کردند کم ر تشکر را دارم و امیدوارم در 

 شند. و در نه یت از هیئت محعرم داوران که زحمت نقد و اررسی اینمراحل دیگر تحصیل موفق ا 

 پ ی ن ن مه را کشیدند کم ر تشکر وقدردانی را می کنم. 
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 :چكيده

در س  ه ی اخیر نیمرس ن ه ی مغن لیسی رقیق اه د یل توان یی ا لا در تو ید جری ن ق بیده 

تحقیق ت  ی ری از محقق ن قرار گرفعه اند.اسپینی و ک رارد آنه  در اسپینعرونیك مورد توجه اس

نش ن داده است که آلایش عن صر واس ه در نیمرس ن ه ی ا  گ ف نواری ازرگ ا عث ایج د دم ی 

یکی از این نیمرس ن ه  است که ک ندیدای خوای ارای   SiCشود. گذار فرومغن لیسی ا لاتری می

ه اه اررسی ارخی از خواص این نیمرس ن  و اسعف ده در صنات اسپینعرونیك می ا شد. در این پروژ

که ار مبن ی نظریه  PWscfاثر آلایش منگنز در آن می پردازیم. مح سب ت ا  اسعف ده از نرم افزار 

ت اع چگ  ی می ا شد، انج م شده است. ااعدا اه مح سبه نواره ی انرژی و چگ  ی ح لات 

آلایش ی فعه ا  عنصر منگنز در  SiC -βپرداخعه و سپس مح سب ت را ارای  SiC -βنیمرس ن ی

انج م داده ایم. ا  آلایش منگنز و مح سبه چگ  ی ح  عه   %52و %52/6 ٫ %31/1غلظعه ی مطعل 

ازرگ در م ده ت یید شد. همچنین  ً  وجود ح  ت فرومغن لیسی پ ی  ا  گشع ور مغن لیسی نسبع 

د یل خوای ارای نیمه فلزی  %52/6مش هده ق بش اسپینی در انرژی فرمی اه خصوص در غلظت 

 اودن این ترکیب و ک رارد آن در وس یل اسپینعرونیك می ا شد.
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 مقدمه :

و وژی ، ذخیره س زی اللاع ت و سرعت انعق ر آنه  و همچنین  صنات امروزه ا  پیشرفت تکن     

IC  ار پ یه سیلیکون اهمیت زی دی ی فعه است . درمداراتIC  نقش اصلی در تراارد ا کعریکی را

داشعن قدرت پردازشگری ا  سرعت  ICح مله ی ا ر )ا کعرون وحفره( ارعهده دارند. از مشطص ت 

امّ   ٬اللاع ت از این خواهد رفت ٬فظه فرارند یانی ا  خ موش شدن منبعا لا است امّ  ا م نه ی ح 

ا  اسعف ده از تکنو وژی ح فظه مغن لیسی این مشکل حل خواهد شد. در اینج  پ رامعر اصلی اسپین 

ا کعرون است زیرا اسپین دارای مم ن مغن لیسی ذاتی است و ارای ذخیره اللاع ت اسی ر من سب 

 –اسعف ده از اسپین ح مله ی ا ر در نیمرس ن ه  ش خه جدیدی اه ن م اسپین   ا شد. ان اراینمی

( را ایج د کرده است . منش ء اسعف ده از اسپینعرونیك، Spintronicsا کعرونیك ی  اسپینعرونیك )

ار این پ یه اسعوار است که چون تك ق بی ه ی مغن لیسی وجود ندارند، میدان مغن لیسی 

ل توجهی ضای  تر از میدان ه ی ا کعریکی تص دفی هسعند، اه این د یل تص دفی اه لور ق ا

ج فظه ه ی مغن لیسی غیر فرار هسعند، در ح  یکه ح فظه ه  ار مبن ی ا ر ا کعریکی تجمع ی فعه 

(، نی ز اه ا زس زی مداوم دارند . اسپینعرونیك اه م   اه نقش اسپین ا کعرون، حفره DRAMی  )

   اه دسعگ ه ه یی که از خواص اسپینی و درجه آزادی اسپین علاوه و حعی هسعه و نیز م

پردازد، و اگر اعوان تزریق، انعق ر و کنند میارخواص و درجه آزادی ذرات ا ردار اسعف ده می

توان ترکیبی از خواص تشطیص اسپین را در دم ی ا لا در نیمرس ن  )دم ی ات  ( کنعرر کرد می

ن لیسی را داشت . مسئله مهم دیگر توساه روشه یی ارای تزریق فوتونی، ا کعرونیکی و مغ

 ح مله ی ق بیده اسپینی اه نیمرس ن ه ست. 

شوند ا یدد اولا  دارای دمد ی گدذار فدرو  امّ  نیمرس ن ه یی که ارای صنات اسپینعرونیك اسعف ده می

نی ز در اک رگیری ایدن مغن لیسی )دم ی کوری( در حدود دم ی ات   ا شند و ث نی   تکنو وژی مورد 

As(In,Mn )( وGa,Mn)Asنیمرس ن  وجود داشعه ا شد . ایشعرین تحقیق ت در گذشعه ار روی 

و  173Kصورت گرفعه است که ا لاترین دم ه ی کوری گزارش  شده ارای این ترکیب ت اه ترتیب 

35K ند ا  تزریدق یدك شود این دم  را ا لا ابرند. امروزه محققین در تلاشاوده است که تلاش می
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نیمرسد ن ه ی  ZnO  ،GaN  ،SiCعنصر فلز واس ه در نیمرس ن ه ی ا  گ ف نواری ازرگ، م نندد 

 مغن لیسی رقیق ا  دم ی گذار فرو مغن لیسی ا لا اس زند.  

در این پروژه در فصل اور کلی تی راجع اه نیمرس ن ه ی مغن لیسی رقیق ارائه شده و در فصل دوم 

می پردازیم. در فصل سوم مطعصری راجع اه نظریه ت اع چگ  ی  SiCیمرس ن ی اه اررسی خواص ن

 SiCو تقریبه  و ما دلات مراوله توضیح می دهیم. نع یج ک ره ی مح سب تی انج م شدده ادر روی 

مکابی ادون آلایش و ا  آلایش منگنز ا  درصده ی مطعل  در فصدل هد ی چهد رم و پدنجم ارائده 

 خواهد شد.
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 اول فصل

  يقنيمرساناهاي مغناطيسي رق

اه عنوان مث ر  .دهند ارخی از نیمرس ن ه  اه لور لبیای از خود خواص مغن لیسی نش ن می

نیمرس ن ه ی مغن لیسدی از  (Eu,Gd,Er) ا  اسعف ده از اتمه ی مغن لیسی خ کیه ی کمی ب مثل 

تو ید می شوند .  همچندین در اسدپینله ی    ,EuO (Tc = 77 K)  EuS (Tc = 16.5 K)جمله 

Cr  مثددلCdCr2S4, CdCr2Se4 (Tc = 129 K)   و منگن یددده(La,X)MnO3  ح  ددت

فرومغن لیسی مش هده شده است. ام  اه د یل اینکه رشد آنه  دشوار می ا شدد در صدنات کد رارد 

چندانی ندارند. ا بعه نیمرس ن  ه یی که ایشعر مورد توجه می ا شند مامدولا خ صدیت مغن لیسدی 

شه یی توانسدعه اندد نیمرسد ن  هد یی تو یدد کنندد کده دارای خدواص ندارند . امروزه محقق ن ا  رو

. در این فصل اه توضیح این روشه  و نیمرس ن  ه ی مغن لیسی تو یدد شدده  [3]مغن لیسی ا شند

 .  می پردازیم

  تزريق يك عنصر مغناطيسي به نيمرسانا  7-7

نیمرسد ن  را دراصد لا   هم ن ور که می دانیم تزر  یك ن خ  صی ا ردار ی  یك یون مغن لیسی اه

 اده جد ی اتمهد ی سده ترفیعدی  GaAsنیمرس ن  می گویند. اده عندوان مثد ر وقعدی در 3آلایش

Ga اتمه ی چه ر ترفیعیSi در واقع اتمه ی  ٬ج نشین می شوندSi هسعند و اگر  5دهنده ا کعرون

 یدد کنندده تو Znج یگزین کنیم در آن صدورت اتمهد ی  Zn اتمه ی دو ترفیعیرا ا   Gaاتمه ی 

 ا کعرون گفعه می شود .  1حفره اوده و اه آن پذیرنده

                                                 

Doping-1   

Donor-2  

Acceptor-3  
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یانی تاداد اسپین ه ی ا لا و  ٬یك م ده نیمرس ن ی غیر مغن لیسی درح  ت ع دی خنثی است

پ یین آن اراار است و ان اراین در آنه  مغن لش وجود ندارد ام  ا  آلایش یونه ی مغن لیسی که 

ر واقع یك اسپین خ  ص اه م ده تزریق کرده و م ده از نظر دارای یك اسپین خ  ص هسعند د

اسپینی ق بیده می شود و این ادین مانی است که یك جهت خ ص اسپینی اه جهعه ی دیگر 

گذارند و تنه  ا عث اه  ارتری پیدا می کند . ان اراین یونه ی مغن لیسی روی تاداد ح مله  اثر نمی

در م ده نیمرس ن  می شوند که این اس س صنات وجود آمدن یك اسپین خ  ص ج یگزیده 

  ا شد.  می 3اسپینعرونیك

 نيمرساناي مغناطيسي رقيق شده  7-2

دسعه ای از مواد نیمرس ن  وجود دارند که اگر در آنهد  ارخدی اتمهد ی اصدلی توسدط یکسدری      

مدواد را   دهندد. ایدن اتمه ی مغن لیسی ج یگزین شوند خ صیت فرو مغن لیسی از خدود نشد ن می

 1( ی  ا ور رایج تر نیمرس ن ه ی  مغن لیسدی رقیدق شددهSMSC) 5نیمرس ن ه ی نیمه مغن لیسی

(DMS  می ن مند . فلزات واس ه مرسوم که اورایع ر )3d     آنه  در ح ر ک مل شدن اسدت ، م نندد

Fe ،Co ،Ni ،Mn  ( وگ هی نیز از عن صر خ کی کمی بEu,Gd,Er اه عنوان اتمه ی مغن ) لیسی 

شدوند. اند اراین ادرای تغییدر خدواص مغن لیسدی نیمرسد ن ه  و کد رارد ه  اسعف ده می DMSدر 

اند اراین  ٬آنهد  تزریدق کدرد pو ی  ندوع  nایشعرآنه  ، می توان ن خ  صی ه یی اه نیمرس ن ه ی نوع 

DMS [.2] ه  اصورت آ ی ژی از نیمرس ن ی غیر مغن لیسی و عن صر مغن لیسی هسعند 

 41و31در دهده  II-VIهد  ااعددا در ترکیبد ت نیمرسد ن ی گدروه  DMS ت در زمینه م   ا

االت امک ن  III-Vه ی ح صل از ترکیب ت نیمرس ن ی گروه  DMSمیلادی آغ ز شد. از سوی دیگر 

ک رارد آنه  در اسپینعرونیك ، توجه اسی ری از محققین را اه خود جلب کرده است . اثب ت ا رز این 

انواع مق لات تحقیق تی در مورد خواص فیزیکی این نوع نیمرسد ن  هد  از جملده خدواص ادع ، وجود 

                                                 
Spintronics-1  

Msgnetic SemiConductor-Semi -2 

Diluted Magnetic Semiconductors -3 
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اسپینی است . این مق لات نه تنه  در ارگیرنده موضوع ت تجرای و تئدوری  ا کعریکی، مغن لیسی و

 ه ست الکه در ارگیرنده چگونگی کد رارد آ نهد  در اسدپینعرونیك نیدز مدی DMSدر مورد منشأ 

 [.4ا شد]

ه مزای ی فراوانی ارای اسعف ده از نیمرس ن ه  در صن یع اسپینعرونیك وجود دارد، امّ  هنوز اگرچ

مس ئل فراوانی نیز از جمله چگونگی انعط ب ترکیب ت مدواد مغن لیسدی درنیمرسد ن ه  وجدود دارد.  

 .[4ا شد ]زیرا اه د یل غیر مغن لیسی اودن این مواد ایج د جری ن اسپینی در آنه  مشکل می

تنوع وسیع الور میزا ن و اتمه ی مغن لیسی موادی را ا  گ ف نواری کوچك ت  مق دیر ادزرگ 

س زند. ااضی از خواص این مدواد آم ده می س زدکه ار همکنشه ی مطعل  مغن لیسی را آشک ر می

هد  را  DMSاه غلظت یونه ی مغن لیسی اسعگی دارد . ا دور کلدی ترکیبد ت مدورد اسدعف ده در 

تقسدیم  5و گ ف نواری کوچك 3ار حسب  پهن ی گ ف نواری اه دو دسعه گ ف نواری ازرگتوان می

کرد. مح سب ت تئوری و نع یج تجرای نش ن می د هد هنگ می که  مواد ا  گد ف ندواری ازرگعدر اد  

( راا ه 3-3ی اند دم ی کوری ا لاتری را از خود نش ن می دهند.  شکل   )عن صر واس ه آلایش می

 [. 2، 6دهد ]ی ا  گ ف نواری را ارای گروهی از ترکیب ت نیمرس ن ی معداور نش ن میدم ی کور

 

 

 

                                                 
Wide Band Gap-1  

pNarrow Band Ga-2  
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 1[2]راا ه گ ف نواری ا  دم ی کوری  (3-3)شکل

امروزه ایش از ایست نوع ترکیب مطعل  کش  شده کده ارهمکنشده ی مغن لیسدی در آنهد         

( را ادرای 5-3توانسدت نمدودار) 3ایعل ، د 5111مش هده شده است. لبق آخرین تحقیق ت ت  س ر 

320105.3و ا  غلظت حفره ی حدودا   Mn عنصر 0.05ترکیب ت نیمرس ن  ا  آلایش   cmnp 

هسعند که د م ی  Cو ZnO  ،GaNشود تنه  ترکیب ت رسم کند. لبق آنچه در نمودار مش هده می

دم هدد ی آزم یشددگ هی ح  ددت کددوری آنهدد  اددیش از دمدد ی اتدد   اسددت و اندد اراین در محدددوده 

 [.2و3فرومغن لیسی خود راحفظ نموده و ق ال ک رارد هسعند ]

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 [.2و3]مق یسه دم ی کوری در ترکیب ت مطعل  (5-3شکل )

                                                 
leT.Deit-1  
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و همچنین س یر مواد   III-Vو   II-VIه ی گروه  DMS( ااضی از ویژگیه ی 3-3در جدور )

 ترکیبی را آورده ایم.
 
 

 .[6] همراه ا  گ ف انرژیدم ی کوری چند نیمرس ن   (:3-3)جدور 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

(k)cT Synthesis Bandgnp (eV) Material 

>300 
Solid-phase reaction of 

evaporated Mn 
1.72 2GePxMnx-1Cd 

228-370 
Mn incorporated by 

diffusion 
3.4 (Ga,Mn)N 

>300 
Mn incorporated 

during  MBE n-type 
3.4 (Ga,Mn)N 

940 
Mn incorporated 

during  MBE 
3.4 (Ga,Mn)N 

>400 
Cr incorporated during 

 MBE 
3.4 (Ga,Cr)N 

>330 

Mn incorporated by 

plant or MBE im
3-cm 20p~10 

2.2 (Ga,Mn)P:C 

312 
Scaled ampule growth 

insulating: 5.6% Mn 
1.83-2.8 2)GePx,Mnx-1(Zn 

350 
Mn incorporated by 

diffusion 
<2.8 2(ZnMn)GeP 

329 Bridgman bulk growth 0.65 2ZnSnAs 

~300 Mn-implanted epi 3.52 2ZnSiGeN 
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7-8  DMS  هاي بر پايه تركيبات گروهII-VI 

مورد توجه قرار  II-VIه   و س خع ر ه ی مطعل  آنه  ترکیب ت  DMSدر ااعدای م   اه روی 

 II-VIهد ی گدروه  DMS[. ایشعر 1آغ ز شده است] 3939گرفعند. رشد این گروه از مواد از س ر 

 [.4اند](   یست شده5-3در جدور )

 

 II-VI [4] ه(: ویژگیه ی مهم گرو5-3جدور)

X range Crystal Structure Material 

X<0.30 Zinc-blende TexMnx-1Hg 

x<0.30 Zinc- blende Se-xMnx-1Hg 

x<0.75 Zinc- blende TexMnx-xCd 

x<0.05 Wurtzite SexMnx-xCd 

x<0.75 Zine- blende TexMnx-1Zn 

مغن لیسی است که در جدور فو  ویژگیه ی مهم این ترکیب ت درصد  آلایش آنه  ا  یونه ی 

ذکر شده است. اگر این درصد از مقددار داده شدده ایشدعر شدودکیفیت سد خع ری الدور را کد هش 

میدهد. تنوع وسیع الوره ی میزا ن و نیز اتمه ی مغن لیسی، ترکیب تی ا  گ فه ی نواری مطعل  را 

ارخی از خواص فیزیکی آنهد   فراهم می آورند، که دارای انواع ارهمکنشه ی مغن لیسی هسعند که

 .]9[توان ا  تغییر دادن چگ  ی یونه ی مغن لیسی اهینه کرد را می

مشدکل  pو ی  ندوع  nه  ارای ایج د نیمرس ن ی نوع  DMSاه د یل اینکه آلایش این گروه از 

 ت. می ا شد  ذا ک رارد ترکیب ت این گروه اه منظور اسعف ده از آنه  در این خصوص ک هش ی فعه اس

( ادر ادرهمکنش Mn-Mn ارهمکنش تب د ی پ د فرومغن لیسی این یونه ی عن صر واسد ه )مدثلا  

        و مغن لیسی غ  دب اسدت کده در نعیجده ایدن منجدر اده مشد هده رفع رهد ی پد د فرومغن لیسدی

Spin-galss شود.می 
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 ZnOبررسي خواص   7-8-7

یك نیمرس ن  ا  گ ف نواری مسعقیم ادوده و  هاست ک  II-VI ،ZnOیکی از نیمرس ن ه ی گروه        

اه علت داشعن ویژگیه ی همچون گ ف انرژی ازرگ،   ZnO، است . 3دارای س خع ر الوری ورتس ید

و همچنین ویژگیه ی اکوسعو ا کعریکی و پیزو ا کعریکی  ( m eV 60 انرژی اسعگی اکسیعونی ا لا)

وجه قرار گرفعده اسدت. مح سدب ت تئدوری امکد ن در صن یع اپعو ا کعرونیك و اسپینعرونیك مورد ت

دسعرسی اه ح  ت فرومغن لیس را در دم ی ات   ارای این ترکیب که ا  عن صر واس ه آلایش ی فعه 

ا شد پیش اینی می کند. این پیش اینی تنه  در ارخی گروهه ی تحقیق تی ار پ یه اندازه گیریه یی 

ی فعه ا  عن صر واس ه اه اثبد ت رسدیده اسدت  آلایش ZnOکه روی خواص مغن لیسی لایه ن زك 

ا  شکست مواجه  ZnO[ . ا بعه در پ ره ای از موارد نیز تو ید فرومغن لیس درنمونه ه ی 31 -35]

شده است. حعی گروهه یی که ح  ت فرومغن لیسی را مش هده کرده اندد نعد یج معفد وتی گدزارش 

 .]31[اندکرده

آلایش ی فعه  ZnOدو نمونه از  XRD1 ن داد که لر  پراش و همک رانش  نش 5نع یج تحقیق ت چن

(، یکسد ن A(و دیگدری در هدوا )نمونده Bکه یکی درگ ز آرگون رسوب داده شدده )نمونده  Mnا  

( آمده اسدت، مشد هده 1-3هریك از نمونه ه  که در شکل ) M-H. امّ  ا  مق یسه نمودار ]31[است

مغن لش اده آرامدی   K21ت   K111ک هش دم  از  ا  21و11وKOe 31 شود که ارای میدانه یمی

رفعد ر نزدیدك اده  Aمغن لش ا  سرعت افزایش مدی ی ادد. نمونده  K21افزایش می ی اد و در زیر 

در  50Kدم ی گذار فرومغن لیس) دم ی کوری ( حدود  Bپ رامغن لیس دارد. در ح  یکه در نمونه 

 مغن لش همه نمونه ه  افزایش می ی اد .است و ا  افزایش میدان خ رجی،  10KOeمیدان خ رجی 

 

 

 

 

                                                 
1- Wurtzite 

Chen-
2  

nRay Diffractio-X-3  
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 ه یدر میدان)سمت راست(    B)سمت چپ( و   A (: نمودار مغن لش ارحسب دم  در دو نمونه1-3شکل )

Koe 3121و11و. 

که  T=4Kدر دم ی  Aهمچنین مق یسه حلقه پسم ند در این نمونه ه  نش ن داد که در نمونه 

 3حلقه پسم ند واضحی وجود ندارد و این ا  تحقیق ت گروه ش رم  مغن لش در حد اشب ع است، هیچ

. زیرا  آنه  ارای نمونه[43]س زگ ری ندارد ٬ 5111در س ر  02.01  xOMnZn xx  که در هوا

رسوب داده شده حلقه پسم ند واضحی در دم ی ات   گزارش کرده اند. و این در ح  یست که ارای 

 koe 2.5 حدوددر 5یك نیروی وادارندگی مغن لیسی 4Kدر دم ی ( 4-3م  اق شکل ) Bنمونه 

   هنوز مرتبه فرومغن لیسی وجود دارد. K 300موجود است و ت  دم ی 

 

 

 

 

 

                                                 
Sharma-1  

Coercive Force-2  
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( حلقه K4=T cدر دم ی Bحلقه پسم ند نمونه (K4=T bدر دم ی A ( حلقه پسم ند نمونهa  (4-3شکل )

 K111=Tدر دم ی  Bپسم ند نمونه 
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 Aی اد. و ی مغن لش نمونه هد ی میدان اعم  ی مغن لش همه نمونه ه  افزایش می ا  افزایش

اینی شده تئوری است که علت اخعلاف در مق دیر تجرای و تئدوری توسدط کمعر از مقدار پیش Bو

 گروهه ی مطعل  ن شی از روشه ی تکنیکی معف وت ارای س خت نمونه ه  گزارش شده است .  

دهد که ح  ت فرومغن لیسی مش هده ق ت جدید  انج م شده نش ن مینکعه ج  ب اینکه تحقی

[. در این 32گردد]در دم ی ا لاتر از دم ی ات   صفر می Mnآلایش ی فعه ا   ZnOشده در ترکیب 

که اه  Mnعنصر  %1و  %5و  %3آلایش ی فعه ا   ZnOخ  ص و  ZnOتحقیق چه ر نمونه مطعل ، 

شده اند مورد ارزی ای قرار گرفعه اند.  3ا ز پطت C900و C500تهیه ودر دم ه ی  gel-Solروش 

ا زپطدت  C500خ  ص که ت   ZnO( حلقه پسم ند در دم ه ی مطعل  ارای نمونه 2-3در شکل )

مغن لیسی در همده دم هد  اینیم اشب ع شده است را نش ن داده ایم.  هم ن ور که در این شکل می

شود. در ح  یکده ( وجود دارد و در دم ی ات   هم حلقه پسم ند ا ور واضح مش هده میk5=T)اجز

ا زپطت می شود، اشب ع مغن لیسی  C900( هنگ می که همین نمونه در دم ی  6-3لبق شکل ) 

مشد هده  Oe5111ع مغن لیسی تد  و هیچ اشب  ]32[ق ال مش هده است  K111فقط ارای دم ی 

 نمی شود.

 
در  است ا زپطت شده C211 در دم ی (: منحنی مغن لش ارحسب میدان مغن لیسی ارای نمونه ای که2-3)شکل 

 .]32[مطعل دم ه ی 

                                                 
Annealing-1  
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 است ها زپطت شدC900 دان مغن لیسی ارای نمونه ای که دردم ی(: منحنی مغن لش ارحسب می6-3شکل )

 .]32[مطعل  در دم ه ی

 C900از مق یسه این نموداره  در می ی ایم اشب ع مغن لیسدی ادرای نمونده ای در دمد ی              

 C500ا زپطت شده است در همه دم ه  ایشعر از اشب ع مغن لیسی ارای نمونه ا ز پطت شدده در 

( و   3-3منحندی مغند لش ارحسدب میددان در شدکل ) Mnا   آلایش ی فعه است.ارای نمونه ه ی

 (  نش ن داده شده است.3-4)
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در . c500 دم ی و ا زپطت در Mn %1%5و%3ا   ی فعه آلایش ZnOارای نمونه ه ی  H-Mمنحنی  ( :3-3شکل )

 .]32[شود شود و اشب ع مغن لیسی مش هده نمیرفع ر غیر خ ی تنه  در میدانه ی کم مش هده میK111دم ی 

 

 
دم ی که در  Mn %1و %5و%3ا  آلایش ی فعه   ZnOارای نمونه ه ی در دم ی ات    H-Mمنحی  ( :4-3شکل )

c900 32[شودنمودار ا ور کلی خ ی است و اشب ع مغن لیسی مش هده نمی است. ا زپطت شده[. 
 

خ  ص  ZnOدر می ی ایم که  K111=Tارای همه نمونه ه  در دم ی  M-Hا مق یسه منحنی 

آلایدش  ZnOیك حلقه پسم ند عریض ا  نیروی وادارندگی مغن لیسی محدود دارد در ح  یکه در 

 شود.این نیروی وادارندگی صفر است و حلقه ای مش هده نمی Mnی فعه ا  
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اتمه ی مغن لیسی ا زام  منجر اه اروز این گزارش ت نش ن می دهد که آلایش یك نیمرس ن  ا  

 افزایش رفع ر فرومغن لیسی نطواهد شد.

7 -4  DMS   هاي  بر پايه تركيبات گروهIII-V 

ا  یونه ی مغن لیسی نیز از موضوع ت ق ادل توجده در م   اد ت  III-Vآلایش ترکیب ت گروه 

د یل ویژگیهد ی منحصدر  این ترکیب ت اه ه ست . هم ن ور که می دانیم DMSمحقق ن در زمینه 

اه فرد آنه  از محبوایت زی دی در س خت ق ا ت اپعوا کعرونیکی ارخوردار هسعند.  ان اراین مارفی 

آلایش ی فعه ا  عن صر مغن لیسی ارای اسعف ده از پدیده ه ی  III-Vنیمرس ن ه ی مغن لیسی گروه 

م می آورد.که امکد ن اسدعف ده از مغن لیسی که در نیمرس ن ه ی غیر مغن لسی وجود ندارد را فراه

این ترکیب ت را در صن یع اپعو ا کعرونیك و اسپینعرونیك میسر می س زد.  مد نع اصدلی در سد خت 

، حلا یت پذیری پد یین عن صدر مغن لیسدی  III-Vنیمرس ن ه ی مغن لیسی ار پ یه ترکیب ت گروه 

یبد   معن سدب اد  غلظدت یونهد ی در این ترکیب ت است.  ان اراین  اثرات مغن لیسدی تقر Mnمثل 

31810مغن لیسی است. اگر ق الیت حل یونه ی مغن لیسی از مرتبه  cm  ی  کمعر ا شد نب ید انعظ ر

  3یك تغییر اس سی در ویژگیه ی م ده میزا ن را داشت. اسعف ده از روش رو آراسعی پرتدو مو کدو ی

(MBE ارای تو ید یك فیلم ن زك )ترکیب ت در خلأ  راه من سبی ارای داشعن نمونه ه یی  از این 5

 [.36ا  کیفیت اسی ر خوب ارای این اررسی است]

 As(Ga,Mn) بررسي خواص  7-4-7

هد   DMSاست که اه منظدور اسدعف ده در   III-Vاز او ین نیمرس ن ه ی گروه  GaAsترکیب

 ی اد  گد ف ندواری کوچدك ااندوان یدك نیمرسد ن GaAsمورد م   اه و اررسی قرار گرفعه است. 

اسعف ده ه ی فراوانی در ک رارده ی اپعوا کعرونیکی داشعه است و اه همین د یل محققین علاقمند 

اودند که ا  تزریق یك عنصر واس ه اه این نیمرس ن  اعوانند از خدواص مگنعدو ا کعرونیکدی نیدز در 

 کن ر خواص اپعوا کعرونیکی آن اسعف ده کنند.

                                                 
Molercular Beam Epitaxy -1  

Thin Film -2  
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( دم ی کوری این ترکیب وااسعه اده تادداد Ga,Mn)Asار روی ترکیب  م   ا ت انج م شده

( کمعدر از Ga,Mn)Asدهد که غلظت حفره ه  در ح مله ی ا ر آن است م   ا ت تجرای نش ن می

 As[ یکی از ف کعوره یی که ا عث این م لب اسدت حضدور  ج یگد ه 36است ] Mnغلظت اتمه ی 

 Mnکمبود این حفره ه  را اد  اتدم هد ی  Asو هر ج یگ ه  دارد Gaاست که دو  ا کعرون ایشعر از 

[. آزم یش ت نش ن می دهد ا  33وااسعه است ] Mnکند. ان اراین دم ی کوری اه غلظت جبران می

 [.33(  نش نگر این م لب است ]9-3شکل ) دم ی کوری افزایش می ی اد. Mnافزایش غلظت 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 .رفع ر فلزی مش هده میشود Mn=%3 . به ازاي    Mnی ا  غلظت راا ه دم ی کور(  9-3شکل )

( آغ ز شده است دانشمندان همواره سدای Ga,Mn)Asاز دهه نود که تحقیق ت روی ترکیب 

اد   ٬ Mnکرده اند که دم ی کوری این ترکیب را اد  روشده ی مطعلفدی از جملده افدزایش غلظدت 

 5112عملی ت ا ز پطت افدزایش دهندد. در سد ر اک رگیری روشه ی  مطعل  در رشد الور و انج م 

اعدوان  5131شدود تد  سد ر پیش ایندی می  .ارس نند 173Kاند این دم  را اه محقق ن موفق شده

 (31-3یانی دم ی ات   هم رس نید . )شکل  300Kدم ی کوری این ترکیب را اه ایشعر از 
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 As(Ga,Mn.)  ی کوری دردم ( 31-3شکل )  

 

( اه ترتیب افزایش مغن لش، ا  افزایش غلظدت منگندز و تغییدر فد ز از 35-3(و)33-3نموداره ی )

ا شددد ( نشدد ن  %4حدددود  Mnح  ددت فددرو مغندد لیس ادده پ رامغندد لیس را )وقعددی کدده غلظددت 

غند یس شود در دم ی کوری م ده ح  ت فروم[ . هم ن ور که در این شکل مش هده می34دهند]می

 دهد.خود را از دست می

 

 
 .راا ه میدان مغن لیسی و مغن لش  ( 33-3شکل)
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 در دم ی کوری. گذار از ح  ت فرومغن لیسی اه ح  ت پ رامغن لیس ( 35-3شکل )

رسدم شدده اسدت کده ملاحظده k335=Tدر دمد ی  DMS( حلقه پسدم ند ایدن 31-3در شکل )

 [.39که م ده ح  ت پ رامغن لیسی دارد این حلقه تشکیل نمی شود ] k332=Tشوددر دم ی می

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 .As(Ga,Mn) در  M-Hمنحنی  ( 31-3شکل )
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توان جهت مغن لش و ح  ت فرو مغن لیسی را ا  اعمد ر میددان ان اراین در می ی ایم که می

هد ی اد   DMSرسیدن اه ( شروع خوای ارای Ga,Mn)Asخ رجی تغییر داد و در نه یت م   اه 

 دم ی کوری ا لا است.

   ها DMSمكانيسم حالت فرومغناطيسي در   7-5

هد   DMSایدن   III-V و II-VIه ی ار پ یه ترکیبد ت DMSلبق م   ا ت انج م شده روی 

 رفع ره ی مغن لیسی تقریب  مش اهی دارند.

یسدی اسدعگی دارد. عنصر مغن ل dه  اه تاداد ا کعرونه ی اورایع ر  DMSرفع ر مغن لیسی  

ارای آرایش ه ی کمعر از نیمه پر ح  ت فرو مغن لیس پ یدار است و ارای آرایشه ی ایشعر از نیمه 

ح  ت پ یه سیسعم خواهد اود. پ یداری ح  دت فدرو مغند لیس اسدعگی اده  Spin-glassپر ح  ت 

 .[5] دوگ نه دارد –مک نیزم تب د ی 
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 دوم فصل

 SiC بررسي خواص نيمرساناي

 

 خواص عمومي   2-7

 SiCیکی از نیمرس ن ه یی که امروزه توجه محققین را اه خود جلب کرده اسدت، نیمرسد ن ی 

ا دور  SiCشد که ک رارد فراوانی در علوم مهندسی اطصوص ا کعرونیك و اسپینعرونیك دارد. ا می

( 3-5شود و حعی در ترکیب ت شه ب سنگه  نیز دیده شده است. جدور )لبیای در زمین ی فت می

 دهد.را در ح لات مطعل  نش ن می SiCارخی از خواص فیزیکی 

 

 SiC [1] (: خواص فیزیکی3-5جدور)

Flexural 

strength 

(MPa) 

Thermal 

conductivity 

(W/m-k) 

Thermal 

expansion 

coefficient 

)1-(10.C 

s 'Young

modulus(GP

a) 

Density 

)3(g/cm 
SiC 

countent SiC type 

30 16 5.8 100 2.55 Up to 

95% Cramic bonded 

100 28 5.0 240 2.55 100% Recrystallized 

450 50 4.9 410 2.55 95% Sintered 

650 55 4.5 450 2.55 98% Hot-pressed 

 

SiC یدك 5و میدان ا کعریکی شکسدت ادزرگ 3سرعت سو  اشب ع ا لای ا کعرون٬ا  رس نندگی ا لا 

است. در  1و دم ی ا لا 5، توان ا لا3اسی ر خوب ارای ک رارده ی فرک نس ا لا م ده نیمرس ن  ا  خواص

                                                 
High saturated electron drift velocity-3  

High break down electric field -2  
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 ر س  ه ی اخیر ک ر روی این م ده اه د یل نی زی که در س خت و تو ید وس یل ا کعرونیکی ادرای کد

( ارخی 5-5در توان ه ی و دم  ه ی ا لا وجود دارد اه لور چشمگیری افزایش ی فعه است. جدور )

 مق یسه می کند. SiCویژگیه ی نیمرس ن ه ی رایج را ا  

در امعداد محور   نش ن داده شده  3ا  اندیس مق دیری که  .ا  نیمرس ن ه ی رایج  SiC( مق یسه خواص 5-5جدور )

c  [5]شده انداندازه گیری.  

])([ 4cmKW


 

]10[ 17  cms

Vsat

 

]10[ 36  Vcm

Ec

 
])([ 12 Vscm

a
 )(300 eVKat

Eg

 

Material 

1.5 1.0 0.3 1350 1.1 Si 

0.5 2.0 0.4 8500 1.4 GaAs 

1.3 2.7 4 1000 3.43 GaN 

4.5 2.0 1.2 900 2.3 3C-SiC 

4.5 2.0 2.0 1720 3.26 4H-SiC 

4.5 2.0 2.4 1370 3.0 6H-SiC 

2.5 1.8 11.7 1100 6.2 AlN 

20 2.7 5.6 1900 5.45 Diamond 

  

تبدیل اه گرافیدت و سدیلیکون مدذاب  SiCاست و در این دم   C2830حدود  SiCدم ی تفکیك 

شود و هم نند سیلیکون ح  دت پ یددار آن اکسید می   C600ود. در دم ی ایش از شغنی شده می

2Sio ا شد.می 

                                                                                                                                          
1- High- frequency device 

2- High- power device 

3- High- temparture device 
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2222 COSiOOSiC  

( که اه د یل گ ف نواری غیر مسدعقیم LED) 3ا  دیود گسیل کنننده نور آای SiCک رارد صناعی 

( 3913در آن زمد ن ) 5زیرا تنه  چشمه نور آای ا کعرو ومینسد نس آن اسی ر ضای  اود شروع شد

( از نظدر شددت از آن GaNه ی س خعه شده ار پ یه گ  یم نیعراید ) LED.  امّ  خیلی زود [1]اود 

اود. و دی اده هدر حد ر  IIIن شی از گ ف نواری مسعقیم نیعرایده ی گروه  LEDپیشی گرفت این 

 .]4[است ه  LEDدر  SiCایشعرین اسعف ده نیمرس ن ی 

 خواص شيميايي و مكانيكي   2-7-7

SiC آن  1م ده اسی ر سطعی است که مدور ی نگGPa 454  از  حد   شدیمی یی   .]2[است

دهد. تقریبد  نفدوذ است و ا ور ضایفی ا  مواد شن خعه شده در دم ی ات   واکنش نش ن می 4اثرای

 فعه ا یسعی در آن ک شعه ید  رشدد داده شدوند.. غیر ممکن است . مواد آلایش ی SiCهر چیزی در 

شود و اطد ر تصاید می C1800ف ز م یع ندارد و اه ج ی آن در دم ه ی ا لاتر از  SiCعلاوه ار این 

SiCSiSiCش مل  ً  تشکیل شده در لور فرایند تصاید اس س  ,, در نسبعه ی خ صی که وااسعه  22

 .[4] ا شداه دم  است می

 بلوري ساختار  2-2

SiC    .اانوان یك نیمرس ن ی ا  گ ف نواری ازرگ در س خع ره ی مطعلفدی الدوری مدی شدود

الوك س زنده همه آنه  یك چه ر وجهی است که ش مل یك اتم کران )سیلیکون ( است که ا  چه ر 

چهد ر وجهدی را نشد ن ( ایدن سد خع ر 3-5اتم سیلیکون ) کران ( پیوند ارقرار کرده است. شکل )

می ا شدد. اتدم کدران در مرکدز  A 14/1ً  میدهد.  ف صله این اتمه ی سیلیکون و ی  کران تقریب    

قرار دارد . ف صله این اتمهد ی کدران و اتمهد ی Si جرم یك چه ر وجهی تشکیل شده از اتم ه ی 

                                                 
1 - Blue Light Emitting Diode (LED) 

2- Electrolumineseent 

3 - Yong's Modulus 

4 - Inert 
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می ا شد   eV 21/4است و انرژی پیوندش ن حدود  A 49/3ً  شود سیلیکون که در شکل دیده می

]6.4[ . 

  

 
 .] SiC  ]6 س زنده س خع رچه ر وجهی  : الوك 3-5شکل 

 

کند و ان اراین نسبت در س خع ره ی مطعل ، فر  می cارتف ع یك سلور واحد یانی اندازه 

a

c کند. این نسبت ارای س خع ره یاز یك س خع ر اه س خع ر دیگر تغییر می 

6H-SiC, 4H-SiC, 2H-SiC  6[است   914/4و  1 /533و   643/3اه ترتیب اراار [. 

لایه ه ی دوت یی کران و سدیلیکون اسدت. در شدکل  3تف وت این س خع ره  در دنب  ه رویهم چینی

نشد ن  3C-SiC , 4H-SiC , 6H-SiC( توا ی قرارگرفعن این لایه ه  ارای سه س خع ر رایج 5-5)

  داده شده است.

 در 5ن میده شود، لایه اادی ار اس س س خع ر تنگ پکیده Aلایه دوگ نه ج یگ ه  اگر او ین

گیرد. ا ور دقیق تر چه رچوب  چه ر وجهی ا ید اصورت صفح تی قرار می Cو ی   Bروی مک نه ی 

( نش ن داده شده است. 1-5از کره ه یی ا  شا ع یکس ن درنظر گرفعه شود هم ن ور که در شکل )

ه س و  شبکه یکس ن هسعند. اگرچه مک ن نسبی س و  مسعقیم  اه ا لا ی  صفح ت ارای هم

ج ی  شوند ت  ج یی که  حفره ه ی س ح مج ور در یك س خع ر اه هم پکیده پ یین ج اج  می

 . ]1[گیرند 

                                                 
1 - Stacking Sequence 

2- Close- packed 
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 .]SiC  ]6انواع س خع ر الوری  : 5-5شکل

 

 
 

 .6H-SiC, 4H-SiC , 3C-SiC  [4] دنب  ه رویهم چینی س خع ره ی)از راست اه چپ( : 1-5شکل 
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 .[4]: س خع ر تنگ پکیده 4-5شکل 

 Bو  Aگیرند. هر ترتیبی از حروف شکل می Cو  Bو  Aس خع ره ی مطعل  ا  تغییر ج یگ ه ه ی 

ادون دو حرف مش اه نم ینده یك وضایت ممکن از کره ه ی یکس ن تنگچدین مدی ا شدد .در  Cو 

کره دیگر در تم س اوده و در واقع مح صره شده است.  35ا   این چینش فشرده سه اادی هر کره

این ایشعرین تاداد کره ه یی است که می توان آنه  را اه گونه ای چید تد  اد  یدك کدره دیگدر در 

 3و ایشعرین چگ  ی چینش را ارای یك شبکه ن محددود ارائده مدی کندد. دوره تند وب ٬تم س ا شد

اادی توسط تاداد لایه ه یی که ااد از آن ترتیب رویهدم سلور واحد در یك س خع ر تنگچین سه 

پشت سر  ... ABABا  دنب  ه  2H-SiCچینی خودش را تکرار می کند مشطص می شود. س خع ر 

تنهد  سد خع ر مکابدی  3C-SiCدهد . س خع ر دوره تن وب را نش ن می 5گیرد که عدد هم قرار می

دارد و دو سد خع ر مهدم  ...ACBACBو ید   ...ABCABCاست که دنب  ه رویهم چینی اصورت 

4H-SiC  6وH-SiC  دارای دنب  ددددده رویهدددددم چیندددددی اددددده فدددددرمABCBABCB...  و

ABCACBABC... 3. سدد خع ر ]2و 1[ا شددند میC-SiC  را ادده صددورتβ-SiC  و سدد خع ره ی

نیز نش ن می دهند. ایش از دویست نوع ادس الدور مطعلد  ادرای  α-SiCهگزاگون ر را اه صورت 

SiC که ااضدی از  ٬جود دارد. اس الوره  ا  توجه اه ح  ت تن وای این لایه ه  ن مگذاری می شوند و

وااسدعه اده سد خع ر  SiCشوند. خواص فیزیکدی دقیدق آنه  ااد از رویهم چینی صد لایه تکرار می

 ای اثر هسعند و رس نش گرم یی ا لایی دارند. ً  الوری اخعی ر شده دارد. ام  همه آنه  ک ملا

                                                 

Identity Period- 1  
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، نسبت سیلیکون و کدران یکسد ن اسدت امّد  SiC ن ور که اش ره شد در همه س خع ره ی هم

کند و همین سبب ایج د خدواص ا کعرونیکدی و اپعیکدی دنب  ه رویهم چینی س و  ا  هم فر  می

 شود. معف وتی می

  گاف نواري  2-2-7

SiC ی آن گدزارش دارای گ ف نواری غیرمسعقیم است که مق دیر مطعلفی ارای ادس الورهد 

گ ف نواری  2H-SiCارای  ٬ 2.39eVگ ف نواری  3C-SiCشده است. مثلا ارای س خع ره ی رایج 

3.33eV  ]3[  4وH- SiC  3.265گ ف نواریeV  می ا شد]هم ن ور کده اشد ره شدد گد ف  ]3 .

نواری ازرگ ا عث ک رارد ایدن ترکیبد ت در سد خعن ق اد ت اپعدو ا کعرونیکدی مدورد اسدعف ده در 

اینده ی دم ی ا لا می شود. یونش گرم یی ا کعرونه  از نوار ترفیت اه نوار رس نش، که محدودیت فر

اه خ لر گد ف  SiCدر ق ا ت ار پ یه  ٬در لور عملکرد در دم ی ا لا است Siاو یه ق ا ت ار پ یه 

 نواری ازرگ آن ایج د مشکل نمی کند. 

 روشهاي رشد بلور  2-8

 شوند. رشد داده می 5و روآراسعی  3 ت ج مد اه دو شکل حجمیدر ح  ت عمومی الوره ی ح 

 رشد بلور به شكل حجمي  2-8-7

اسدعف ده کدرد کده از  4و اریجمن 1توان از روش چوکرا سکیدر رشد الور اه شکل حجمی می

الوره ی سدیلیکون در صدنات  %91کنند. چیزی در حدود شکل مذاب الور ارای رشد اسعف ده می

وش چوکرا سکی رشد داده میشوند. این روشه ، روش موثری ارای رشد واقای مدارات نیمرس ن  اه ر

مجعمع که از الور سیلیکون اسعف ده می شود، است. از جمله فراینده ی رشد حجمی الور میعدوان 

 .[4] را ن م ارد که توضیح تی راجع اه آنه  می دهیم 3و فرایند  لی 2فرایند آچسون

                                                 
1 - Bulk 

2 - Epitaxy 

3 - Czochralski 

4 - Bridgeman 

son processAche -5  
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 فرايند آچسون  2-8-7-7

که در تم م دوره ه  اه وسیله فرایند آچسون تو ید شده است. این فرایند ن مش  SiCایشعرین م ده 

  SiCرا از مطعرعش آچسون گرفعه است. س دگی این فرایندد آندرا ادرای تو یدد مقد دیر زید دی از 

که اه این روش س خعه می شود ارای اهداف ارشی و سمب ده زنی مفید  SiCمن سب س خعه است. 

می ا شد . ا  این ح ر ااضی از موادی که اه وسیله فرایند آچسدون تو یدد میشدوند ممکدن اسدت 

 کیفیت  ک فی را ارای تو ید ق ا ت ا کعرونیکی نیز دارا ا شند. 

خد ك  %3 ٬کك %41 ٬سیلیس %21)مثلا  و نمك مامو ی 5خ ك اره ٬کران  ٬مطلولی از سیلیس 

ریکی حرارت داده می شوند. حرارت دادن توسط هسعه ای نمك مامو ی( در یك کوره ا کع %1 ٬اره

انج م می شود. مطلوط اه گونه ای حرارت  ٬از گرافیت و کك که در کرکز کوره قرار داده شده است 

ارسد. پس از ان دم  اه لور تدریجی کد هش  C   ً5311داده می شود ت  اه حد اکثر دم ی تقریبی

 می ی اد. 

شد مل مطلدوط  ٬که دم ی اد لایی اده آن نمدی رسدد ٬دورترین حجم ٬ااد از آنکه کوره روشن شد 

نرسیده است . در ایدن حجدم  C 3411واکنش نداده ای است. اینج  حجمی است که دم ی آن اه 

جد یی  ٬را اه صورت آمورف تشکیل دهد. نزدیك هسدعه   SiCمطلوط لوری واکنش داده است ت  

تو ید شده و هنگ می که دم  در کدوره افدزایش پیددا  SiCااعدا  ٬که ا لاترین دم ه  ادست می آیند

اد    Siامد   ٬تجزیه می شود. گرافیت در هسعه ا قی خواهد م ند  Si دوا ره اه گرافیت و  ٬می کند 

تشدکیل مدی دهدد.ایرون لایده  SiCکران واکنش می دهد و در ااضی قسمعه ی سدرد تدر کدوره 

کده از هسدعه معشاشدع مدی  1از الورکهد یی مفید اه شکل رگه هد یی SiC ٬گرافیعی تشکیل شده

 ی فت می شود.اندازه الورکه  ا  افزایش ف صله ک هش می ی اد. ٬شوند

پلاکعهد ی تدك الدوری  ٬در روی دیواره تهی ج ه  و ک ن  ه یی که در لور فرایند تشکیل شده اندد

 د.تشکیل می شوند که ممکن است ارای فراوری ایشعر در ق اه ا کعرونیکی من سب ا ش

                                                                                                                                          
process y Lell -1  

Sawdust-2  

Platelet-3  
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 .[4] فرایند آچسون : 2-5شکل 

 فرايند للي 2-8-7-2

ایجد د شدد. ایدن  3922فرایندی است که اوسیله  لی در س ر  ٬رگی در فرایند آچسوناز پیشرفت

 فرایند شبیه چیزی است که در تهی ج ه  وک ن  ه ی فرایند آچسون مش هده می شود. کلوخه ه ی

SiC ندی شده اندد.پس از آن  و ده داخلدی ایدرون کشدیده    این دو  و ه گرافیعی هم محور اسعه ا

را در داخل  و ه گرافیعی خ رجی که اوته ن میده می شود  SiCمی شود و اسعوانه ی از کلوخه ه ی 

پوشیده شده و درون یك کوره   SiCاین اوته اه وسیله یك در پوش گرافیعی ی   ار ج ی می گذارد

در اتمسفری از ارگون و در فش ر جو گرم می شود.   C  5211قرار گرفعه است . این کوره ت  حدود 

اه لور ق ال ملاحظه ای تصاید می شود و یك لایه گرافیعی در اطدش خد رجی   SiCدر این دم  

شدروع اده نمدو      SiCاسعوانه ارج ی می گذارد و پلاکعه ی کوچکی از قسدمعه ی داخلدی اسدعوانه 

ی ت  اندازه ه ی ازگعری در لی یك فرایند گرم دهی ممعد این پلاکعه  اه لور پی در پ ٬می  کنند
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چسبیده است. در ا لا و  SiCدر این دم  رشد می کنند. هر پلاکت از یك انعه  اه یك کلوخه اصلی 

 تشکیل می شود. SiCپ یین اسعوانه یك لایه چگ ر ضطیم 

اسدعوانه ی شدکل داخل یك اوته گرافیعی  SiCی  کلوخه ی  SiCدر روش تصحیح شده  لی پودر 

اسدعه  ٬قرار می گیرند. اوته توسط یك در پوش گرافیعی که روی آن یك الور اذر چسدبیده شدده

در جوی از آرگون و فش ری کمعر از فشد ر جدو حدرارت داده  C  5511ت   ً  شده است. اوته تقریب 

در دمد ی  انعه ی اوته SiCمی شود. یگ گرادی ن دم  در لور اوته لوری اعم ر می شود که پودر 

 نگه داشعه می شود.  C/cm  41-51از مرتبه  ً  ا لاتری از الور اذر قرار گیرد . گرادی ن دم  نوع 

در این دم ی ا لا تصاید می شود و حجم داخل اوتده اده وسدیله اطد ری از مو کو هد ی  SiCپودر 

CSiSiCمعف وت سیلیکون و کران م نند  22 ,, 2Si,Si   پر میشود. از انج  که گرادی ن دم یی لوری

اط ر در این نق ه معراکم می شود و  ٬انعط ب می شود که سردترین قسمت اوته در محل اذر است

 الور رشد می کند.

رشد پیدا می کنند که می توان ک ر ایشعری روی انه  انج م داد تد   SiCادین ترتیب حجمه یی از 

اه ایدن د یدل کده همده  ٬ز دیدگ ه تکنو وژیکی این مسئله خیلی مهم است اه ویفر تبدیل شوند. ا

فراینده ی ایشعر را می توان ارای س یز ویفر اسدع ندارد کدرد . مشدکل ایدن روش کیفیدت الدوری 

ن مرغوب این الوره  در مق یسه ا  اهعرین الورهد ی رشدد داده شدده اده وسدیله روش  لدی اسدت . 

 μm 2- 3و پ یپ ه  است که حفره ه ی کوچکی ا  ق در تقریبدی ایشعرین مشکل مراوط اه میکر

      هسدعند.که در زیدر لایده هد  نفدوذ مدی کنندد. چگد  ی ایدن میکدرو پ یدپ هد  از مرتبده 

Micropipe / 2cm  32 1010   ارای م ده تجد ری ادسدت آمدده از انسدعیعوی تحقیقد ت کدری

این چگ  ی اه سرعت ک هش می ی اد و در آینده نزدیك می توانیم انعظ ر زیر لایه  است.ا  این ح ر

 داشعه ا شیم. ٬ه یی ا  میکرو پ یپ ه ی خیلی کمعری را که اه صورت تج ری عرضه می شوند
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 .[4]فرایند  لی : 6-5شکل 

 رشد به شكل روآراستي  2-8-2

تك الور را ار روی یك الدور دیگدر رشدد در روش رشد روآراسعی، ا  این تکنو وژی، یك لایه 

تدوان گیرد،  دذا میدهند، در روشه ی روآراسعی کنعرر ن خ  صی در نیمرس ن ه  اهعر صورت میمی

توان ار روی را می nک رایی ق ا ت ا کعرونیکی را اهینه کرد. اانوان مث ر یك لایه نیمرس ن ی نوع 

، مق ومت زیدر لایده هد  ا دور چشدمگیری کد هش رشد داد. در این روش pهم ن نیمرس ن  از نوع 

ی اد خیلی از ق ا ت ا کعرونیکی اطصوص ق ا تی که ا  م یکروویو و دسعگ ه ه ی فوتدونی کد ر می

 شوند.کنند ا  این روش رشد داده میمی

که از جمله آنهد  روآراسدعی فد ز  ٬امروزه تکنیکه ی مطعلفی ارای رشد رو آراسعی وجود دارد

و تبطیدر  4، روش تصداید1(MBE، رو آراسدعی پرتدو مو کدو ی )5(LPEف ز مد یع ) ،3(VPEاط ر )

                                                 
1 - Vapr- Phase Epitaxy 
2 - Liquid- Phase Epitaxy 
3 - Molecular Beam Epitaxy 
4 - Sublimation 
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تنه  روشدی اسدت کده  3(CVDحرارتی در خلا را می توان ن م ارد. رسوب گذاری اط ر شیمی یی )

 . [4] اسعف ده می شود SiCارای ک رارده ی تج ری 

 CVD رسوب گذاري بخار شيميايي 2-8-2-7

جود دارد. راکعوره یی ا  دیواره سدرد اندواع رایجدی و CVDراکعوره ی  چندین نوع مطعل  از      

اود که اسعف ده می شد ام  امروزه راکعوره یی ا  دیواره گرم جد ی آنهد  را پدر کدرده اسدت.اخعلاف 

 اصلی این این دو نوع راکعور در تراارد مواد است که در ادامه اه توضیح آن خواهیم پرداخت.

مامولا از سر گروهه ی سیلان و پروپ ن اه عنوان گ ز پیشرو و یك  CVD اه روش  SiCارای رشد 

 . [4]گ ز ح مل هیدروژن اسعف ده می شود 

تراارد ترکیب ت واکنشی )سر گروهه ( اه وسیله یك گ ز ح مل اده یدك من قده   CVDاصل فرایند 

  ٬د اتم تجزیه می شوندداغ است که در آن سر گروهه  اه لور گرم یی اه اتم ی  رادیک  ه ی دو ی  چن

که می توانند روی یك زیر لایه پطش شوند و یك لایه رو آراسعی را اه وجود آورندد. سدرگروهه  و 

جری ن گ زه  ا ید لایه ای ا شد و م ده اسدعف ده شدده ادرای ٬گ ز ح مل ا ید اه درسعی انعط ب شوند

ه نشدود. اادلاوه واکنشده ی فد ز قسمت داغ راکعور ا ید ا  دقت اسی ر انعط ب شود ت  سیسعم آ دود

 گ زی و س حی نیز اتف   می افعند که ا ید در نظر گرفعه شوند.

ااعدا ارای جلوگیری از در آمیطعه شدن ترکیبد ت گد زی دو  .جری ن ا ید اه دو د یل لایه ای ا شد

نی ز اه  ٬تیز ی  یك پیوندگ ه ن  همگن ا شد p-nنمونه یانی هنگ می که نی ز اه س خت یك پیوندگ ه 

و در آمیزی در ف ز گ زی ا یدد پد یین نگده داشدعه  ٬تاویض سریع این ترکیب ت گ زی مطعل  است

جری ن معلالم یك مبدر گرم یی موثر در مق ال جری ن لایه ای است. در یك جرید ن  ً  شود. ث نی 

فحه لایه ای تراارد گرم  تحت ت ثیر رس نش گرم یی و همرفت است که می توان آنرا اده شدکل صد

ه ی گ زی ا  غلظت ماین تصور کرد که توسط صفحه ه ی مج ور که سرعت معف وتی دارند سرد ی  

 گرم می شوند.

                                                 
Chemical Vapor Deposition- 1   
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 MBEرشد به روش  2-8-8

( اده -Torr1010اتمه  ی  مو کو ه ی مواد مورد نظر تحت شدرایط خدلا اد لا ) MBEدر روش 

ش اسی ر دقیق در کنعرر ترکیب ت شیمی ئی رو MBEشوند. ماین هدایت می 3سمت یك زیر لایه

توان تك الور در س خع ره ی چند لایه ای در اااد د ند نومعری را ، میMBEو عمل آلایش است. ا  

 دهد.را نش ن می MBE( پیکراندی سیسعم 4-5اه راحعی رشد داد. شکل )

ه تنوره  ش مل ج یگ ه ورودی هر عنصر مجزا است، که از نیعراید اورون س خعه شده است. هم

عن صر رشد اه راکعور معصل اند و دارای هم ن فش ر راکعورند. دم ی هر تنور مجزا ادوده و اده ندوع 

چرخدد تد  م ده تبطیری درون آن اسعگی دارد. نگه دارنده زیر لایه ا ور مداوم ا  آهنگ ثد اعی می

 روآراسعی ا ور یکنواخت صورت اگیرد.

 

 .MBE[9]ه روش شم ئی از رشد الور ا:  3-5شکل 

وجدود دارد. روش اور پطدت در  MBEدو روش ارای تمیز کردن س ح لایده روآراسدعی در 

شود و ید  ا عدث پطدش در زیدر دم ی ا لا است، که ا عث تجزیه اکسیده ی محلی و تبطیر آنه  می

 گردد. روش دوم امب ران کردن نمونه ا  پرتوی گ زه ی ای اثر است کده ا عدث پراکننددگیلایه می

                                                 
1 -Substrate 
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شود. ارای ا ز آرایش مجدد شبکه الوری نمونه، آن را ا  دم ی پ ئین زیر دم ی ن خ  صی از س ح می

 کنند.ذوب ا ز پطت می

از خصوصی ت این تکنیك اسعف ده از آلایشه ی مطعل  است، که ا  اسعف ده از تبطیر و کنعرر 

 ی زیر لایه ا  ایدن تکنیدك توان نمونه را ا  درصده ی مطعلفی آلایش نمود. دمش رش من سب، می

درجه سلسیوس است. نرخ رشد الور در حددود  911ت   411در ا زه 
min

3.0
m

اسدت. دمد  ، ندرخ  

رشد پ ئین، آلایش یکنواخت نمونه و اسعف ده از ترکیب ت آ ی ژی مطعل ، این تکنیك را از روشه ی 

 س زد.معم یز می LPEو  VPEدیگر روآراسعی نظیر 

توان ا  این روش رشد داد زیرا فسفر یك م ده انفج ری است و مقدار رکیب ت فسفر دار را نمیت

در ایدن تکنو دوژی،  Siدرجه سلسیوس اسی ر خ رن ك است. ارای رشد  3211اندك آن در دم ی 

را در اتمه ی شدبکه انشد ند و حعدی  Siنی زمند اه یك پرتو ا کعرونی )تفنگ ا کعرونی( هسعیم ت  

 ر کند.تبطی
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 سوم فصل

 اي كوانتوميي براي حل مسئله بس ذرهنظريه تابعي چگالي راه

 

تر ه ( و ذرات ا ردارمنفی و سبكای از ذرات ا ردار مثبت و سنگین )هسعهیك الور از مجموعه

ا کعرون. آنگ ه ا  یك  Zهسعه داشعه ا شیم و ا زای هر هسعه  N)ا کعرونه ( تشکیل شده است. اگر 

عیم. در این مسئله اس ذره ای چون ذرات دار روارو هسذره ارهم کنش N+ZNمسئله مشعمل ار 

ار هم کنش کننده خیلی سبك هسعند،  ذا آث ر کوانعومی غیرق ال اغم ض اسدت. هد میلعونی ادس 

 ای دقیق این سیسعم اه صورت زیراست: ذره

(1-3                       )
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دارای جدرم  irو ا کعرونه ی واقدع در  iMقرار دارند دارای جرم  iRه یی که در مک ن  هسعه

em ه  ه  و ا کعرونهسعند. جملات اور و دوم در عب رت ا لا اه ترتیب عملگر انرژی جنبشی هسعه

ا کعرون و هسدعه  -هسعه، ا کعرون –هسعند. سه جمله آخر اه ترتیب ار هم کنش کو نی ا کعرون 

 کنند.هسعه را توصی  می –

ه  و س ده سد زیه  پذیر نیست و  ذا اعم ر تقریبای ا ور دقیق امک نحل این مسئله اس ذره

شود که ه ی مورد نی ز در سه س ح اعم ر میارای حل آن اجعن ب ن پذیر است. مامولا  س ده س زی

 پردازیم:ذیلا  اه آنه  می
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 اوپنهايمر –تقريب بورن   8-7

توانیم هسعه ه  را در ه  هسعند. ان اراین م  میتر و  ذا کندتر از ا کعرونه  اسی ر سنگینهسعه

ای س کن در نظر گرفعه و فرض کنیم که ا کعرون ه  در تاد در ه ی موضای خود ا ور  حظهمک ن

ه  تنه  اهیم اود و هسعهآنی ا  آنه  هسعند. اه این ترتیب تنه  ا  یك مسئله اس ا کعرونی مواجه خو

نقش یك چشمه خ رجی از ا ر مثبت را ارای اار  ا کعرونی ار عهده دارند. اادد از اکد ر ادردن ایدن 

ذره منفی ار هم کنش کننده و معحرك در پع نسدیل سد کن  NZتقریب م  ا  یك مجموعه ش مل 

( این است که چدون 3-1) اوپنه یمر ار روی ه میلعونی -ه  روارو هسعیم. نعیجه تقریب اورنهسعه

شدود. از ه  صفر و جمله اور حذف میه  حرکعی ندارند،  ذا انرژی جنبشی آندر این تقریب هسعه

ی اد و تنه  جملات مراوط اه انرژی جنبشی گ ز لرفی جمله آخر نیز اه یك مقدار ث ات ک هش می

اندرژی پع نسدیل ا کعرونهد  در  ا کعرون و –ا کعرونی، انرژی پع نسیل ن شی از ار هم کنش ا کعرون 

 م ند:ه  ا قی میپع نسیل )خ رجی( هسعه

(1-5)  
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اوپنه یمر چون سیسدعم ادس  –در اینج  ذکر این نکعه ج  ب توجه است که در تقریب اورن 

 وجود نطواهد داشت. فونون –ا کعرونی مسعقل از سیسعم اس یونی است  ذا ار هم کنش ا کعرون 

 7نظريه تابعي چگالي  8-2

اوپنهد یمر(،  -سیسعم اس ا کعرونی کوانعومی ادست آمده اادد از اعمد ر تقریدب اور )ادورن

ای قبلی شده است و ی هنوز هم حدل آن مشدکل اسدت و تر از سیسعم اس ذرهگرچه اسی ر س ده

هد  نظیدر هد رتری و عه از ایدن تقریبتر تبدیل گردد. یکدسه یی اه شکل س دها  تقریب لازم است

هد  و ار پ یه اسعف ده از ت اع موج اه عنوان معغیر اس سی اسعوار اسدت کده ادرای اتم 5ه رتری فوك

                                                 
Functional Theory Density -1 

2 -Hartree Fock Approximation 
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روندد.  دیکن ادرای الورهد  چنددان ه  ک رایی خوای دارند،  ذا در شیمی کوانعومی اکد ر میمو کور

 ده از چگ  ی اار ا کعرونی اه عنوان معغیر اس سی ه  ار پ یه اسعفمن سب نیسعند. نوع دیگر از تقریب

است که نظریه ت اای چگ  ی اینگونه است. اگرچه از نظر ت ریطی ایدده اسدعف ده از چگد  ی ااندوان 

گدردد امّد  دو قضدیح محدوری نظریدح تد اای معغیر اس سی اه اوایل دهه سوم از قرن ایسعم ادر می

 .]3[اه اثب ت رسیدند 3964 ر چگ  ی، یانی قض ی ی هوهنبرگ و کوهن در س

 قضاياي هوهنبرگ وكوهن   8-2-7

شدود، رهی فت هوهنبرگ و کوهن که ارای فرمو بندی دقیق نظریه ت اای چگ  ی اسدعف ده می

اکد ر  rVext)(ارای هر سیسعم معشکل از ذرات ار هم کدنش کنندده در یدك پع نسدیل خد رجی 

 ار اس س دو قضیه هوهنبرگ و کوهن اسعوار است.رود . نظریه ت اای چگ  ی می

 rVext)(قضیه اور: ارای هر سیسعم معشکل از ذرات ار همکنش کننده در پع نسیل خد رجی 

شدود.  اند اراین ارلبدق ایدن اصورت یکع یی مشدطص میrVext)(ا  اسعف ده از چگ  ی ح  ت پ یه، 

ونی یك سیسعم اس ا کعرونی را تایین و اه دنب ر آن توااع موج ارای تم می توان ه میلعقضیه می

ح لات )پ یه و ارانگیطعه( مشطص س خت.  ذا تم می خواص سیسعم از لریق چگد  ی ح  دت پ یده 

 .]5[ق ال اسعطراج هسعند 

ادر حسدب  nE][قضیه دوم: ارای هر سیسعم اس ا کعرونی یك ت اای انرژی جهد ن شدمور 

توان ای ن کرد که انرژی ح  ت پ یه سیسعم، مینیمم ایدن تد اای اسدت و میrn)(چگ  ی ا کعرونی 

سیسعم اسدت.  دذا ادر  rno)(کند چگ  ی ح  ت پ یه چگ  ی ا کعرونی که این ت اای را مینیمم می

اه تنه یی ارای تایین چگ  ی و انرژی ح  ت پ یده کد فی اسدت. ایدن  nE)(ت اای  ٬لبق این قضیه

 ت اای جه نشمور اه شکل زیر است:

(1-1                                               )  ][)()()(][][ int nErdrnrVnTnE ext

3 

که در آن جمله اور انرژی جنبشی، جمله دوم ارهمکنش ا کعرون و میدان خ رجی و جملده 

ا یست در اینج  توجه کرد آن است که این ا کعرون است. نکعه ای که می -کنش ا کعرونآخر ارهم
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کند و ارای تایین خدواص سیسدعم در ح  دت ت اای تنه  خواص ح  ت پ یه سیسعم را مشطص می

 .]5[ارانگیطعه اک ر نمی رود. 

 7شم  -معادلات كوهن  8-2-2

ظریه ت اای چگ  ی را اه یك اازار عملی منعشر شد ، ن3962ما دلات کوهن و شم که در س ر 

. کوهن و شم در واقع یك شیوه عملی ارای اک رگیری ت اای چگ  ی ارائه دادند. در ]1[تبدیل کرد 

ا کعرون  -شود که در آن ارهمکنش ا کعرونشم یك دسعگ ه فرضی در نظر گرفعه می-روش کوهن

ای قدرار گرفعده اسدت کده اه گونه صفر است )سیسعم غیر ارهمکنشی( و در یك پع نسیل خ رجی

 چگ  ی ح  ت پ یه آن ا  چگ  ی ح  ت پ یه دسعگ ه واقای یکس ن است. 

 نویسیم: چگ  ی دسعگ ه فرضی را اصورت زیر می

(1-4                                        )
2

 |)(|)( rr i 

ه میلعونی   .کنندند که از ما د ه شرودینگر پیروی میتوااع موج تك ذره ای هسع ri)(که  

 تك ذره ای در این سیسعم غیر ارهم کنشی اصورت زیر است: 

(1-2                    )iiieffsiieffiips VTrVH  


)())(( 2

2
1 

 effVانرژی جنبشی دسعگ ه غیر ارهمکنشی است. همچنین پع نسدیل مدرثر  sTدر راا ه فو 

پع نسیل مید نگین ن شدی از اثدرات تمد م  -5پع نسیل ن شی از اثرات هسعه ه ،  -3ش مل دو اطش: 

][][ا کعرون ه ی دیگر است. اگر ت اای انرژی کل ح  ت پ یه سیسدعم ارهمکنشدی   EH   اده

 شکل زیر ا شد: 

(1-6  )        ][][][][  extee VVTE  

][eeV توان اه دو اطش ارهم کدنش کلاسدیك هد رتری را می][HV  و اطدش کوانعدومی

][][  Hee VV   :تقسیم کرد،  ذا داریم 

                                                 
Shame-Kohn- 1  
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(1-3  )












rdVrVVVTTT

rdVrVVVTE

extHHeess

extHHee

)(][])[][(][][][

)(][])[][(][][




 

 کنیم: را اصورت زیر تاری  می xcE 3همبسعگی -ح ر انرژی تب د ی

(1-4)    ][])[][(][][  xcHees EVVTT  

 توان نوشت: ( را اصورت زیر می3-1اه این ترتیب ما د ه )

(1-9                                   )][)(][][][  xcextHs ErdVrVTE 


 

 ار همکنش ه رتری و اصورت زیر است:  HV][که در آن 

(1-31                 )






 


 rdrd

rr

rr
VH

||

)()(
][




2
1 

( اده شدکل زیدر ح صدل 9-1(، تد اای اندرژی در راا ده )2-1از راا ه ) sT][ا  ج یگذاری 

 شود: می

(1-33          )   


][)()(][)()(][  xcextHeffi ErdrrVVrdrrVE  

دهیم تد  ح ر این ت اای را تحت قید ث ات اودن تادداد ذرات نسدبت اده چگد  ی وردش مدی

 حداقل آن ادست آید: 

(1-35)       










])(([ NrdrE
 

 ان اراین داریم: 

(1-31)     














 )(

||

)(
)()( rVrd

rr

rdr
rVrV xcexteff 

                                                 
1- Exchange- Correlation Energy 
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تدوان آن را صدفر در نظدر گرفدت. در اینجد  پع نسدیل پع نسیل شیمی یی است که می که 

 کنیم: همبسعگی را اصورت زیر تاری  می -تب د ی

(1-34)           
)(

][(
)(







r

E
rV xc

xc



 

را ادست آوریم. ح ر قضیه کوهن و شم را در ادامده xcVتوانیم میxcEسپس ا  داشعن ت اای 

 کنیم:فرمور اندی می

)(چگ  ی دقیق ح  ت پ یه 


r  یك سیسعمN  :ا کعرونی اصورت زیر است 

(1-32 )


 )()()( * rrr ii                        

)(ذره  -که در آن توااع موج تك


ri  پ سخ هد ی مرادوط اده حدداقل اندرژی در هد میلعونی

 شم هسعند:  -کوهن

(1-36 )iiiKSH  


                            

توااع موج ا کعرونی واقای نیسعند و تنه  شبه  iا ید توجه داشت که توااع موج تك ذره ای 

 ذرات اراار ا  چگ  ی ا کعرونی واقای است.  -کنند. ا بعه چگ  ی این شبهذرات فرضی را توصی  می

)(هر دو اه چگ  ی  xcVهمبسعگی  -و تب د ی HVعملگره ی ه رتری 


r  کده خدود ادهi 

وااسعه است اسعگی دارند. این ادان مان ست که مد  اد  یدك مسدئله خودسد زگ ر روادرو هسدعیم: 

ه  ا یسعی ه میلعونی را در اخعید ر  iاسعگی دارد ح ر آنکه ارای ادست آوردن  iه میلعونی اه 

 oاینج  ارای خود س زگ ر اودن اه یك شیوه تکرار شونده نی ز است . ااعدا چگ  ی او یه داشت. در 

شود. سپس ویدژه مقد دیر آن ادسدت توسطّ آن س خعه می 1KSHشود و ه میلعونی حدس زده می

اسدعف ده  1ادرای ادسدت آوردن چگد  ی جدیدد  ٬ه   1ای از آید و از نع یج اصورت مجموعهمی

شود که از اسعف ده می 2KSHارای س خت  1است. ح ر از  1معف وت از  شود. اغلب اوق تمی

ی اد ت  سیسعم همگرا شود. در نه یت شوند و اه همین ترتیب روند ادامه میه  نعیجه می 2آن نیز
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را  fکند که این هد میلعونی مجدددا همد ن را تو ید می KSfHیك  fکه همگرایی ح صل شد 

 چگ  ی نه یی س زگ ر ا  ه میلعونی است. دهد و  ذا این نعیجه می

  7همبستگي -تابعي تبادلي  8-2-8

اوپنهد یمر هدیچ  -شم توصی  شده در قسمت قبل اجدز تقریدب ادورن -در ه میلعونی کوهن

همبسعگی هنوز ارای م  ن شن خعه است. در  -تقریب دیگری اک ر ارده نشده است. و ی ت اای تب د ی

شوند. یکی از همبسعگی وارد نظریه می -رای تایین مقدار انرژی تب د یاین مرحله نیز تقریبه یی ا

 -اسدت کده در آن تد اای تبد د ی 5(LDAرود تقریب چگد  ی موضدای )تقریبه  که اسی ر اک ر می

 شود: همبسعگی اه شکل زیر تاری  می

(1-33   )        


 rdrrE o

xc

LDA

xc ))(()( hom  

oت اع )نه ت اای( 

xc

homهمسبعگی واحد حجم ارای گ ز ا کعرونی همگن اسدت  -انرژی تب د ی ٬

همبسعگی ن شی از  -شود. این ادین مانی است که انرژی تب د یکه ا  روشه ی عددی مشطص می

)(چگ  ی 


r تواند ا  تقسیم م ده اه حجم ه ی کوچك ا  یك چگ  ی ث ات مشطص شدود.  دذا می

رود که این تقریب ارای سیسعم ه ی ا  چگ  ی تقریب   یکنواخت اه خوای کد ر کندد. ایدن انعظ ر می

تقریب ارای خیلی از سیسعم ه ی دیگر نیز اک ر رفعه است و جوااه ی ق ادل قبدو ی ح صدل شدده 

 است. 

رود آن اسدت کده سدهم تبد د ی مرحله اادی که ارای اهبود تقریب چگ  ی موضای اک ر می

از حجم ه ی کوچك نه فقط اه چگ  ی موضای وااسدعه الکده عدلاوه ادر آن اده همبسعگی هر یك 

مدی  1GGAگرادی ن چگ  ی نیز اسعگی داشعه ا شد. این تقریب را تقریب گرادید ن تامدیم ی فعده 

شدود ا بعده اه جوااهد ی دقیقعدری منجدر می LDAنسبت اه  GGAن مند. در اکثر موارد تقریب 

 شود: دارد که در ادامه توضیح داده می ملاحظ تی نیز در مورد آن وجود

                                                 
Functional Correlation -Exchange-1  

1-Local Density Approximation  

Generalized Gradient Approximation-
3  
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وجود دارد و اه همین د یل تنه  یك تنوع  xcای ن یکع یی ارای  LDAاور اینکه در تقریب 

موجود است در ح  ی که ارای وارد کردن گرادی ن چگ  ی در مح سب ت آزادی عمدل  LDAتقریب 

وجود دارد. نکعه دیگر آن است کده  GGAف وت از ت اای ایشعری وجود دارد.  ذا چندین نسطه مع

شود و این ااعدا یك ت اای ا  پ رامعره ی آزاد انعط ب می GGAارای اسعطراج ارخی از ت اای ه ی 

شدود. اند اراین ارخدی از اندواع ای از داده ه ی تجرای تایین میپ رامعر از لریق ارازش ا  مجموعه

GGA اه س کن نیسعند چون در مح سبه ت اای آنه  از ارخی اللاعد ت ه  ح صل یك مح سبه ااعدا

 تجرای اسعف د شده است. 

 حل معادلات   8-8

ذره اصدورت زیدر روادرو  -ا  اک راردن ت اای چگ  ی ا  مجموعه ن محددودی از ماد دلات تدك

 شویم: می
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 ه  ارایع ر ه ی تك ذره هسعند.  mآن  که در

mا یست ضرایب در اغلب روشه ، ارای حل این ما دلات می

pc  موردنید ز ادرای اسدطm  ادر

bحسب مجموعه پ یه ه ی 

p  .را ای ایم 

(15-39)                                      b

p

m

pm c  

در راا ده اخیدر  pاه یك مجموعه توااع پ یه ن محدود نی ز دارد  ذا  mاسط ک مل توااع موج 

کنیم. یك چنین پ یده ای نه یت است. امّ  در عمل م  ا  یك مجموعه محدودی از توااع پ یه ک ر می

توان تلاش کدرد تد  پ یده هد  اده را ا ور دقیق توصی  کند، ا م  می mواند تمحدودی هرگز نمی

شدود را تو ید کنند. ان اراین در این مرحله تلاش می mای انعط ب شوند که ت اای نزدیك اه گونه

ب ن شی از محدود اودن تاداد آنه  اثری که تاداد توااع پ یه اه اندازه ای ازرگ انعط ب شود ت  تقری

 ار فیزیك مسئله نداشعه ا شد. 
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 انتخاب امواج تخت به عنوان توابع پايه   8-8-7

nامواج تطت از جمله توااع س ده ای هسعند که هر ویژه ت اع 

k  از یك هد میلعونی تند وای را

 اسط داد. ً  مواج تطت دقیق توان ارحسب یك مجموعه ن معن هی از این امی

(1-51                               )





 rkKiknn

k eCr ).(,)( 

که در راا ه فو  


K ( ق ادل 34-5اردار شبکه وارون است. این ما د ه ا  فرمو بنددی کلدی )

),(مق یسه است. در اینج  


kn  اه ج یm  و


 Kk   اک ر ارده شدده اسدت.  همچندین تد اع پ یده

 اصورت زیر است: 
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 وااسعه است.  kاین مجموعه پ یه اه 

nهمه ویژه ح لات 

k که دارایk  یکس ن، و یn ،توسطّ یك مجموعه پ یه اد   معف وت هسعند

معف وت یك مجموعه پ یه جدید نید ز  kشوند. ارای ویژه ح لات ا  اسط داده می kمقدار ماینی از 

ای ا یست آن را اه گوندهتوانیم ا  یك مجموعه پ یه ن معن هی ک ر کنیم،  ذا میاست. در عمل م  می

 محدود کنیم. 

محددود کدردن مجموعده پ یده اده ارای امواج تطت این ک ر اده آسد نی توسدّط 


K  هد یی اد

maxKK  گیرد که این معن تر است ا  انعط ب یك کره اه شا ع صورت میmaxK  که مرکز آن

د در در مبدا فض ی وارون قرار دارد. تم می ارداره ی شبکه وارون که در داخل این کدره قدرار دارند

انرژی جنبشی ا کعدرون آزادی را کده ادردار  maxKمجموعه پ یه اک ر می روند. اغلب اه ج ی ذکر 

 کنند: شود ای ن میاست و انرژی ق ع ن میده می maxKموج آن 

(1-55                                    )
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معا مدد  ٬این نکعه ق ال ذکر است که امواج تطعی که ارای اسط تواادع مدوج اکد ر مدی روندد

 هسعند: 
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 روش شبه پتانسيل  -8-4

ارای تو ید شبه پع نسیل ااعدا ا کعرونه ی الور را اه دو دسعه ا کعرونهد ی مغدزی و والاندس و 

کنندد. منظدور از ن حیده ف هسعه را نیز اه دو ن حیه مغزی و این ج یگد هی تقسدیم میفض ی الرا

شدود و ن حیده ادین ج یگد هی مغزی من لقی الراف هسعه است که ا  کره ه ی فرضی محدود می

من لق خ رج از این کره ه  است. توااع موج ا کعرونه ی مغزی اه ن حیه مغزی محددود هسدعند در 

ا کعرونه ی والانس هم در ن حیه مغزی و هم در ن حیه این ج یگ هی گسدعرش  ح  ی که توااع موج

توااع موج قرار گرفعه در ن حیه مغزی تغییرات ق ال ملاحظده ای دارندد. ایدن اددین  ً  دارند. ضمن 

د یل است که انرژی پع نسیل ا کعرونه  در نواحی مغزی اسی ر کم )مق دیر منفی ازرگ( و در نعیجه 

آنه  زی د است. چون انرژی جنبشی معن سدب اد  مشدعق دوم تد اع مدوج اسدت  دذا انرژی جنبشی 

تغییرات ت اع موج نیز زی د است و ان اراین ارای اسط ت اع موج ار حسدب امدواج تطدت اده تادداد 

زی دی موج تطت نی ز است که حجم مح سب ت را زی د میکند. از لرفی م  مدی داندیم کده خدواص 

رونه ی والانس اتم در ندواحی دور از هسدعه اسدی ر ایشدعر از ا کعرونهد ی فیزیکی یك  الور اه ا کع

( از وجدود ا کعرونهد ی مغدزی 3ای هسعند که: مغزی وااسعه است. ان اراین شبه پع نسیله  اه گونه

( از نوس ن ت سریع 5شود. )ا کعرونه یی که ت اع موج آنه  محدود اه ن حیه مغزی است( صرفنظر می

ون ه ی والانس در نزدیکی هسعه که اه مجموعه پ یه اسی ر ازرگ و پیچده ای نید ز ت اع موج ا کعر

 کنند.جلوگیری می ٬دارد

روش موج تطت معا مد را ارائه  3یانی زم نی که هرینگ 3941رهی فت شبه پع نسیل اه س ر 

ا عدث  شرط تا مد )که  زوم رع یدت ایدن شدرط 1و آنعونکیك 5. ااده  فیلیپ ]4[گردد.ار می ٬کرد

شدود( را توسدّط یدك پع نسدیل مدرثر جد یگزین تغییرات زی د ت اع موج در ن حیه نزدیك هسعه می

شدد و از ایدن لریدق ج ذاده کردند کده در آن اصدل لدرد توسدّط ا کعرونهد ی مغدزی رع یدت می

                                                 
1 - Herring 

2 - Phillips 

3 - Antoncik 
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. نمونه ای از پع نسیل یونی شبه پع نسیل، ت اع موج ] 6،2 [شد ا کعروسع تیکی هسعه ه  جبران می

 والانس و شبه ت اع موج معن تر ا  آن در شکل زیر آمده است: 

 
 .[5] نم یشی از شبه پع نسیل و شبه ت اع موج در مق یسه ا  پع نسیل و ت اع موج اصلی ا کعرونه  -3-1شکل 

 

 ٬ا یست حجم مح سب ت را ک هش دهندشوند ضمن اینکه میشبه پع نسیل ه یی که تو ید می

 اند. ا یست ارآورده کنند که این شرایط در قسمت ااد ذکر شدهرا نیز مییك مجموعه از شرایط 

 شرايط لازم براي يك شبه پتانسيل خوب   8-4-7

ارای آنکه یك شبه پع نسدیل از کیفیدت ق ادل قبدو ی ارخدوردار ا شدد لازم اسدت مجموعده 

 :] 5٫3-4 [ه ی زیر را دارا ا شد ویژگی

رگیری شبه پع نسیل ا  ویژه مق دیر انرژی واقادی ا کعرونهد  ویژه مق دیر انرژی ن شی از اک  -3

 یکس ن ا شد. 

شبه ت اع موج و شبه پع نسیل در خ رج ن حیه مغزی ار ت اع موج و پع نسیل واقای ا کعرون  -5

 من بق شوند. 
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مقدار ا ر ا کعریکی ن شی از شبه پع نسیل ا  مقدار ا ر ن شی از پع نسدیل واقادی در ن حیده  -1

 مغزی اراار ا شند )شرط پ یسعگی ا ر( یانی:  درون

(1-54                        )


 rdrrdr ps
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22 44 |)(||)(|  

)(که در آن 


rl  و)(


rps

l  ت اع موج واقای و شدبه تد اع مدوج اد  انددازه حرکدت زاویدهl 

 هسعند. 

ارای پع نسیل و شبه پع نسیل یکس ن ا شد. اه پراش امواج که ن شی از قسمت مغزی است  -4

اینی کندد. ادرای ایدن منظدور عب رتی شبه پع نسیل خواص مراوط اه پراکندگی را نیز درست پیش

ا یست تغییر ف ز امواج ن شی از پع نسیل و شبه پع نسیل یکس ن ا شند. از لرفی تغییر ف ز در اثر می

موج اسعگی دارد  ذا لازم است کده شدرط زیدر ارقدرار وجود سد پع نسیل اه مشعق  گ ریعمی ت اع 

 ا شد: 
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ای تغییر ف ز ایج د شده توسطّ قسمت مغزه ارای ت اع موج والانس ا  انددازه حرکعهد ی زاویده

 یسدت وااسدعه اده انددازه امطعل ، معف وت است و ان اراین پراکندگی ح صل از شبه پع نسدیل می

 حرکت زاویه ای ا شد. 

اراادر  cRمشعق اور مشعق  گ ریعمی شبه ت اع موج و ت اع موج نسبت اه انرژی در شا ع  -2

 ا شند: 
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 روش توليد شبه پتانسيل   8-4-2

او یه ااعدا از مح سبه ت اای چگ  ی تم م ا کعرونی ادرای   ٬سیلاه منظور س خت یك شبه پع ن

اتم منزوی شروع و پع نسیل اتمی و توااع موج 







rml ,آورند که االت تق رن کدروی، را ادست می

 ه ( یکس ن است. mقسمت شا عی توااع موج ارای اعداد کوانعومی مغن لیسی مطعل  )



 64 

mlهر ت اع موج والانس شبه ت اع موج نظیر آن در مرحله ااد اه ازای  .|  س خعه میشود کده

. قبل از انج م این مرحله ا یسعی تواادع مدوج ]9-35[این ک ر ا  روشه ی مطعل  امک ن پذیر است 

والاندس لازم اسدت. تفد وت کیفدی  -والانس را مشطص و ارای این منظدور تقسدیم انددی مغدزی

زی و والانس در آن است که ا کعرونه ی والانس در تشکیل پیوند سهم اصدلی را ادر ا کعرونه ی مغ

عهده دارند ح ر آنکه نقش ا کعرونه ی مغزی در تشکیل پیوند ق ادل اغمد ض اسدت. ا بعده گد هی 

 II-VIو  III-Vاوق ت اه ویژه در مورد فلزات واس ه، فلزات قلی یی سنگین و ارخی نیم رسد ن ه ی 

 اندی اه راحعی امک ن پذیر نیست.  اینگونه تقسیم

 ارای س خت شبه پع نسیل ه ی او یه دو روش معا رف هسعند: 

شبه پع نسیل ه یی که در مح سبه آنه  ا  اه کد راردن پع نسدیل و تد اع مدوج واقادی اتدم  -3

 .]BHS ]31منزوی ااعدا شبه پع نسیل و سپس شبه ت اع موج تو ید می شود، مثل روش 

له یی که ا  اه ک راردن پع نسیل و ت اع موج اتم منزوی ااعدا شبه تد اع مدوج و شبه پع نسی -5

 .]31[ 3سپس ا  وارون کردن ما د ه شرودینگر شبه پع نسیل تو ید می شود، مثل روش کرکر

 پردازیم: در اینج  م  اه توضیح روش دوم می
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نیز دارد ارای اندازه حرکعه ی زاویه ای مطلع ، معف وت است. ضمن  این پع نسیل که تق رن کروی 

این پع نسیل ا  پع نسیل اتم واقع در الور نیز معف وت است ونمی توان آن را اه همین صورت ارای 

شود ا یست جمله ای را که ا عث این اخعلاف میمح سب ت الوری مورد اسعف ده قرار داد و می

خعلاف می ن پع نسیل یك اتم منزوی و پع نسیل اتم واقع در الور ن شی از حذف شود. از آنج  که ا

همبسعگی و ه رتری اه  -تف وت در توزیع اارا کعرونی آنه  است. ان اراین پع نسیل ه ی تب د ی

واس ه وااسعگی آنه  اه چگ  ی اار ا کعرونی مق دیر معف وتی در دو محیط خواهند داشت. امّ  در 

                                                 
Kerker-1  
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یست این دو جمله را از پع نسیل ادست آمده ارای اتم منزوی کم و در زم ن ا مرحله ااد می

 اک رگیری در درون الور این عب رت )منعهی اه ازای چگ  ی اار ا کعرونی در الور( اه آن افزوده شود. 

 اگر شبه ه  میلعونی را اصورت زیر تاری  کنیم: 
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~)(گویند. این عمل را واپوش نی شبه پع نسیل می rz
  چگ  ی ا ر هسعه ه  و ا کعرونه ی مغدزی

ا یسدت اد  پع نسدیل م ن لور که در شرایط لازم ارای تو ید شبه پع نسیل ذکر شدد میاست که ه

تغییر نکند. شبه چگ  ی  )(~)(~)(~ * rrfrn nnnn


آید. توسطّ شبه توااع موج ادست می 

ا یست مدنظر قرارداد این اسدت کده تد اای هد یی کده ادرای جملده نکعه ای که در اینج  می

ا یست از همد ن ندوعی گیرند، میشبه پع نسیل مورد اسعف ده قرار می همبسعگی در تو ید -تب د ی

ا شند که اادا  قرار است در مح سب ت الوری مورد اسعف ده قرار گیرند. ارای مث ر، اسعف ده از ت اای 

GGA  در مح سب ت الوری ا  یك شبه پع نسیلLDA  من سب نیست. ارای همین است کده اکثدر

ع نسیل ه  اللاع تی درمورد نظریه ت اای چگ  ی مدورد اسدعف ده در تو یدد ف یله ی مراوط اه شبه پ

 شبه پع نسیل دارند. شکل کلی اغلب شبه پع نسیل ه  اصورت زیر است: 

(1-11                  )  || lmVlmVVVV llocNLloc 

شدبه  lV، ه رمونیکهد ی کدروی |lmپع نسیل موضای اسدت. همچندین  locVکه در اینج  

است. وقعی این عملگر روی ت اع مدوج ا کعروندی عمدل  lپع نسیل مراوط اه اندازه حرکت زاویه ای 

کند که هر یك از آنه  در شبه پع نسیل مراوط اه کند. آن را اه ه رمونیکه ی کروی تفکیك میمی

lVشوند. شبه پع نسیلی که ارای ت اع موج ا  اندازه حرکعهد ی زاویده ای مطعلد  از یدك ضرب می

 شود. کند شبه پع نسیل موضای ن میده میپع نسیل یکس ن اسعف ده می



 66 

ا بعه در مجموع پراکندگی از ن حیه مغدزی، توسدّط یدك پع نسدیل غیرموضدای کده در آن از 

کندد، ی اندازه حرکت زاویه ای ت اع موج اسدعف ده میپع نسیله ی مطعلفی ارای هر یك از مو فه ه 

ه ی زی دی شبه پع نسیل هد ی غیرموضدای از ایدن ندوع را کده شود. ت کنون گروهاهعر توصی  می

 . ] 31-36و9٬31 [کند. تو ید کرده اند. اسی ر خوب نیز ک ر می

  2و فوق نرم 7بهنجار-شبه پتانسيل هاي  پايسته  8-4-8

رای تو ید شبه پع نسیل وجود دارد.  عمده شبه پع نسیله  در دو دسعه شبه راهه ی مطعلفی ا

همبسدعگی  -گیرند. ارای مح سبه انرژی تب د یا ا ده نرم قرار میپع نسیله ی پ یسعه اهنج ر و فو 

ا  دقت ا لا لازم است که ت اع موج واقای و شبه ت اع موج در ایرون خ نه مغزه یکس ن ا شند و  دذا 

 کنند. تو ید یك شبه پع نسیل که در آن شرط ت اع موج، چگ  ی ا ر یکس نی ایج د میهر دو 

(1-13                             ) 
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)()()()( **  

کند شبه ت ج موج است(، تضمین می psت اع موج تم م ا کعرونی و  AEرع یت شده ا شد )

که ت اع موج واقای و شبه ت اع موج در خ رج ن حیه هسعه ما در هسعند. در عمدل ایدن شدرط اد  

آیدد. ایدن کد ر اسعف ده از یك شبه پع نسیل غیرموضای که در قسمت قبل توضیح داده ادست می

 اهعرین روش ارای توصی  خواص پراکندگی از هسعه یونی است. 

شدوند و االدت نسدیله ی  پ یسدعه اهنجد ر ن میدده میشبه پع نسیل ه یی از این نوع، شبه پع 

توان یی ا لایی که در توصی  خواص پراکندگی از یك یون در محی ه ی یونی مطعل  دارند، انعق ر 

 پذیری ا لایی دارند. 

شدوند و گروه جدیدی از شبه پع نسیل ه  هسعند که شبه پع نسدیله ی فدو  ندرم ن میدده می

. هم نگونه که از ن م این دسعه از شبه پع نسیله   ]33[اند ااداع شده 1399در س ر  1توسطّ وندرایت

کنند و  ذا امواج مشطص است، شبه پع نسیل ه ی فو  نرم از شبه پع نسیل هموارتری اسعف ده می

                                                 
Conserving-Norm-1  

Ultra Soft-2  

Vanderbit-3  
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شود. ارای رسیدن اه ایدن تطت اسی ر کمعری ارای اسط لازم است ضمن اینکه دقت نیز حفظ می

 ر در س خت شبه پع نسیل تادیل شده و  ذا م  انا  ف پذیری ایشعری در اهنج-هدف، قید پ یسعه

اده دو قسدمت سدطت و ندرم  rn)(س خت شبه توااع موج داریم. در این مدر چگ  ی کل والانس 

 شود: تقسیم می

(1-15                   )   ]||)(|)([|)( njjnijn rQrrn 
 2 

است که اه موقایت اتمه  اسعگی دارد و توااع افزایشی  3صویرگرت اع ت)(rQij

  نیز اصورت

 شوند: زیر مشطص می

(1-11                             ))()()()( ** rrrrQ jijiij


  

)(r  ت اع موج تم م ا کعرونی و)(ri   نرم است که ادون ارض ی شدرط ندرم ت اع موج فو

( س خعه شده است. همچنین شرط راست هنج ری اده شدکل تامدیم rQij)(پ یسعگی )یانی 

 ی فعه زیر صورت گرفعه است: 

(1- 14                                     )ijjIi RS   |)(| 

)(که  IRS  ه  اسعگی دارد: اه موقایت یون 

(1-12                                      )  || ijijqS 1 

امعی ز اسی ر مهمی که در شبه پع نسیله ی فو  نرم وجود دارد این است که انرژی ق ع مورد 

نی ز ارای اسط توااع موج تقریب   نص  انرژی ق ای است که در شبه پع نسیل ه ی پ یسعه اهنجد ر 

شود و  ذا تاداد امواج تطت موردنی ز ارای اسط تقریب   عف ده میاس
3
 کمعر است.  1

اندد از ندوع شدبه شبه پع نسیله یی که در انج م ایدن پ ید ن ن مده مدورد اسدعف ده قدرار گرفعه

ادر روی شدبکه  Esspresoپع نسیله ی فو  نرم هسعند که ا  فرمت من سب ارای اسعف ده در کدد 

 اند. قرار گرفعه

                                                 
nctionProjector Fu-1  
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قسمت اور هر یك از این شبه پع نسیل ه  ح وی اللاع تی در مورد نحوه س خعه شدن و نوع 

 , Si , Cآنه  است که ارای مث ر در پیوست ا   اللاع ت مراوط اه یکی از شبه پع نسیل ه ی اتم 

Mnآمده است.  ٬که اک ر گرفعه شده 

ی شم ره گذاری شده در پیوست ا   که حد وی اللاعد تی در مدورد توضیح هر یك از اطشه 

 شبه پع نسیل تو ید شده هسعند در زیر آمده است: 

شم اتم موردنظر مشطص -در این قسمت تحصیح ت نسبیعی اعم ر شده در ما د ه کوهن -3

 ح  ت زیر ا شد:  1تواند هر یك از شده است که می

 شود: شم اصورت غیرنسبیعی حل می -لعونی کوهنغیرنسبیعی: در این ح  ت ه می -ا  

(1-16                        )0)())(
2

(
2

 rrV
m


 

شم علاوه ار جملات ا لا ش مل دو جمله  -نسبیعی اسک  ر: در این ح  ت ه میلعونی کوهن -ب

 شود: دیگر نیز می

(1-13                       )
drdr

dV

cm

h

cm

p 


22

2

23

4

48
 

شدم تصدحیح  -یعی ک مل: در این ح  ت علاوه ادر تصدحیح نسدبیعی، ما د ده کدوهننسب -ج

 شود: مدار را نیز ش مل می -اسپین

(1-14                          )).( SL
dr

dV

rcm

1
2

1
22

 

در صورتی که هر یك از تصحیح ت ا لا در تو ید شبه پع نسیل اعم ر شده ا شد، آنگد ه ادرای 

ا یست هم ن نوع تصدحیح نسدبیعی مدورد اسدعف ده  سیسعم اس ذره ای می حل ما د ه شرودینگر

 قرار گیرد. 

در این خط شا ع ق ع پع نسیل موضای آمده است. هم ن ور که در قسمعه ی قبلی ذکدر  -5

شد، پع نسیل موضای ارای تم می مو فه ه ی اندازه حرکت زاویه ای یکس ن است. ان اراین تنه  یك 

 کند، مشطص شده است. ن حیه مغزی را از ن حیه والانس جدا می شا ع ق ع که در آن
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 شود آمده است: در این اطش پیکراندی شبه ح لاتی که شبه پع نسیل ارایش ن تو ید می -1

 .ام i(: شن سه شبه ح  ت nlسعون اور )

 .(: عدد کوانعومی اصلی شبه ح  ت مراوله pnسعون دوم )

 .ازه حرکت زاویه ای شبه ح  ت مراوله (: عدد کوانعومی اندlسعون سوم )

دهدد کده (: پیکراندی و عدد اشغ ر هر یدك از شدبه ح  عهد  را نشد ن میoccسعون چه رم )

 تواند هر پیکراندی را انعط ب کند اه شرلی که از پیکراندی الور ی  مو کور دور نب شد. شطص می

نکعه: در انعط ب پیکراندی، یك پیکراندی ک ملا  خ  ی ) dps  و حعی یك پیکراندی ا )

عدد اشغ ر کسری نیز ق ال قبور است. حعی اگر عدد اشغ ر کسری معن تر ا  یك ح  دت فیزیکدی 

 نب شد، ا  یك موجود ری ضی ماین معن تر است. 

 -ه ی ندرم(. در شبه پع نسیل Bohrپ یسعه )ارحسب  -مً  (: شا ع ق ع نرcutRسعون پنجم )

Rxپ یسعه ارای    شرطps

i

ps

iii  ||  ا یست ارقرار ا شد. می 

( در شدبه Bohr(: شدا ع ق دع ادرای پع نسدیل فدو  ندرم )ارحسدب USRcutسعون ششم )

 لات یدك نرم شرط پ یسعه اهنج ر حذف شده است و ی ارای هر یك از شبه ح -ه ی فو پع نسیل

شود که در آن توااع موج واقادی و شدبه تواادع مدوج ادر یکددیگر من بدق شا ع ق ع مشطص می

 میشوند و حداقل مشعق اور آنه  در این نق ه پیوسعه است. 

شود که ایرون از آخرین قله موجود در تد اع ای انعط ب میا یست اه گونهمی clrنکعه: شا ع 

ازرگعر ا شد پع نسیل نرم تر است و امواج تطت کمعری ارای اسط  crرار اگیرد. هرچه موج واقای ق

 ی اد . موردنی ز است، در عوض انعق ر پذیری ک هش می

مراوط اه شبه ح لات مطعل  خیلدی اد  یکددیگر تفد وت نداشدعه clrهمچنین اهعر است که 

 ا شند .

 (Ry(: انرژی شبه ح  ت ه  )pseuEهفعم )سعون 

 .شم ره نسطه شبه پع نسیل ح ضر  -4
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 ن م عنصری که شبه پع نسیل ارای آن تو ید شده است.  -2

: فو  USم پ یسعه و ی  ب( ً  : نرNCتواند هر یك از موارد ا  ( نوع شبه پع نسیل، که می -6

 نرم  ا شد.

کند که در تو ید شبه پع نسدیل مدذکور تصدحیح غیرخ دی مغدزی این خط مشطص می -3

(NLCC)3 ( اک ر ارده شدهT( و ی  نشده )F است )] 39٫34[. 

شود. در همبسعگی اعم ر می -تصحیح غیرخ ی هسعه االت غیرخ ی اودن پع نسیل تب د ی

وشدبه اندرژی هد ی د طدواه تو یدد تو ید شبه پع نسیل ااعدا یك شبه پع نسیل ا  شبه تواادع مدوج 

می شود، امّ  از آنج   1و شبه پع نسیل اسعع ر 5شود. این شبه پع نسیل ش مل شبه پع نسیل عری نمی

که شبه پع نسیل اسعع ر عمدت   ن شی از ا کعرونه ی ترفیت است و از لرفدی تغییدر در چگد  ی اد ر 

ن شدی از ا کعرونهد ی ترفیدت اسدت،  دذا  ا کعرونی اتم منزوی نسبت اه اتم واقدع در الدور عمددت  

ا یست این سهم از شبه پع نسیل تو ید شده حذف شود. مشکلی که در حذف این جمله وجدود می

همبسعگی ا  چگ  ی ا ر، راا ه خ ی ندارد و این ا عدث ایجد د  -دارد این است که پع نسیل تب د ی

 شود.خ   در مح سب ت می

شدود و سدپس هدم در مرحلده   ی ا ر مغزی همدوار میا  اعم ر تصحیح غیرخ ی هسعه، چگ

واپوش نی و هم در مرحله اسعف ده از شبه پع نسیل تو ید شدده، اد  چگد  ی اد ر والاندس جمدع زده 

 .] 51[شود می

ک ر هموارکردن چگ  ی ا ر مغزی از لریق ج یگزینی ا ر واقای  ا  اد ر سد خعگی و همدوارتر )ادرای 

ccrr  در آن  که)()( cccccv rar  ccr5.0و~a گیرد. )( صورت میc چگد  ی اد ر مغدزی و

v  چگدد  ی ادد ر والانددس اسددت( در حقیقددت اثددر غیرخ ددی اددودن تنهدد  اددرای ن حیدده هدد یی کدده

)()( rr cv  53[مهم است.  است[ . 

                                                 
Nonlinear Core Correction-1  

Bare Potential-2  

Screening Potential-3  
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کوچکعر و در نعیجه دقت تصحیح غیرخ ی هسعه ایشعر اسدت،  ccrکوچکعر ا شد  aنکعه: هر چه 

 در عوض ا ر مغزی سطت تر اوده و تغییرات ایشعری دارد. 

 .همبسعگی اک ر ارده شده در تو ید شبه پع نسیل  -نوع ت اای تب د ی -4

 .والانس )ا توجه اه پیکراندی انعط ب شده ارای تو ید شبه پع نسیل( تاداد ا کعرونه ی  -9

 .انرژی کل سیسعم  -31

( ادرای  Ry( ارای تواادع مدوج و اندرژی جنبشدی ق دع )Ryاه ترتیب انرژی جنبشی ق ع ) -33

 ای پیشنه د نشدده ا شدد عدد صدفر درج دهد. اگر هیچ انرژی قچگ  ی ا ر و پع نسیل را نش ن می

 شود. می

 عدد کوانعومی ازرگعرین مو فه اندازه حرکت زاویه ای که در پیکراندی انعط ب شده است.  -35

  .تاداد نق ط در ن حیه ک هش ی فعه از من قه اور اریلوئن -31

تصویرگره  در راا ه  اه ترتیب تاداد توااع موج که شبه پع نسیل ارای آنه  تو ید شده و تاداد -34

 کند. ( را ای ن می5-13)

شود ش مل در این اطش نیز مجددا پیکراندی توااع موجی که شبه پع نسیل ارایش ن تو ید می -32

 شن سه شبه ح  ت، عدد کوانعومی اصلی و عدد اشغ ر آمده است. 

 انتخاب شبه پتانسيل   8-4-4

ا یست اه این نکعه توجه داشت که شدبه می هم ن ور که اش ره شد، در انعط ب شبه پع نسیل

پع نسیله ی اک ر رفعه ارای اتمه ی یك ترکیب دارای تقریب یکس نی در جمله تبد د ی همبسدعگی 

(LDA(  ی )GGA ،( ا شند. از لرفی در صورت وجود انواع یکس نی از شبه پع نسیل ه  )فدو  ندرم

الامک ن از شبه پع نسیل ه ی مش اه اسعف ده  نرم پ یسعه، ... ( ارای اتمه ی موجود در ترکیب، حعی

شود. یك مای ر ارای انعط ب شبه پع نسیل من سب این است که خواص فیزیکی مح سدبه شدده ادر 

خواص تجرای من بق ا شد. م خذ شبه پع نسیل ه ی اک ر رفعده در ایدن پدروژه، پ یگد ه اینعرنعدی، 
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PWscf 3 ا یسدت ه ی موجود انعط ب شدوند مییگ هاست در صورتی که شبه پع نسیل ه  از س یر پ

تبدیل شوند. مد  ادرای انجد م مح سدب تم ن از شدبه  Espresso( ارای کد UPFاه فرمت من سب )

 اند اسعف ده کرده ایم. پع نسیل ه ی فو  نرم که ا  تقریب گرادی ن تامیم ی فعه تو ید شده
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در مق یسه ا  م   ا ت گسعرده روی نیمرس ن ه ی مغن لیسی رقیق، م   ا ت اسی ر کمعری      

هم ن ور که در فصل دوم ذکرشد در تم م  .شده است SiCه ی ار پ یه  DMSروی  رفع ر 

مکابی ا   SiCاصورت چه روجهی است که از این آنه   Cو  Siپیوند این  SiC ره ی س خع

نش ن داده می شود را ارای اررسی انعط ب کرده ایم  β-SiCکه اصورت  zinc-blend س خع ر 

( ، خواص گذار ع  ی و  eV19/5اه د یل گ ف نواری عریض و غیر مسعقیم )  β-SiC.اخیرا  

قلمرو میکروا کعرونیك و اپعوا کعرونیك در ایزومره ی توان ا لا، فرک نس  ق الیت آلایش خوب ، در

 .]3[ا لا و دم  ا لا اسی ر مورد اسعف ده قرار گرفعه است

می پردازیم ونع یج  β-SiCدر این فصل اه اررسی خواص ا کعرونی و س خع ر نواری نیمرس ن ی 

سه خواهیم کرد. خواهیم دید که این م ده ح صل را ا  داده ه ی تجرای و نع یج نظری دیگران مق ی

ا ور ق ال قبو ی ق الیت آلایش ا  عن صر مغن لیسی را داشعه و در نعیجه ق الیت اسعف ده اه عنوان 

یك نیمرس ن ی مغن لیسی رقیق را دارد و ان اراین می تواند در صنات اسپینعرونیك نیز مورد 

که  PWscf  3شبیه س ز  ت انج م شده را ا  نرم افزاراسعف ده قرار گیرد . ا  توجه اه اینکه مح سب 

اه   لازم است ااعدا توضیح تی راجع ٬ایم انج م داده ٬اجرا می شود  5تحت سیسعم ع مل  ینوکس

 این نرم افزار وپ رامعره ی مرتبط اه آن و روش اهینه س زی آنه  ادهیم. 

 PWscfمعرفي نرم افزار محاسباتي   4-7

رن مه ای در چ رچوب نظریه ت  اای چگ  ی و ار مبن ی روش مح سب تی شبه ا PWscfنرم افزار 

که ارای مح سبه س خع ر ا کعرونی و خواص مطعل  مواد اک ر می رود. این نرم افزار  ٬پع نسیل است

 PW.X , PP.X , dos.xمح سب تی ش مل یك سری زیر ارن مه ه ی اجرایی نظیر )

,projwFc.X , bands.X , plotband.X   است . که هر یك از این ارن مه ه  توان یی  )

خ صی دارند و ارای اسعطراج هر یك از خواص الوره  مجموعه ای از این ارن مه ه  را ا ید ا  ترتیب 

. هر ارن مه ارای اجرا نی ز اه یکسری پ رامعره ی ورودی دارد که از یك ف یل ]5[من سب اجرا نمود 

این یکی از مهمعرین ک ره  در این نرم افزار تهیه ف یل ورودی ورودی خوانده  می شوند. ان ار

                                                 

Plane Wave Self Consistent field- 1  

Linux- 2  
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من سب است. از جمله این پ رامعره  می توان اه نوع شبکه اراوة سیسعم، تاداد اتم ه ی موجود در 

سلور واحد، تاداد عن صر مطعل  موجود در سیسعم، پ رامعر شبکه، انرژی ق ع اسط ت اع موج 

به پع نسیل ه ی من سب ارای هر اتم وتایین ج یگ هه ی اتمی ا کعرونی ارحسب امواج تطت، ش

 اش ره کرد. 

 بهينه سازي پارامترهاي محاسباتي  4-2

گ م اور در انج م مح سب ت اهینه س زی پ رامعره ی مح سب تی است. ارای آنکه مح سب ت از دقت 

مح سب تی لازم است  در هر ک ر م لوب و در عین ح ر سرعت ق ال قبو ی ارخوردار ا شد. مامولا 

در مورد کمیعه یی انج م میشود که  تادادی از کمیعه ی ورودی اهینه س زی شوند. این ک ر مامولا 

از یك لرف ا  سرعت انج م مح سب ت و از لرفی ا  دقت نع یج در ارتب لند. در ادامه اه توضیح 

 کمیعه ی ورودی مهم ونحوه اهینه س زی آنه  پرداخعه ایم.

 

  kعداد نقاط ت  4-2-7

می دانیم که ا  تکرار ی خعه ویگنر س یعز در سه ااد س خع ر الوری شکل می گیرد. چون س خع ر 

 الور تن وای است  ذا قضیه الوخ در مورد آن ص د  است:

(4-3                          ) 


G
Gknkni rGkiCrr


 ).(exp)()(

,, 

kشم ره نوار، nشم ره ا کعرون ه ی الور،  iدر اینج ، 


اردار موج ا کعرون ) محدود اه ن حیه اور  

Gاریلوئن( و 


 اردار شبکه وارون است. 

kمق دیر مج ز 


از روی شرایط مرزی دوره ای تایین می شوند و تاداد آنه  مس وی تاداد نق ط  

د حعی در یك الور س ده نیز اسی ر ازرگ است.  ذا م  ا  حجم است که این تادا Nشبکه الور یانی 

ام  چون در الور تق رن انعق  ی وجود دارد  ذا اج ی مح سبه اه  ٬زی دی از مح سب ت روارو هسعیم

می توان این ت اع را تنه  اه ازای مق دیر محدودی از آنه  مح سبه کرده و  kازاء همه مق دیر مج ز 

  را در حوا ی هرk  یکس ن در نظر اگیریم. اه این منظور می ا یست در او ین گ م تاداد نق طk 

پیدا کنیم. ارای این ک ر  kمن سب را از لریق اررسی میزان همگرایی انرژی ار حسب تاداد نق ط 

ق یسه ه ی مطعل  انج م شده و سپس ا  م  kااعدا ا ید چند ا ر مح سبه خود س زگ ر اه ازای 

 من سب را تایین کرد.  kژیه ی مراوط اه هر ی خعه مقدار انر
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موجود در ن حیه اور اریلوئن را نم یش می  kانرژی هر ی خعه ار حسب تاداد نق ط  3-4شکل  

اهینه شده در هر راسع   kمقدارمن سبی ارای تادا نق ط  3دهد. این نع یج نش ن می دهد که عدد 

ا شد. زیرا از این مقدار اه ااد انرژی ی خعه تقریب  ث ات شده است. توجه می  β-SiCدر نیمرس ن ی 

از مرتبه   β-SiCدر kاه این نکعه ضروری است که تغییر انرژی ار حسب تاداد نق ط 

ریدارگ است که مقدار اسی ر کوچکی است. ق ال ذکر است که در مح سب ت م  من قه 111113/1

 [.1تقسیم اندی شده است ] 3پك -رستاور اریلوئن توسط سلور اندی منطو

 
 .در هر راسع  kار حسب تاداد نق ط  β-SiC: انرژی هر ی خعه الور 3-4شکل

 انرژي قطع 4-2-2

یکی دیگر از پ رامعره یی که در شروع مح سب ت می ا یست اهینه شود انرژی ق ع است. لبق 

 واج تطت اسط داده می شود که( ار حسب ام3-4نظریه الوخ ت اع موج ا کعرون اه صورت راا ه )

Gدر این راا ه جمع روی همه ارداره ی شبکه وارون 


است. اگر اطواهیم این اسط را اه لور  

ک مل در نظر اگیریم ای نه یت موج تطت نی ز خواهیم داشت که انج م مح سب ت را غیر ممکن می 

                                                 

1- Monkhorst-Pack 
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ارای امواج  n,k+GC ده می کنیم که چون ضرایب اسط س زد. ارای رفع این مشکل از این نکعه اسعف

تطت ا  انرژی جنبشی ا لا اه تدریج ک هش می ی اند  ذا می توان این ضرایب را ارای صفح ت ا  

می ن مند، صفر در نظر گرفت. ان اراین می توان   3انرژی ایش از یك مقدار که اص لاح   انرژی ق ع

در عب رت  ...G  تنه  جملاتی را نگه داشت که انرژی جنبشی آنه  از حد ماینی کمعر ا شد و

 ادین ترتیب تاداد توااع پ یه را محدود و حجم مح سب ت را ک هش می دهیم.

اه منظور ی فعن انرژی ق ع اهینه می ا یست میزان همگرایی انرژی هر ی خعه را ار حسب انرژی 

ا ید همزم ن  k .از آنج یی که انرژی ق ع وتاداد نق ط ( 5-4ق ع مورد اررسی قرار دهیم ) شکل

را اهینه می کنیم اگر انرژی ق ع، اسی ر ن من سب و  kاهینه شوند ، ان اراین زم نی که تاداد نق ط 

را ادست آوریم  ذا توصیه می شود  kاهینه تادا نق ط نمی توانیم  ً  کوچك انعط ب شود م مئن 

، انرژی ق ع ترجیح   مقدار ازرگی انعط ب شود سپس ا  kنق ط که در مرحله اهینه س زی تاداد 

 اهینه شده، انرژی ق ع را اهینه کنیم. kانعط ب تاداد نق ط 

را اجرا می کنیم. این  pw.xارای انج م مح سب ت اهینه س زی پس از تنظیم ف یل ورودی، ارن مه  

خود س زگ ر حل کرده و ویژه توااع ارن مه ما دلات تك ذره کوهن شم را در سیسعم) الور( اه روش 

  .]5[و ویژه مق دیر همگرا شده را مح سبه می کند

ریدارگ مقدار  54( مش هده می کنیم اه نظر می رسد که انرژی 5-4هم ن لور که در شکل )

من سبی ارای انرژی ق ع اهینه شده می ا شد. زیرا از این مقدار اه ااد تغییرات انرژی اه مرتبه      

Ry   6- 31  می رسد که مقدار اسی ر کوچکی است و میعوان گفت ارای توااع موجی ا  انرژی

انرژی کل ی خعه تقریب  ث ات است. م  در این مح سب ت همین مقدار  ٬ریدارگ 54جنبشی ایش از 

 را اه عنوان انرژی  ق ع در نظر گرفعیم.

                                                 
 

cutoffE-1  
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 ار حسب انرژی ق ع. β-SiC: انرژی هر ی خعه الور 5-4شکل

 

 

 محاسبة پارامتر شبكه تعادلي  4-2-8

و نیمرس ن ی مغن لیسی رقیق   β-SiCمرحله اادی مح سبه پ رامعر شبکه تا د ی نیمرس ن ی

SiC:Mn  .پ رامعر شبکه از جمله خواص س خع ری هر الور می ا شد و اگر مح سب ت   است

جرای می ا یست اه و ا  دقت ک فی صورت گرفعه ا شد مق دیر پ رامعر مح سبه شده و ت  صحیح

یکدیگر نزدیك ا شند. از لرفی چون پ رامعر شبکه تا د ی او ین خ صیت فیزیکی مح سبه شده از 

لریق شبیه س زی است ان اراین می تواند مای ر من سبی ارای ت ئید شبه پع نسیل ه ی اک ر رفعه 

 ارای الور نیز ا شد.

له پ رامعر شبکه آزمون را حور و حوش پ رامعر ارای تایین مقدار پ رامعر شبکه تا د ی، در هر مرح

انرژی کل ی خعه را اه ازای  pw.xتغییر می دهیم و ا  اجرای ارن مه  ( 3a.u515/4شبکه تجرای ) 

ورودی این ارن مه اه گونه ای تنظیم شده است که انرژی   پ رامعره ی انعط ای اه دست می آوریم.

                                                 
atomic unit -1  
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پس نمودار انرژی ار حسب ث ات شبکه را ارای همگرا می کند. سRy   6- 31سیسعم را ت  

( مق دیر اهینه شده 4-4( و )1-4شکل ) .رسم می کنیم SiC:Mnو ترکیب  β-SiCنیمرس ن ی 

 a.u  54/4خ  ص مقدار اهینه شده ث ات شبکه β-SiCث ات شبکه را نش ن   می دهد که ارای 

ان اراین در نمونه آلایش ی فعه   است.ادست آمده    a.u  16/ 4وارای نمونه آلایش ی فعه ا  منگنز

   پ رامعر شبکه افزایش ی فعه است.

 
 .خ  ص β-SiCانرژی کل هر ی خعه اه ازای ث ات شبکه مطعل  در   :1-4شکل 
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 ا  آلایش  منگنز. SiC: Mnانرژی کل هر ی خعه اه ازای ث ات شبکه مطعل  در  :  4-4شکل 

 

 β-SiCبررسي برخي ويژگيهاي  4-8

وجود دارد که ارای م   اه  SiC ا ت تجرای و تئوری اسی ری راجع اه س خع ره ی مطعل  م  

و روش امواج تطت شبه  ]2٫4 [س خع ر ا کعرونیکی آن در اکثر مح سب ت از روش تم م پع نسیلی 

 اررسی شده است.  ]9[ف ك  –و ارخی نیز ا  روش ه رتری  ] 6-4 [پع نسیلی اسعف ده شده است 

 ٬را در همه مح سب ت اسعف ده خواهیم کرد 3fccیك سلور واحد او یح  SiCخع ر مکابی ارای س 

در مبدأ قرار دارد و یك اتم  Siکه از پ یه دو اتمی تشکیل شده است، که در آن یك اتم سیلیکون 

C  روی ق ر اصلی سلور واحد مکابی در ف صله مس وی از چه ر گوشه واقع شده است. س خع ر

( نش ن داده شده است و ارخی از نق ط پر تق رن 2-4قه اور اریلوئن مراوله در شکل )الوری و من 

K  3[در من قه اریلوئن مشطص شده اند[  . 

 

                                                 

Face center cubic-2  
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 .]3[مکابی  SiCمن قه اور اریلوئن س خع ر الوری و  : 2-4شکل 
 

  مطالعه ساختار نواري  3-1- 4

توان مح سبه س خع ر نواری را انجد م یپس از انج م مح سب ت خود س زگ ر و غیرخودس زگ ر م

را در امعداد جهعه ی پرتق رن در من قه اور اریلوئن نش ن  β-SiC( س خع ر نواری 6-4داد. شکل )

 دارد. ]3 ٫ 31 ٫ 33[میدهد که س زگ ری اسی ر خوای ا  ی فعه ه ی تجرای و نظری پیشین 
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 .شده  ت شبیه س زیا  اسعف ده از مح سب 3C-SiC س خع ر نواری :  6-4شکل 

اصورت کمعرین اخعلاف انرژی این پ یین ترین تراز اشغ ر نشده و  dEگ ف نواری مسعقیم 

در مرکز  SiC شود که در نیمرس ن یمشطص تاری  می kا لاترین تراز اشغ ر شده، در یك نق ه 

. امّ  این نیمرس ن  دارای گ ف نواری غیرمسعقیم است زیرا افعداتف   می نوراه  یانی نق ه 

معف وتی رخ  kاخعلاف این کمعرین انرژی نوار رس نش و ایشعرین انرژی نوار ترفیت در نق ط 

ی  هم ن گ ف نواری غیرمسعقیم یك ج اج یی iEشود  دهد و هم ن ور که در شکل مش هده میمی

X آید که مقدار آن ادست میeV 13/3         ادست آمده است که ا  مق دیر گزارش شده

تقریب   س زگ ر است. یانی م کزیمم نوار ترفیت  eV  iE 1.317=و   iE=1.602 eV  ]33و 3[

)),,((در نق ه  000 k  رس نش در نق ه و مینیمم نوار),,(( 00
2
a

kX


واقع است که این منجر اه  (

شود. مقدار این گ ف وااسعه اه شبه پع نسیله ی اتمه  می ا شد واه گ ف نواری غیرمسعقیم می

ک رگیری شبه پع نسیل من سب در دسعی ای اه مقدار صحیح گ ف نواری ت ثیر مهمی دارد. انرژی 

         مقدار β-SiCگویند که در مح سب ت مراوط اه را انرژی فرمی میا لاترین تراز اشغ ر شده 

eV 53/9  .ادست آمده است 
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 7محاسبه چگالي حالتها   8-2- 4

توانند اشغ ر ( یك سیسعم تاداد ح  عه یی که در هر تراز انرژی می DOS)  چگ  ی ح لات

ه این مانی است که تاداد ا لا در یك تراز انرژی خ ص ا DOSشوند را توصی  می کند. یك 

صفر ادین مانی است که هیچ ح  عی در   DOSح لات زی دی ارای اشغ ر شدن وجود دارد و یك 

 . [35]تواند اشغ ر شود این تراز انرژی نمی

 

 

دهد که ا  نع یج تئوری پیشین س زگ ر نش ن میSiC-β( را ارای نمونهTDOS) 5چگ  ی ح لات کلی  : 3-4شکل  

 .نق ه صفر انرژی در نموداره  لوری انعط ب شده است که م کزیمم نوار ترفیت را نش ن ادهد .]31[است 

 

ادست  Cو  Siمراوط اه اتمه ی  (PDOS) 1چگ  ی ح لات کلی از مجموع چگ  ی ح لات جزئی   

 IVهر دو از گروه  Siو  Cشود اگرچه ( دیده می9-4( و )4-4آید و هم ن ور که در شکل )می

شود در ن حیه ا  کمی دقت در شکله  مش هده می ا شد،مّ  ح لات جزئی آنه  یکس ن نمیهسعند ا

                                                 
1- Density of states 

2 -Total Density of state 

3 - Partial Density of state 
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شود. اطش    پ یین تر از ترفیت چگ  ی ح لات الور اوسیله یك گ ف ن چیز اه دو اطش تقسیم می

 :Siواطش ا لاتر از پیوند این اورایع  ه ی   گرددح صل می Si: 3sو  C: 2sپیوند این اورایع  ه ی 

3p  وC: 2p .ایج د شده است 

اند ان اراین ایشعر در  به ه ی نوار ترفیت توزیع شده C: 2pو  Si: 3pچون ح لات  

ایشعر ح  عه ی نزدیك انرژی فرمی را اشغ ر می کنند.  ح  عه یی که در  به تراز  ٬ pاورایع  ه ی 

ا شند. هم ن ور که می C: 2s, 2pو  Si: 3s, 3pرس نش قرار دارند نیز مطلولی از همه ترازه ی 

ملاحظه می شود چگ  ی ح لات در نوار رس نش سیلیکون ایشعر است و می توان اه این نعیجه 

 رسید که سیلیکون ج یگ ه اهعری ارای ج نشین شدن یك اتم آلایش شده ا شد.

مکابی دارای گ ف نواری غیرمسعقیم  SiCهم ن ور که در مح سب ت س خع ر نواری گفعه شد 

توان این گ ف را مش هده کرد که مقدار آن از که در شکل مراوط اه چگ  ی ح  عه  نیز می است

است که ا  مح سب ت مرحله قبل و مق دیر گزارش شده در م   ا ت  eV16/3 روی نمودار تقریب   

 . [3٫33]تئوری توافق نسبع  خوای دارد 
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 Si: 3s و Si: 3p: چگ  ی ح لات جزئی ارای تراز  4-4شکل 

 

 C: 2s, C: 2p چگ  ی ح لات جزئی ارای ترازه ی:  9-4شکل 
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مق دیر گ ف انرژی و پهن ی ن حیه ترفیت و رس نش و مق یسه آنه  ا  مقد دیر گدزارش شدده توسدط 

 .[33 ٫ 3]( آورده شده است 3-4دیگران در جدور )

 .3C-SiCمق یسه ارخی پ رامعره ی  : 3-4 جدور

 3C-SiC مق دیر مح سبه شده ق لاتمق دیر ارگرفعه از م

 گ ف نواری مسعقیم 26/2 [3]46/4

 گ ف نواری غیر مسعقیم 13/3  133/3  [33]و  615/3  [3] 

 پهن ی تراز ا لایی ترفیت 91/4 [3]29/4

 پهن ی تراز پ یینی ترفیت 62/2 [3]14/2

 پهن ی تراز رس نش           52/34 -

 

 بررسي اثر شبه پتانسيل  4-4

مح سب ت فو  را ا ر دیگر ار مبن ی شبه پع نسیله ی پ یسعه اهنج ر که در پیوست توضیح آنه  

آمده است انج م داده ایم. مهمعرین اثر شبه پع نسیل روی گ ف نواری می ا شد که در این مرحله 

ادست می آید و ملاحظه می کنیم که نسبت اه ح  ت قبل افزایش ی فعه  eV 44/3مقدار گ ف 

. س خع ر نواری تغییری نکرده است و ی چگ  ی ح  عه ی ا کعرونی فقط در محدوده نوار  است

( 31-4شکل )٬اه نوع تاری  شبه پع نسیله  مراوط می شود ً  ترفیت اه دست می آید که احعم لا

 نش ن می دهد . ( س خع ر نواری را33-4و شکل)  چگ  ی ح  عه ی کل
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 عه ی کلی ا کعرونه  ا  شبه پع نسیل ه ی پ یسعه اهنج ر.: چگ  ی ح   31-4شکل 

 

                                            
 .اهنج ر ا  شبه پع نسیل ه ی پ یسعه 3C-SiCس خع ر نواری :  33-4شکل 

Г 
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 نتايج خلاصه   4-5

 ٬عه و انرژی ق ع در هر ی خ kپس از انج م اهینه س زی پ رامعره ی مح سب تی از جمله تاداد نق ط 

یکی از مهمعرین پ رامعره ی ورودی یانی ث ات شبکه تا د ی را اهینه کردیم که مقدار اهینه شده 

ادست   a.u  16/ 4وارای نمونه آلایش ی فعه ا  منگنز اراار a.u  54/4خ  ص  β-SiCآن ارای 

زایش می ی اد که ا  ی فعه آمده است. ملاحظه می شود ا  اض فه کردن منگنز اه الور پ رامعر شبکه اف

ه ی تجرای س زگ ر است. ا  مح سبه چگ  ی ح  عه  چگونگی توزیع ا کعرونه  در نواره ی ترفیت و 

اه دست آمده است. همچنین  eV 13/3رس نش مشطص  می شود و مقدار گ ف نواری نیز 

یچگونه ح  ت دارای گ ف نواری غیرمسعقیم است . ه β-SiCدهد مح سبه س خع ر نواری نش ن می

مغن لیسی در این نمونه مش هده نشده است زیرا مقدار مغن لش در مح سب ت صفر ادست آمده 

 است.  
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 فصل پنجم

 

 Mn:β- SiC آلايش شده نيمرساناي مغناطيسيبررسي 

اررسدی خدواهیم کدرد.   β-SiCرا در نیمرسد ن ی  Mnدر این فصل اثر آلایش  عنصر واس ه 

قدرار   Cو Si ج یگ هه ی اتمی  قبل از انج م مح سب ت ا ید مشطص شود که منگنز در کدام یك از

ا  اررسی چگ  ی ح  عه ی کلی و مغن لش در نمونه ه ی  ٬می گیرد. پس از انعط ب ج یگ ه من سب 



 92 

Mn:β- SiC   ا  درصد ه ی مطعلMn  می توان ارخی از خدواص مغن لیسدی مد ده را اسدعطراج

 کرد.

 Cيا  Si برتري جايگاه  5-7

ج نشین شدن فلز واس ه من سبعر است، یك سری تحقیق ت  ارای م   اه اینکه کدام ج یگ ه ارای

مکابی انج م شده است. این تحقیق ت   SiCروی  Cr, Fe, Mn, Coارای ج نشینی فلزات واس ه 

ا عث خ صیت مغن لیسی نمی شود در ح  ی  β- SiCدر الور میزا ن  Coو  Feنش ن داد آلایش 

 . ]3 ٫ 5[دهندغن لیسی نش ن میدر این الور خ صیت م Crو  Mnکه یونه ی سبکعر 

قدرار  Siید   Cا  مق یسه چگ  ی ح  عه  و گشع ور مغن لیسی این دو عنصر وقعی در ج یگد ه  

در ج یگد ه  Crاهعر اسدت  ٬گیرند، این نعیجه مسلم شد که ارای دسعی ای اه خواص مغن لیسیمی

C  وMn  در ج یگ هSi  ج نشین شود، زیرا وقعیMn  ج یگ هC کند نسبت اه حد  عی  ر میرا اشغ

. همچنین گروهی دیگدر از ]3[آورد را اشغ ر کند، سیسعم انرژی کمعری ادست می Siکه ج یگ ه 

اه ایدن نعیجده  Siو  Cو در ج یگ هه ی  Mnلریق مح سبه چگ  ی ح  عه  ارای غلظعه ی مطعل  

 یدارتری نسبت اده ح  ت فرومغن لیسی پβ- SiC در الور Siدر ج یگ ه  Mnرسیدند که ج نشینی 

 .]1[دهد نش ن می Cج یگ ه 

قدرار داده و اثدر  Siرا در ج یگد ه  Mn ٬ار اس س این نع یج م  در این پروژه و انج م مح سب ت

 کنیم.اررسی می β- SiCآلایش آن را روی چگ  ی ح لات 

 نحوه انجام محاسبات  5-2

( در نظدر 3-2  مشطص ت جددور )را ا Mnو  Cو  Siااعدا سه نوع اتم  ٬ارای انج م مح سب ت

 گرفعیم که فرم شبه پع نسیل ه ی اک ر رفعه ارای این عن صر در پیوست ا   آمده است. 

 .Mn, Si, C مشطص ت اتمه ی:  3-2جدور 

 ن م اتم عدد اتمی جرم اتمی آرایش ا کعرونی

22 33 psNe][ 1422/54 34 Si 

22 22 psHe][ 1313/35 6 C 
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25 43 sdAr][ 9141/24 52 Mn 

 

اتمی  4یك سلور واحد قراردادی ٬می کنیم  β- SiCپس از اینکه منگنز را وارد شبکه الوری 

در نظدر  ٬ا  شبکه اراوه ماکبی که دارای چه ر اتم کران و سه اتم سیلیکون و یك اتم منگنز اسدت

ح  ت ادون آلایش  مقد دیر اهینده شدده اندرژی  گیریم. اه علت عدم تغییر نوع شبکه نسبت اهمی

ارهمکنش این اتمه  در  Siاه ج ی  Mnکنند امّ  ا  وارد کردن یك اتم تغییری نمی kق ع و نق ط 

مقددار   ً  گذارد. در نعیجه  ا ید مجددداکند و ان اراین روی پ رامعر شبکه ت ثیر میشبکه تغییر می

اده دسدت آمدده    a.u  16/ 4دار اهینه شده پ رامعر شدبکه آن را اهینه کرد. ا  انج م مح سب ت مق

ا شد و اه همین ترتیدب اگدر در         می %52در الور میزا ن حدود  Mnاست . ا  این ج یگزینی غلظت 

جد یگزین  Mnسلور واحد قراردادی تشکیل شده است یك اتدم  5×5×5اتمی که از  64اار ی خعه 

Si  شود غلظتMn  و اگر دو اتم  %31/1در نمونهMn  جد یگزینSi  52/6شدود غلظدت منگندز% 

خواهد اود. نکعه مهمی که در اینج  ا ید توجه شود این است که از آنج  که ارای ج یگزینی ایش از 

گیری ه ی اتمی مطعلفی )وااسدعه اده محدل جد یگزینی اتمی شکل 64در اار ی خعه  Mnیك اتم 

Mn نی که اتم ه ی ( وجود دارد ا ید دقت کرد که تنه  زمMn  در ایشعرین ف صله ممکدن از هدم

 5×5×5. چون او ین اتم منگنز در سلور مکابی ]1[گیریه  درست خواهند اود قرار گیرند این شکل

 دومین اتم منگنز ا ید در وسط ق ر این مکاب قرار گیرد . ٬( قرار دارد1و1و1در مبدا یانی )

عه ا عث ارهمکنش ه یی این اتمه  و در نعیجده در اار ی خ Mnاز لرفی چون وارد کردن اتم 

ج اج یی اتمه  از مک ن اصلی خود می شدود، اند اراین در ااعددا لازم اسدت اد  اسدعف ده ازمح سدبه 

ارهمکنش ه  و نیروه ی این اتمی را اه حداقل ارس نیم یانی انج م مح سب ت خودس زگ ر   ٬واهلش

و پدس از آن  ]1 ٫ 4[ارسد  Ry/a.u 113/1ی اه مرتبه ی اد که نیروه ی این اتمت  ج یی اداامه می

ج یگ هه ی اتمی اندکی ا  ح  ت اصلی تف وت پیدا کرده است ، ان اراین مح سب ت غیرخودس زگ ر را 

ا  موقایعه ی اتمی جدیدی که پس از انج م مح سب ت واهلدش اده آنهد  دسدت ی فعده ایدم، انجد م 

 دهیم. می
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 Mn:β- SiC  بررسي چگالي حالات  5-8

 -Mn:βدر     Mnدر این اطش اه م   اه چگ  ی ح لات کلی و جزیی ارای غلظعه ی مطلع  

SiC منگنز در  %52پردازیم. در ااعدا ارای اررسی اثر آلایش میβ- SiCچگد  ی حد لات کلدی را  ٬

 ( نش ن داده شده است .3-2مح سبه کرده ایم که نع یج ح صل در شکل )

 
 .منگنز %52ا  آلایش  Sic: Mnگ  ی ح لات چ: نمودار  3 -2شکل 

( ح لاتی را  نش ن می دهد که تم می ا کعرونه ی لایه خ رجی اتمه ی الور در هدر 3-2(شکل 

توانند در ح  ت اسپین ا لا و ارخی در ح  دت  کنند. ااضی از این ا کعرونه  میتراز انرژی اشغ ر می

 اسپین پ یین قرار گیرند.

  %52/6و   %31/1ا  آلایش  SiC: Mnچگ  ی ح لات کل را ارای ( 1-2( و )5-2شکل )

دهد در کلیه نموداره ی مراوط اه چگ  ی ح  عه ، انرژی فرمی من بق ار مبدا منگنز نش ن می

 SiC:Mnنمودار است یانی آن را نق ه صفر انرژی در نظر گرفعه ایم. اه عنوان مث ر در مح سب ت 

ادست آمده است که آن را نق ه صفر انرژی  eV  36/31=FEمقدار انرژی فرمی %52ا  غلظت 

 ( آمده است.5-2مق دیر انرژی فرمی در غلظعه ی مطعل  در جدور ) .انعط ب نموده ایم
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 منگنز.%13/3 ا  آلایش SiC: Mnچگ  ی ح لات کل  : 5-2شکل      

 

 منگنز. %22/6 ا  آلایش SiC: Mnچگ  ی ح لات کل :  1-2شکل 
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ا  دقت در نموداره ی چگ  ی ح  عه  در می ی ایم که چگ  ی ح لات کلدی در نزدیدك اندرژی          

ق بیده است. ً  فرمی فقط ح  عه یی ا  اسپین ا لا دارد یانی اسپین ا کعرونه  در انرژی فرمی ک ملا 

ح  عه ی اد  اسدپین پد یین کند که رفع ر ح  عه ی ا  اسپین ا لا فلزی و رفع ر این موضوع اش ره می

نیمرس ن یی است و این دسعه از مواد ا  چنین خ صیعی نیم فلز ن میده می شوند و اه عنوان واس ی 

( چگ  ی ح  عه ی ندیم فلدزات را اد  4-2. شکل )]2و  6 [این فلزات  و نیمرس ن ه  تلقی می گردند 

 نیم رس ن ه  و فلزات مق یسه می کند.

 

 .  ی ح  عه ی اسپین ا لا و پ یین نیم فلزات ا  فلزات و نیمرس ن ه مق یسه چگ : 4-2 شکل

 SiCβ–شود هم نند چگ  ی ح  عه  در ( مش هده می1-2( و )5-2هم ن ور که از اشک ر )       

در نزدیکی تراز فرمی توزیع شده اند و هم ن ور که  Pح لات ا کعرونی مراوط اه اورایع ر  ٬خ  ص

 p-dو ح لات  s ( نش ن می دهد یك گ ف انرژی این ح لات ا کعرونی  DOSتم م نموداره ی )

وجود دارد و چون این گ ف ه  در ف صله دوری از زیر س ح فرمی که توسط خط عمودی در شکله  

 ذا نقش ن چیزی در خواص مغن لیسی سیسعم دارند. همچنین  ٬قرار گرفعه اند٬نش ن داده شده 

 می ا شد.  %31/1ایشعر از ح  ت  %52/6انرژی فرمی در آلایش چگ  ی ح لات ا  اسپین ا لا در 
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نش ن داده شده است که اد   3dارای ا کعرونه ی تراز  3( چگ  ی ح لات موضای2-2در شکل )

کنند، س خع ر ایشعر، ترازه ی نزدیك انرژی فرمی را اشغ ر می dتوجه اه آن از آنج  که ا کعرونه ی 

اد  هیبریداسدیون  d لات اورایع  ه ی نیمه پر اسدت. ایدن حد لات وااسعه اه ح Mn -SiCا کعرونی 

3sp  اتمه ی میزا نSi  وC اند.جفت شده 

 

 منگنز  . %52ارای غلظت  3d: چگ  ی ح لات موضای تراز  2-2شکل 

 

 منگنز . %31/1ارای غلظت  3d: چگ  ی ح لات موضای تراز  6-2شکل 

 

                                                 
1 - Local Density of states 
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 .[1]  ی ح  عه ی ح صل از مح سب ت یون کیم و همک رانشچگ  : 3-2شکل 

 

( نع یج ح صل از مح سب ت یون کیم که از روش شبه پع نسیل فو  نرم امدواج  3-2در شکل )       

مق یسه نموداره ی ح صل از مح سبه ایدن پدروژه و  .[1]تطت اسعف ده کرده است را نش ن داده ایم 

 ً  فق خدوای ادین مح سدب ت وجدود دارد  و اده نعد یج نسدبع ( نش ن می دهد که توا3-2شکل   )

 مش اهی دست ی فعه ایم.

را اه لور مسعقیم     FE -CBMin Eو   VBMaxE -F Eا  اسعف ده از چگ  ی ح  عه  می توان  مق دیر   

یمم انرژی نوار و م کزCBMEاندازه گیری کرد. اه لوری که مقدار مینیمم انرژی نوار رس نش 

می   FE -CBM Eو   VBME -F Eدر واقع ا  مح سبه مجموع مق دیر  ورد .را ادست آ VBMEترفیت 

( ارای غلظعه ی 5-2توان مقدار گ ف نواری اسپینی را مح سبه کرد . نع یج ح صل در جدور )

 .ارائه شده است SiC: Mnمطعل  
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 .انرژی و مغن لش در غلظت ه ی مطعل : مق یسه  5-2جدور 

 

در واقع گ ف نواری اسپین پ یین مای ری از پ یداری نیم فلز است . علاوه ار آن ف صله این ا لاترین 

که در واقع مشطص کننده  ٬نق ه تراز ترفیت ت  تراز فرمی مقدار گ ف چرخش اسپینی را می دهد 

این گ ف کوچکعر ا شد احعم ر  میزان تم یل ا کعرونه  ارای چرخش اسپینی است.  ذا هر چه مقدار

اروز چرخش اسپینی ایشعر است و انعق ر ا کعرونه  از اسپین پ یین اه ا لا ا  سهو ت ایشعری 

 .[3]صورت می گیرد 

اه صورت مسعقیم  ٬،که نقش  جدا س زی اسپین را دارند DMSق ا ت   و ع ژ ق ال ک رارد در 

است. ارای ک رارد ق ا تی ا  و ع ژ ا لا،  DMSه وااسعه اه رفع ر نوار اسپینی مشطص شده در م د

آن ق اه ، ا ید یك گ ف نواری اسپینی، اه اندازه ک فی عریض داشعه ا شد . مقدار    DMSم ده 

VBME -F E  وFE -CBM E  محدوده و ع ژ ا ی س ارای تزریق ی  اسعطراج ا کعرونه یی ا  اسپین ،

اه لور ق ال         FEغلظعه ی کم مش هده می شود کند. همچنین در ق بیده را مشطص می

 ملاحظه ای اه سمت مینیمم نوار رس نش انعق ر پیدا کرده است. 

 نتايج خلاصه  5-4

پس از انعط ب شبکه اراوه من سب که دارای چه ر اتم کران و چه ر اتم سیلیکون و یك اتم منگندز 

اتمدی  64یك ی  دو اتم منگنز در اار ی خعه اه دست می آید. اگر  %52غلظت منگنز در م ده  ٬است

Spin Down 

Band Gap 

  FE -CBM E

(ev) 
VBM E -F E

(ev) 

Total 

magnetization 

/cell)Bμ( 

Fermi 

Energy 

Mn doping 

concentration 

1.54 0.34 1.2 3.05 10.84 3.13% 

1.38 0.26 1.12 3.00 10.94 6.25% 

2.23 0.27 1.96 3.00 10.76 25% 
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اه دست خواهد آمد. اد  مح سدبه چگد  ی ح  عهد  ادرای  % 52/6و % 31/1ج یگزین شود غلظعه ی 

مش هده می شدود اسدپین ا کعرونهد  در  ٬ترکیب تی که ا  درصده ی مطعل  منگنز آلایش ی فعه اند

و در واقع ق بش اسپینی مش هده می شود. انرژی فرمی فقط ح  ت رو اه ا لا را انعط ب کرده است 

در واقع یك خ صیت فلزی ارای جهت اسپینی رو اه ا لا و یك گ ف نواری در الراف اندرژی فرمدی 

ارای اسپین ه ی رو اه پ یین مش هده می شود که این موضوع منجر اه یك رفعد ر نیمده فلدزی در 

Mn:β- SiC ( ملاحظده مدی شدود کده5-2می شدود. لبدق جددور ) شدع ور مغن لیسدی ادرای گ

که ا  مق دیر گزارش شده یون  ٬ازرگی دارد ً  ه ی مطعل  تقریب   یکس ن است و مقدار نسبع غلظت

ه ی و نش ن دهنده ف ز فرومغن لیسی نسبع   پ ید یی در نمونده] 1[کیم و همک رانش در توافق است 

SiC:Mn .گ و پ ی  می توان گفت که گشع ور مغن لیسی ازر٬ا  مش هده رفع ر نیمه فلزی می ا شد

ممکن است این م ده در ق ا ت اسپینعرونیکی اه عنوان یك وسدیله ا قد ی اسدپین و ید  نظیدر آن 

 شود .اسعف ده 

اه لور ق ال ملاحظه ای اده سدمت میندیمم ندوار  FEهمچنین در غلظعه ی کم مش هده می شود 

 کننده اسپین م لوب است.  رس نش انعق ر پیدا کرده، که این مس  ه ارای وس یل اسعطراج

ا  مح سبه گ ف نواری اسپینی مای ری از پ یداری نیم فلز اه دست می آید کده ا بعده اگدر چده در 

مقدار گ ف نواری ایشعر است ام  اه د یل درصد زی د منگنز نمی توان آندرا اده عندوان  %52غلظت 

 نیمرس ن ی مغن لیسی رقیق تلقی کرد و در این دسعه نمی گنجد.
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 پيوست

 

  فوق نرم شبه پتانسيل هاي  -الف       

 بهنجار هاي  پايسته شبه پتانسيل -ب

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 7.الف
 
<PP_INFO> 

Generated using Vanderbilt code, version   7  3  4                  
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Author: unknown    Generation date:    4    3    5                  

             

Automatically converted from original format                        

             

 

1-    0        The Pseudo was generated with a Non-Relativistic 

Calculation 

 

2-  1.00000000000E+00    Local Potential cutoff radius 

 

3-nl pn  l   occ         Rcut            Rcut US             E  pseu 

 2S  2  0  2.00    10.00000000000    1.10000000000     -  

1.00978244769 

 2P  2  1  2.00     10.00000000000    1.10000000000     -

0.38870429969 

</PP_INFO> 

 

 

<PP_HEADER> 

4-   0                   Version Number 

   

5-  C                    Element 

 

6-   US                  Ultrasoft pseudopotential 

   

7-  F                    Nonlinear Core Correction 

 

8- SLA  PW   PBE  PBE    PBE  Exchange-Correlation functional 

 

9-    4.00000000000      Z valence 

 

10-  -10.72515811861      Total energy 

 

11-  0.0000000  0.0000000 Suggested cutoff for wfc and rho 

    

12- 1                  Max angular momentum component 

 

13-  721               Number of points in mesh 

    

14- 2    4             Number of Wavefunctions, Number of Projectors 

 

15- Wavefunctions         nl  l   occ 

                          2S  0  2.00 

                          2P  1  2.00 

</PP_HEADER> 

 

 

 

 

 

 

 2الف.
<PP_INFO> 

Generated using Vanderbilt code, version   7  3  5                  

             

Author: unknown    Generation date:   10    6 2004                  
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Automatically converted from original format                        

             

  

1-   1        The Pseudo was generated with a Scalar-Relativistic 

Calculation 

 

2-  1.70000000000E+00    Local Potential cutoff radius 

 

3-nl pn  l   occ         Rcut            Rcut US        E pseu 

             

  3S  3  0  2.00   10.00000000000    1.70000000000    -0.79473140944 

  3P  3  1  2.00   10.00000000000    1.70000000000    -0.29996198285 

</PP_INFO> 

 

 

<PP_HEADER> 

 

4-   0                    Version Number 

 

5- Si                     Element 

 

6-   US                   Ultrasoft pseudopotential 

      

7-  T                     Nonlinear Core Correction 

  

8- SLA  PW   PBE  PBE    PBE  Exchange-Correlation functional 

    

9-    4.00000000000       Z valence 

 

10-   -9.19870184797      Total energy 

 

11-  0.0000000  0.0000000 Suggested cutoff for wfc and rho 

    

12-     2                  Max angular momentum component 

 

13-   899                  Number of points in mesh 

     

14-     2    6             Number of Wavefunctions, Number of  

 

15- Projectors 

 Wavefunctions         nl  l   occ 

                       3S  0  2.00 

                       3P  1  2.00 

</PP_HEADER> 

 

 

 

 

 

 

 8الف.
<PP_INFO> 

 

Generated using Vanderbilt code, version   7  3  2 

Author: P. Giannozzi    Generation date:   11    4 2002 

Mn PBE with s and p semicore states in valence - rinner = 1.0 
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1-    1        The Pseudo was generated with a Scalar-Relativistic 

Calculation 

 

2-  1.60000000000E+00    Local Potential cutoff radius 

 

3- nl pn  l   occ               Rcut            Rcut US             

E pseu 

3S  3  0  2.00     10.00000000000      1.60000000000     -

6.31184660600 

3P  3  1  6.00     10.00000000000      1.60000000000     -

4.01255152900 

4S  4  0  2.00     10.00000000000      1.60000000000     -

0.37536488300 

4P  4  1  0.00     10.00000000000      1.60000000000     -

0.10071976200 

3D  3  2  5.00     10.00000000000      1.60000000000     -

0.49768182300 

</PP_INFO> 

 

<PP_HEADER> 

4-    0                   Version Number 

 

5-   Mn                   Element 

 

6-   US                   Ultrasoft pseudopotential 

 

7-   F                    Nonlinear Core Correction 

 

8-    SLA  PW   PBE  PBE    PBE  Exchange-Correlation functional 

 

9-      15.00000000000      Z valence 

 

10-   -208.58508348300      Total energy 

  

11-  0.0000000  0.0000000   Suggested cutoff for wfc and rho 

    

12-      2                  Max angular momentum component 

 

13-    879                     Number of points in mesh 

 

14-        5    6             Number of Wavefunctions, Number of  

  

15-     Projectors 

        Wavefunctions         nl  l   occ 

                              3S  0  2.00 

                              3P  1  6.00 

                              4S  0  2.00 

                              4P  1  0.00 

                              3D  2  5.00 

 

 

 1ب.
<PP_INFO> 

 

 

Generated using ld1 code 

Author: P. Giannozzi    Generation date: 1990 

Info: C LDA 2s2 2p2 VonBarth-Car, l=1 local 
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1-    The Pseudo was generated with a Non-Relativistic Calculation 

 

2-  0.00000000000E+00    Local Potential cutoff radius 

 

3- nl pn  l   occ        Rcut         Rcut US         E pseu 

   2S  0  0  2.00    0.00000000000    0.00000000000   0.00000000000 

   2P  0  1  2.00    0.00000000000    0.00000000000   0.00000000000 

</PP_INFO> 

 

 

<PP_HEADER> 

  

4-  0                   Version Number 

   

5-  C                    Element 

    

6-  NC                  Norm - Conserving pseudopotential 

    

7-   F                  Nonlinear Core Correction 

 

8-  SLA  PZ   NOGX NOGC   PZ   Exchange-Correlation functional 

    

9-  4.00000000000      Z valence 

    

10- 0.00000000000      Total energy 

   

11- 0.0000000  0.0000000 Suggested cutoff for wfc and rho 

   

12-   0                Max angular momentum component 

   

13-  269               Number of points in mesh 

    

14-    2    1          Number of Wavefunctions, Number of Projectors 

  

15- Wavefunctions         nl  l   occ 

                          2S  0  2.00 

                          2P  1  2.00 

</PP_HEADER> 

 

 

<PP_MESH> 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 20ب
<PP_INFO> 

 

Generated using unknown code 
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Author: Von Barth-Car (<1984) 

Info: automatically converted from PWSCF format 

 

1-      The Pseudo was generated with a Non-Relativistic Calculation 

 

2-  0.00000000000E+00    Local Potential cutoff radius 

 

3- nl pn  l   occ        Rcut            Rcut US             E pseu 

   3S  0  0  2.00    0.00000000000     0.00000000000   0.00000000000 

   3P  0  1  2.00    0.00000000000     0.00000000000   0.00000000000 

 

</PP_INFO> 

 

 

<PP_HEADER> 

  

4-  0                   Version Number 

   

5- Si                   Element 

    

6- NC                  Norm - Conserving pseudopotential 

    

7-  F                  Nonlinear Core Correction 

  

8-  SLA  PZ   NOGX NOGC   PZ   Exchange-Correlation functional 

  

9-   4.00000000000      Z valence 

   

10-  0.00000000000      Total energy 

   

11-0.0000000  0.0000000 Suggested cutoff for wfc and rho 

 

12-    1                  Max angular momentum component 

   

13-  431                  Number of points in mesh 

    

14- 2    2             Number of Wavefunctions, Number of Projectors 

  

15-Wavefunctions         nl  l   occ 

                         3S  0  2.00 

                         3P  1  2.00 

</PP_HEADER> 

 

 

<PP_MESH> 

 

 

 

 

 

 

Abstract: 
 

Recently, Diluted Magnetic Semiconductors (DMS’s) due to high ability 

to produce spin polarized current, has attracted a great attention. The 
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result of research was shown that doping of transition metal oxide 

elements in wide gap semiconductor lead to higher Curie temperature. 

SiC is one of the wide gap semiconductors, which is a good candidate 

for spintronics. In this work we investigate properties of this 

semiconductor and the effect of Mn doping on it.  

Using ultrasoft Pseudopotential plan wave method by PWscf code , the 

effect of doping concentration of Mn on the magnetic properties of β-

SiC (SiC:Mn) was quantitatively investigated. Tt is found that the 

SiC:Mn with low doing shows stable ferromagnetism. Using the density 

of states calculation, it is shown that SiC:Mn has half- metallic 

properties for doping concentration of 3.13%, 6.25%, 25% due to spin 

polarization at Fermi level, that is desirable characteristics for realizing 

spintronic devices. 
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