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 ماحصل آمىختو هایم را تقدیم می کنم به آنان که مهر آسمانی شان آرام بخش آلام زمینی ام است:

 به همسر عزیزم

 به استىارتریه تکیو گاهم، دستان پر مهر پدرم

گاه زندگیم، چشمان سبس مادرم  به سبستریه ن

مکتب عشق شما آمىختم و هر چه بکىشم قطره ای از دریای بی كران مهربانیتان را سپاش که هر چه آمىختم در 

 نتىانم بگىیم.

 امروز هستی ام به امید شماست و فردا کلید باغ بهشتم رضای شما

شتم تا به خاک پایتان نثار کنم، باشد که حاصل تلاشم نسیم گىنه  ره آوردی لران سنگ تر از ایه ارزان ندا

 گیتان را بزداید.غبار خست 

 بىسه بر دستان پر مهرتان
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 تقدیر وتشکر

ی را عزوجل که طاعتش مىجب قربت است و به شکر اندرش مزید نعمت...هر نفسی که فرو می رود ممد  منت خدا

 حیات است و چىن بر می آید مفرح ذات...پص در هر نفسی دو نعمت است و بر هر نعمتی شکری واجب...

 كز عهده شکرش به در آید.                                                                                                                                                                                                                      ید           آاز دست و زبان که بر

تحصیل  نهایت صطف را نسبت به اینجانب  ارزانی داشتند بسیار تشکر می از ه 
مسر مهربان و دلسىزم که  برای ادامه 

 کنم. 

از اضاتید  فرهیختو و لرانقدرم دکتر مرتضی ایزدی فرد و دکتر محمد ابراهیم قاضی  که زحمت فراوانی در امر پیشبرد ایه پایان 

متقبل شدند کمال تشکر و قدردا 
 نی را دارم.نامه 

همچنیه از آقای آریانی  به خاطر راهنمایی های بسیار با ارزششان صمیمانه تشکر و  قدردانی می کنم. 
 و 
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‌ ‌ضقتٝ ‌اضقس ‌وبضقٙبؾی ‌زٚضٜ ‌زا٘كدٛی ‌ظاز ‌٘یه ‌ؾٕیٝ ‌‌فیضیکایٙدب٘ت فیضیک زا٘كىسٜ

‌٘بٔٝ‌‌ٔتؼٟس‌ٔی‌قْٛ.‌زا٘كٍبٜ‌نٙؼتی‌قبٞطٚز‌٘ٛیؿٙسٜ‌پبیبٖ

 .تحمیمبت‌زض‌ایٗ‌پبیبٖ‌٘بٔٝ‌تٛؾٍ‌ایٙدب٘ت‌ا٘دبْ‌قسٜ‌اؾت‌ٚ‌اظ‌نحت‌ٚ‌انبِت‌ثطذٛضزاض‌اؾت‌

 .زض‌اؾتفبزٜ‌اظ‌٘تبیح‌پػٚٞكٟبی‌ٔحممبٖ‌زیٍط‌ثٝ‌ٔطخغ‌ٔٛضز‌اؾتفبزٜ‌اؾتٙبز‌قسٜ‌اؾت‌

 ٘ٛع‌ٔسضن‌یاب‌أتیابظی‌زض‌ٞایچ‌خاب‌اضا اٝ‌‌‌‌‌‌ُٔبِت‌ٔٙسضج‌زض‌پبیبٖ‌٘بٔٝ‌تبوٖٙٛ‌تٛؾٍ‌ذٛز‌یب‌فطز‌زیٍطی‌ثطای‌زضیبفت‌ٞیچ‌

 ٘كسٜ‌اؾت.

 ‌‌ْزا٘كٍبٜ‌نٙؼتی‌قبٞطٚز‌»‌وّیٝ‌حمٛق‌ٔؼٙٛی‌ایٗ‌اثط‌ٔتؼّك‌ثٝ‌زا٘كٍبٜ‌نٙؼتی‌قبٞطٚز‌ٔی‌ثبقس‌ٚ‌ٔمبلات‌ٔؿترطج‌ثب‌٘ب

 ثٝ‌چبح‌ذٛاٞس‌ضؾیس.«‌‌Shahrood  University  of  Technology»‌ٚ‌یب‌«‌

 ٝ‌‌ت‌آٔسٖ‌٘تبیح‌انّی‌پبیبٖ‌٘بٔٝ‌تأثیطٌصاض‌ثٛزٜ‌ا٘س‌زض‌ٔمبلات‌ٔؿاترطج‌اظ‌‌حمٛق‌ٔؼٙٛی‌تٕبْ‌افطازی‌وٝ‌زض‌ثٝ‌زؾ ‌پبیابٖ‌٘بٔا

 ضػبیت‌ٔی‌ٌطزز.

 ‌‌‌‌‌َٛزض‌وّیٝ‌ٔطاحُ‌ا٘دبْ‌ایٗ‌پبیبٖ‌٘بٔٝ‌،‌زض‌ٔٛاضزی‌وٝ‌اظ‌ٔٛخٛز‌ظ٘سٜ‌)‌یب‌ثبفتٟبی‌آٟ٘ب‌(‌اؾتفبزٜ‌قاسٜ‌اؾات‌ياٛاثٍ‌ٚ‌انا

 اذلالی‌ضػبیت‌قسٜ‌اؾت.

 بٖ‌٘بٔٝ،‌زض‌ٔٛاضزی‌وٝ‌ثٝ‌حٛظٜ‌اَلاػبت‌قرهی‌افطاز‌زؾتطؾی‌یبفتٝ‌یب‌اؾتفبزٜ‌قسٜ‌اؾت‌زض‌وّیٝ‌ٔطاحُ‌ا٘دبْ‌ایٗ‌پبی

                                                                                                                                                                     انُ‌ضاظزاضی‌،‌يٛاثٍ‌ٚ‌انَٛ‌اذلاق‌ا٘ؿب٘ی‌ضػبیت‌قسٜ‌اؾت‌.

 92/11/1929    تاریخ                                                                

 امضای دانشجو                                                                         

 

 

 

 

 

 

 

 

 تعهد نامه

 

 

 

 

 

 

   

 

 

 

 

 

 

 
 مالکیت نتایج و حق نشر

 ایٗ‌اثط‌ٚ‌ٔحهٛلات‌آٖ‌)ٔمبلات‌ٔؿترطج،‌وتبة،‌ثط٘بٔٝ‌ٞبی‌ضایب٘ٝ‌ای،‌٘طْ‌افعاض‌ٞب‌ٚ‌تدٟیعات‌ؾبذتٝ‌قسٜ‌اؾت‌(‌وّیٝ‌حمٛق‌ٔؼٙٛی‌

‌ٔتؼّك‌ثٝ‌زا٘كٍبٜ‌نٙؼتی‌قبٞطٚز‌ٔی‌ثبقس.‌ایٗ‌ُّٔت‌ثبیس‌ثٝ‌٘حٛ‌ٔمتًی‌زض‌تِٛیسات‌ػّٕی‌ٔطثَٛٝ‌شوط‌قٛز.

 ط‌ٔطخغ‌ٔدبظ‌ٕ٘ی‌ثبقساؾتفبزٜ‌اظ‌اَلاػبت‌ٚ‌٘تبیح‌ٔٛخٛز‌زض‌پبیبٖ‌٘بٔٝ‌ثسٖٚ‌شو. 
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 چکیذُ

٘ظطیٝ‌تبثؼی‌چٍبِی‌یىی‌اظ‌ضٚـ‌ٞبی‌ٟٔٓ‌ثطای‌ُٔبِؼٝ‌ٚ‌ثطضؾی‌ؾیؿتٓ‌ٞبی‌ثؽ‌شضٜ‌ای‌اؾت.‌زض‌

‌قطٚزیٍٙط ‌ٔؼبزِٝ ‌حُ ‌ثطای ‌زلیك ‌خٛاة ‌ثٝ ‌ضؾیسٖ ‌ٔب٘غ ‌شضات ‌ظیبز ‌تؼساز ‌ٚخٛز ‌ٞب ‌ؾیؿتٓ ثٝ‌‌ایٗ

‌٘ظیطاؾت‌ٚ‌ثٝ‌٘بچبض‌اظ‌تمطیت‌ٞبیی‌یؿتٓ‌ؾحبِت‌پبیٝ‌‌ٔٙظٛض‌ثسؾت‌آٚضزٖ‌ٚیػٜ‌تبثغ‌ٚ‌ٚیػٜ‌ٔمساض

‌اؾتفبزٜ‌ٔی‌قٛز.‌(LDA) ٚ‌چٍبِی‌ٔٛيؼی‌(GGA)‌قیت‌تؼٕیٓ‌یبفتٝ

‌ ‌٘بٔٝ ‌پبیبٖ ‌ایٗ ‌وطْٚ،‌زض ‌ٚاؾُٝ ‌ػٙبنط ‌ثب ‌یبفتٝ ‌آلایف ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌ٔغٙبَیؿی ٚ‌ ‌اِىتطٚ٘ی ذٛال

ثطضؾی‌زض‌فبظ‌پبیساضقبGGA‌‌ٖثب‌تمطیت‌‌زضنس‌25/6‌،5/12‌‌ٚ25ٍٔٙٙع،‌آٞٗ‌ٚ‌وجبِت‌ثب‌غّظت‌ٞبی‌

‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ ‌زض‌ایٗ‌وبض‌ثب ‌ثٟیٙٝ‌قسٜ‌اؾت. ‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ا٘ؾبظی‌حدٓ، ‌ٔسَٚ‌حدٕی ‌تؼبزِی‌ٚ طغی

ثٝ‌خع‌‌فبظ‌پبیساض‌تٕبْ‌تطویجبتتطویجبت‌٘كبٖ‌زاز‌وٝ‌‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌ا٘طغی‌تؼبزِی‌ٔمبیؿٝ.‌اؾت

ایٗ‌ثطضؾی‌٘كبٖ‌زاز‌‌س.فطٚٔغٙبَیؽ‌ٔی‌ثبقب‌ٍٔٙٙع‌تطویجبت‌حبنُ‌قسٜ‌اظ‌آلایف‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌ث

اؾت.‌ثطضؾی‌٘تبیح‌ٔحبؾجبت‌ا٘دبْ‌قسٜ‌٘كبٖ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌فبظ‌پبیساض‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌آلاییسٜ‌ثب‌ٍٔٙٙع‌‌وٝ

ذٛال‌٘یٓ‌فّعی‌‌،‌آٞٗ،‌وجبِت‌ٚ‌ٍٔٙٙع‌)‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ(زاز‌وٝ‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌وطْٚ

‌فطٚٔغٙبَیؽ ‌آ٘تی ‌فبظ ‌زض ‌ٍٔٙٙع ‌ثب ‌آلاییسٜ ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ٚ‌ ‌ٔمبزیط‌‌زاضز ‌ٔمبیؿٝ ‌زاضز. ‌فّعی ذٛال

‌ ‌قسٜ ‌ٔحبؾجٝ ‌ا٘طغی ‌ٞبی ‌تطویتٌبف ‌وٝ ‌زاز ‌قسٜ‌ Cd0.75Cr0.25Te ٘كبٖ ‌ثطضؾی ‌تطویجبت ‌ثیٗ زض

‌ٌبف ‌ثیكتطیٗ ‌اؾت‌ا٘طغی‌زاضای ‌‌ٔحبؾجٝ. ‌ٞب ‌حبِت ‌چٍبِی ‌‌اؾیٖٛٞیجطیسٚخٛز ػٙبنط‌‌dاٚضثیتبَ

‌٘كبٖ‌زاز)تّٛضایس(‌‌آ٘یٖٛ‌اتٓ‌ٞبی‌pاٚضثیتبَ‌‌ثبٚاؾُٝ‌ ٔحبؾجٝ‌ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌وُ‌‌ٕٞچٙیٗ‌.ضا

‌ ‌زاز ‌٘كبٖ ‌ٞب ٕٝ٘ٛ٘‌ ‌زض ‌ػٕسٜ ‌ؾٟٓ ‌وٝ ‌ایٗ ‌ایدبز ‌ثٌٝكتبٚض ‌ػٙ‌ٔطثٌٛ ‌اؾت ‌ٚاؾُٝ ‌بنط ‌ػّت‌وٝ ثٝ

‌‌.ایدبز‌ٔی‌قٛز ػٙبنط‌ٚاؾُٝ Te-p‌‌ٚ dٞیجطیساؾیٖٛ‌اٚضثیتبَ‌ٞبی‌

‌‌کلوات کلیذی :

‌‌.ذٛال‌ٔغٙبَیؿی‌،‌تمطیت‌قیت‌تؼٕیٓ‌یبفتٝ،‌Wien2k٘ظطیٝ‌تبثؼی‌چٍبِی،‌‌،وبزٔیٓ‌تّٛضایس

‌
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 لیست هقالات هستخشج اص پایاى ًاهِ:

ُٔبِؼٝ‌٘ظطی‌ؾبذتبض‌‌"(1392٘یه‌ظاز،‌ؾٕیٝ؛‌ایعزی‌فطز،‌ٔطتًی؛‌لبيی،‌ٔحٕس‌اثطاٞیٓ؛‌) -1

‌ ‌وبزٔیٓ ‌٘یٕطؾب٘بی ‌اپتیىی ‌ذٛال ٚ‌ ‌ایطاٖ،‌‌"تّٛضایساِىتطٚ٘ی ‌ؾبلا٘ٝ ‌وٙفطا٘ؽ ‌٘بٔٝ ٔمبِٝ

 ثیطخٙس.

ُٔبِؼٝ‌اثتسا‌ثٝ‌ؾبوٗ‌‌"(1392٘یه‌ظاز،‌ؾٕیٝ؛‌ایعزی‌فطز،‌ٔطتًی؛‌لبيی،‌ٔحٕس‌اثطاٞیٓ؛‌) -2

 ٔمبِٝ‌٘بٔٝ‌وٙفطا٘ؽ‌فیعیه‌ٔحبؾجبتی‌ایطاٖ،‌تٟطاٖ.‌"Cd1-xCrxTe ؾیؿتٓ‌فطٚٔغٙبَیؽ
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 هطالة فْشست
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 هقذهِ
اِىتطٚ٘ی‌ٔبزٜ‌اؾتٛاض‌اؾت.‌ثطضؾی‌ضفتبض‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌زض‌یه‌ٔبزٜ‌ثط‌پبیٝ‌پبیٝ‌ػّٓ‌ٔٛاز‌ثط‌زضن‌ؾبذتبض‌

پیكطفت‌یبفتٝ‌ٞبی‌تئٛضی‌ٚ‌ضٚـ‌ٞبی‌ٔحبؾجبتی‌اؾت‌وٝ‌ٔی‌تٛا٘ٙس‌یه‌ؾیؿتٓ‌ثطٕٞىٙف‌وٙٙسٜ‌

قبُٔ‌تؼساز‌ثیكٕبضی‌اِىتطٖٚ‌ٚ‌ٞؿتٝ‌ضا‌ثٝ‌َٛض‌زلیك‌ٔٛضز‌ثحث‌لطاض‌زٞٙس.‌پبیٝ‌ٚ‌اؾبؼ‌ایٗ‌ضٚـ‌

‌قجیٝ ‌ٔحبؾجبتی ‌ٔؼبزِٝ‌‌ٞبی ‌حُ ‌ثب ‌تٟٙب ‌ؾیؿتٓ ‌یه ‌فیعیىی ‌ذٛال ‌ؾبظی ‌قجیٝ ٚ‌ ‌اؾت ؾبظی

‌[.1قطٚزیٍٙط‌ثؽ‌شضٜ‌ای‌ثٝ‌ضٚـ‌ٔىب٘یه‌وٛا٘تٛٔی‌حبنُ‌ٔی‌قٛز]

ثٝ‌ثیبٖ‌٘ظطیٝ‌تبثؼی‌چٍبِی‌ثطای‌‌II-VI زض‌ایٗ‌فهُ‌پؽ‌اظ‌ٔؼطفی‌ٔرتهط‌٘یٕطؾب٘بٞبی‌تطویجی‌ٌطٜٚ‌

‌حُ‌ٔؿب ُ‌ثؽ‌شضٜ‌ای‌وٛا٘تٛٔی‌ؾیؿتٓ‌ٞبی‌زض‌حبِت‌پبیٝ‌ٔی‌پطزاظیٓ.‌

 II-VI هشٍسی کلی تش ًیوشساًاّای گشٍُ 1-1

‌ ‌ٌطٜٚ ‌٘یٕطؾب٘بی ‌‌II-VIتطویجبت ‌ٌطٜٚ ‌ٞبی ‌اتٓ ‌تطویت ‌‌IIBاظ ‌ٌطٜٚ ‌ٞبی ‌اتٓ ‌تٙبٚثی‌‌VIAثب خسَٚ

حبنُ‌ٔی‌قٛ٘س.‌ایٗ‌٘یٕطؾب٘بٞب‌٘مُٝ‌شٚة‌ثبلایی‌زاض٘س‌ٚ‌ثٝ‌زِیُ‌یٛ٘یعاؾیٖٛ‌ثبلا‌ظٔب٘ی‌وٝ‌آٖ‌ٞب‌ضا‌

ضخ‌ٔی‌زٞس.‌ٔتبؾفب٘ٝ‌ثٝ‌ػّت‌فكبض‌ثربض‌ثبلا‌زض‌‌1تب‌٘مُٝ‌شٚة‌قبٖ‌حطاضت‌زٞیٓ‌پسیسٜ‌فٛق‌ٌطٔبیی

ٍط‌ضقس‌ثّٛضٞبی‌حدٕی‌اظ‌فبظ‌ضقس‌ثّٛضٞبی‌حدٕی‌اظ‌ٔصاة‌ٔكىُ‌اؾت.‌أب‌اظ‌ؾٛی‌زی‌،٘مُٝ‌شٚة

‌[.2ثربض‌لایٝ‌ٞبی‌٘بظن‌آٖ‌ٞب‌آؾبٖ‌اؾت]

‌ ‌ٌطٜٚ ‌٘یٕطؾب٘بی ‌II-VIتطویجبت ‌ثّٙس‌ ‌ظیٙه ‌فبظ ‌زٚ ‌زض ‌ٚضتؿبیت‌2ٔؼٕٛلا ‌زض‌‌3ٚ ٚ‌ ‌قٛ٘س ‌ٔی ٔتجّٛض

)‌ثٝ‌غیط‌ ایٗ‌تطویجبت‌زاضای‌ٌبف‌٘ٛاضی‌ٔؿتمیٓ‌[.3زٔبی‌اتبق‌ٔؼٕٛلا‌یىی‌اظ‌ایٗ‌فبظٞب‌پبیساضتط‌اؾت]

‌ت ‌وبتیٖٛ HgSeو  HgTeطویت‌اظ‌زٚ ‌زض ‌ ‌ٌؿیُ‌ثبلا‌ٞؿتٙس. تطویجبت‌ایٗ‌ٌطٜٚ‌ (‌ٚ‌يطیت‌خصة‌ٚ

اظ‌إٞیت‌ثبلایی‌ثطذٛضزاض‌اؾت؛‌چٖٛ‌ایٗ‌اٚضثیتبَ‌ٞب‌٘مف‌ٟٕٔی‌زض‌‌dخبیٍعیسٜ‌ثٛزٖ‌اٚضثیتبَ‌ٞبی‌

‌[.2پیٛ٘س‌ثیٗ‌اتٓ‌ٞب‌ایفب‌ٔی‌وٙٙس]
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اپتٛاِىتطٚ٘یىی‌ثب‌ػّٕىطز‌ثبلا‌ٔب٘ٙس‌زیٛزٞبی‌ایٗ‌تطویجبت‌اظ‌خّٕٝ‌ٟٕٔتطیٗ‌ٔٛاز‌ثطای‌ؾبذت‌لُؼبت‌

(‌ػُٕ‌وٙٙسٜ‌زض‌ٌؿتطٜ‌َیفی‌آثی‌ٚ‌فطاثٙفف‌ٞؿتٙس.‌زض‌(LDٚ‌زیٛزٞبی‌ِیعضی (LEDٌؿیّٙسٜ‌٘ٛض‌)

 (‌اظCdSeوبزٔیٓ‌ؾّٙبیس‌) ٚ‌(CdSوبزٔیٓ‌ؾِٛفبیس‌)(، CdTeثیٗ‌تطویجبت‌ایٗ‌ٌطٜٚ‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌)

.‌زض‌ازأٝ‌ثٝ‌ٔؼطفی‌یىی‌اظ‌[2]ِىتطٚ٘یىی‌ثطذٛزاض‌ٔی‌ثبقٙسإٞیت‌ٚیػٜ‌ای‌ثطای‌ؾبذت‌لُؼبت‌اپتٛا

‌پطزاذتٝ‌قسٜ‌اؾت.‌CdTeتطویجبت‌ایٗ‌ٌطٜٚ‌یؼٙی‌

 هعشفی کادهین تلَسایذ 2 -1

‌ ‌ؾبَ ‌تب ‌ٌصضز. ‌ٔی ‌ؾبَ ‌نس ‌حسٚز ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌تطویت ‌قٙبؾبیی ‌‌1940اظ ‌اظ ثCdTe‌ٝ ٔیلازی

‌ٔی ‌اؾتفبزٜ ‌ضٍ٘سا٘ٝ ‌یه ‌ ػٙٛاٖ ‌ؾبَ ‌زض ‌اؾت. ‌پبی1948‌‌ٝقسٜ ‌ثط ‌٘ٛضی ‌ٞبی ‌ؾَّٛ ‌اِٚیٗ ٔیلازی

CdTe‌[آ٘چٝ‌ٔكرم‌اؾت‌4ؾبذتٝ‌قس‌‌.]CdTeیه‌٘یٕطؾب٘ب‌ثب‌ٌبف‌٘ٛاضی‌ٔؿتمیٓ‌)حسٚز‌‌eV5/1 

،‌يطیت‌خصة‌ثبلا،‌٘ؿجتب‌ثبلا زٔبی‌اتبق(‌اؾت‌وٝ‌ذهٛنیبت‌لبثُ‌تٛخٟی‌اظ‌خّٕٝ‌تحطن‌اِىتطٚ٘یض‌ز

‌ثٝ‌َٛض‌وّی‌[5زاضز]‌‌55/0 وٛالا٘ؿی‌ثب‌يطیت‌یٛ٘یعاؾیٖٛ‌-ٛ٘ی‌ٚ‌پیٛ٘س‌قیٕیبیی‌ی‌ِجٝ‌خصة‌تیع .

ٚ‌ذٛال‌اپتیىی‌لایٝ‌ٞبی‌٘بظن‌٘یٕطؾب٘ب‌ٕٞب٘ٙس‌يطیت‌خصة‌ٚ‌ٌبف‌٘ٛاضی‌ٔی‌تٛا٘س‌ثٝ‌قطایٍ‌ضقس‌

ٔؼٕٛلا‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌چٝ‌ثٝ‌نٛضت‌حدٕی‌ٚ‌چٝ‌لایٝ‌٘بظن‌اظ‌‌ .[4ٕٞچٙیٗ‌ضٚـ‌ضقس‌ٚاثؿتٝ‌ثبقس]

‌ pذٛز‌ذٛال‌یه‌٘یٕطؾب٘بی‌٘ٛع‌ ‌ثب‌ایٗ‌ٚخٛز‌زض‌يربٔت‌ٞبی‌ٔتفبٚت،‌یب‌ثط‌اثط‌ضا ٘كبٖ‌ٔی‌زٞس.

ضا‌٘یع‌اظ‌ذٛز‌ثطٚظ‌ٔی‌زٞس.‌ایn‌‌ٗتطویت‌ثب‌اوؿیػٖ‌ٚ‌وٙتطَ‌زٔبی‌ظیطلایٝ‌ذٛال‌یه‌٘یٕطؾب٘بی‌٘ٛع‌

 .[5ظ‌ایٗ‌تطویت‌زض‌ؾبذت‌زیٛزٞب‌ٚ‌تطا٘عیؿتٛضٞب‌ثؿیبض‌حب ع‌إٞیت‌اؾت]ٔؿئّٝ‌ثطای‌اؾتفبزٜ‌ا

‌ساختاس تلَسی کادهین تلَسایذ 1-2-1

‌ٌطٜٚ‌فًبیی‌ CdTeتحت‌قطایٍ‌فكبض‌ٚ‌زٔبی‌ٔؼَٕٛ، ‌ٔی‌ (F43mزض‌ؾبذتبض‌ظیٙه‌ثّٙس‌)ثب ٔتجّٛض

(‌اؾت‌وٝ‌یىی‌٘ؿجت‌ثٝ‌زیٍطی‌ثFCC‌ٝ)‌1قٛز؛‌وٝ‌قبُٔ‌زٚ‌ظیط‌قجىٝ‌ثب‌ؾبذتبض‌ٔىؼجی‌ٔطوع‌ٚخٟی

[.‌یىی‌اظ‌ظیطقجىٝ‌ٞب‌ثٝ‌ٚؾیّٝ‌وبتیٖٛ‌ٞب‌3‌ٚ(‌خبثدب‌قسٜ‌اؾت]1‌1‌1زض‌خٟت‌نفحٝ‌)‌25/0ٔیعاٖ‌

زیٍطی‌ثٝ‌ٚؾیّٝ‌آ٘یٖٛ‌ٞب‌اقغبَ‌ٔی‌قٛز.‌ٞط‌ٔىبٖ‌اتٕی‌ثٝ‌ٚؾیّٝ‌چٟبض‌اتٓ‌٘عزیه‌ٕٞؿبیٝ‌زض‌یه‌
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ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.‌‌Å‌48/6قجىٝ‌ایٗ‌ٔبزٜ‌‌احبَٝ‌قسٜ‌اؾت.‌‌زض‌زٔبی‌اتبق‌ثبثت‌1ؾبذتبض‌چٟبضٌٛقی

‌[.‌3زض‌فبظ‌ظیٙه‌ثّٙس‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت]‌CdTeؾبذتبض‌ؾَّٛ‌ٚاحس‌(‌1-1زض‌قىُ‌)

‌
‌[.3ظیٙه‌ثّٙس]‌زض‌فبظ‌‌CdTe(‌:‌ؾَّٛ‌ٚاحس1-1)‌قىُ

CdTe ،قف‌‌ ‌پىیسٜ ‌تًٙ ‌قجىٝ ‌ظیط ‌زٚ ‌اظ ‌وٝ ‌ثّٛضی‌ٚضتؿبیت ‌ؾبذتبض ‌زض ‌قطایٍ‌ضقس، ‌ثؼًی تحت

‌ ‌اؾت؛ ‌قسٜ ‌تكىیُ ‌قٛز.ٌٛقی ‌ٔی ‌‌ٔتجّٛض ‌ٔمبزیط ‌ؾبذتبض ‌ایٗ ‌قجىٝ ‌ٞبی  Å‌58/4a= ٚ Åثبثت

5/7c=‌[زض‌قىُ‌)6‌ٚ3ضا‌زاضا‌ٔی‌ثبقٙس‌.]ؾَّٛ‌ٚاحس‌ؾبذتبض‌2-1‌)CdTe ‌ٜزض‌فبظ‌ٚضتؿبیت‌٘كبٖ‌زاز

‌قسٜ‌اؾت.

‌
‌.[3]‌زض‌فبظ‌ٚضتؿبیت CdTe(‌:‌ؾَّٛ‌ٚاحس‌2-1قىُ‌)

 ثٝ‌َٛض‌ذلانٝ‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت. CdTe(‌٘یع‌ثؼًی‌اظ‌ٚیػٌی‌ٞبی‌1-1زض‌خسَٚ‌)‌

 

                                                      
1
Tetrahedral 
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‌[.6(‌:‌ثطذی‌اظ‌ٚیػٌی‌ٞبی‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس]1-1خسَٚ‌)

0 ٌطٔبی‌ٚیػ‌Å‌48/6‌ٜثبثت‌قجىٝ‌ظیٙه‌ثّٙس‌زض‌زٔبی‌اتبق
J

g C
21/0‌

ؾبذتبض‌ظیٙه‌ثّٙس‌زض‌زٔبی‌‌چٍبِی

‌3اتبق

g
Cm

‌‌72/2يطیت‌ثبظتبة‌86/5

بیت‌ؿضتثبثت‌ٞبی‌قجىٝ‌زض‌ؾبذتبض‌ٚ

‌زض‌زٔبی‌اتبق
Å‌58/4‌ٚ Å ‌5/7‌

‌ؾبذتبض‌‌ٌبف‌ا٘طغی

‌ظیٙه‌ثّٙس‌زض‌زٔبی‌اتبق

ev474/1‌

‌ٔؿتمیٓ

‌ظیٙه‌ثّٙس فبظ‌پبیساض‌زض‌زٔبی‌اتبق
‌تحطن‌اِىتطٖٚ‌ٞبَ‌زض‌زٔبی

‌اتبق
2Cm
VS

1050‌

‌‌5/44ٔسَٚ‌حدٕی‌‌0C1041٘مُٝ‌خٛـ‌ؾبذتبض‌ظیٙه‌ثّٙس

0C20‌0ضؾب٘ٙسٌی‌ٌطٔبیی‌زض
W

Cm C
062/0‌‌‌

 

 ّای کادهین تلَسایذدکاستش 1-2-2

‌اقبضٜ‌قسٜ‌اؾت.‌CdTeثؼًی‌اظ‌وبضثطزٞبی‌ثٝ‌زض‌ازأٝ‌

CdTe  زیٛزٞبی‌‌ ‌خّٕٝ ‌اظ ‌ٔرتّف ‌اپتٛاِىتطٚ٘یىی ‌لُؼبت ‌زض ‌اؾتفبزٜ ‌ثطای ‌ذٛة ‌ثؿیبض ‌ٔبزٜ یه

 [.7اؾت]‌x ‌ٚγ٘ٛضٌؿیُ،‌تطا٘عیؿتٛضٞب‌ٚ‌آقىبضؾبظٞبی‌پطتٛ‌

‌ ‌آضاؾتی ‌ضٚ ‌ضقس ‌ثطای ‌لایٝ ‌ظیط ‌ػٙٛاٖ ‌ثٝ ‌ٟٕٔی ‌وبضثطز ‌ٔبزٜ ‌زض‌ Hg1-xCdxTeایٗ ‌اؾتفبزٜ ثطای

‌ ‌زاضزآقىبضؾبظٞبی ‌لطٔع ‌ٔحسٚزٜ‌ ٔبزٖٚ ‌زض ‌لطٔع ‌ٔبزٖٚ ‌آقىبضؾبظی ‌ثطای ‌٘یٕطؾب٘ب ‌ٟٕٔتطیٗ ٚ

µm12-‌8[7ٚ8]اؾت‌.‌

 ضٚی‌ظیطلایٝ‌ٞبی‌ؾیّیىٛ٘ی‌ثٝ‌اثؼبز‌ثعضي‌CdTeزض‌ؾبَ‌ٞبی‌اذیط‌ثٝ‌زِیُ‌ٔؼّْٛ‌قسٖ‌أىبٖ‌ضقس‌

 [.8ضغٓ‌ػسْ‌تٛافك‌زض‌ثبثت‌ٞبی‌قجىٝ(‌تٛخٝ‌ثٝ‌ایٗ‌تطویت‌ضٚظافعٖٚ‌قسٜ‌اؾت] )ػّی

ثبظزٜ‌ٚ‌اضظاٖ‌لیٕت‌ یه‌تطویت‌ٔٙبؾت‌ثطای‌ؾبذت‌ؾَّٛ‌ٞبی‌ذٛضقیسی‌پط‌CdTeٝ‌ٞبی‌٘بظن‌لای

‌[.8ثٝ‌زِیُ‌ٔحسٚزٜ‌ٌبف‌٘ٛاضی‌آٖ‌ٚ‌ٕٞچٙیٗ‌يطیت‌خصة‌ثبلا‌ٚ‌ضقس‌٘ؿجتب‌آؾبٖ‌آٖ‌اؾت]

ضا‌ٔی‌تٛاٖ‌ثطای‌ؾبذت‌‌n٘ٛع‌‌CdSثٝ‌ٕٞطاٜ‌لایٝ‌ٞبی‌٘بظن‌٘یٕطؾب٘بی‌‌p٘ٛع‌ CdTeلایٝ‌ٞبی‌٘بظن‌

‌پیٛ٘سٌبٜ‌ ‌ؾبذتpn‌‌ٝیه ‌ذٛضقیسی ‌ٞبی ‌ؾَّٛ ‌وٝ ‌ایٗ ‌ٚخٛز ‌ثب ‌ثطز. ‌ثىبض ‌ذٛضقیسی ‌ٞبی ‌ؾَّٛ زض

ٔعایبی‌ثؿیبضی‌زاض٘س،‌أب‌ثٝ‌خٟت‌ػسْ‌اُ٘جبق‌ثبثت‌ٞبی‌قجىٝ‌ثّٛضی‌‌ CdTe/CdSقسٜ‌اظ‌پیٛ٘سٌبٜ
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هبَ‌ؾَّٛ‌ٞبی‌ذٛضقیسی‌؛‌زض‌حبِی‌وٝ‌اتیبثس‌وبٞف‌ٔیثیٗ‌لایٝ‌ٞب‌ثبظزٜ‌ؾَّٛ‌ذٛضقیسی‌حبنُ‌

‌[.7ٔكىُ‌یبز‌قسٜ‌ضا‌٘رٛاٞس‌زاقت]p-CdTe/n-CdTe ثب‌ؾبذتبض‌ٍٕٖٞٛ‌

 خَاظ هغٌاطیسی هَاد 1-3

‌ ‌٘ظط ‌اظ ‌ٔٛاز ‌ثٛزٖ ‌زیب‌ ذٛالزاضا ‌فطٚٔغٙبَیؽ، ‌آ٘تی ‌فطٚٔغٙبَیؽ، ‌ٌطٜٚ ‌پٙح ‌زض ٔغٙبَیؿی

‌ ‌ٔٛاز ‌زض ‌قٛ٘س. ‌ٔی ‌ثٙسی ‌زؾتٝ ‌ٔغٙبَیؽ ‌فطی ٚ‌ ‌پبضأغٙبَیؽ ‌حٛظٜ‌ٔغٙبَیؽ، ‌ٞط فطٚٔغٙبَیؽ

ٔغٙبَیؿی‌ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌ٔتفبٚت‌ثب‌حٛظٜ‌ٞبی‌ٔدبٚض‌زاضز.‌زض‌ایٗ‌ٔٛاز‌ٌكتبٚضٞبی‌اتٕی‌ٔدبٚض‌

لٛیب‌ثب‌ٞٓ‌ثطٕٞىٙف‌زاقتٝ‌ٚ‌اثط‌ایٗ‌ثطٕٞىٙف‌ٞب‌ٔی‌تٛا٘س‌ٔٙدط‌ثٝ‌تِٛیس‌یه‌ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

‌تطاٚا ‌يطیت ‌زاضای ‌فطٚٔغٙبَیؽ ‌آ٘تی ‌ٔٛاز ‌قٛز. ‌ٔبزٜ ‌زضٖٚ ‌زض ‌تٕبْ‌ذبِم ‌زض ‌وٛچه ٚ‌ ‌ٔثجت یی

زٔبٞب‌ٔی‌ثبقٙس.‌ایٗ‌ٔٛاز‌اظ‌زٚ‌ظیط‌قجىٝ‌ثب‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌ٔربِف‌تكىیُ‌قسٜ‌ا٘س.‌اغّت‌ایٗ‌

‌قٛ٘س] ‌ٔی ‌وّطایسٞب ٚ‌ ‌ؾِٛفبیسٞب ‌اوؿیسٞب، ‌ٔب٘ٙس ‌یٛ٘ی ‌تطویجبت ‌قبُٔ ‌ٔٛاز‌زیبٔغٙبَیؽ‌9ٔٛاز ‌زض .]

‌ذٙثی ‌ضا ‌ٕٞسیٍط ‌ٞب ‌آٖ ‌ٞبی ‌اِىتطٖٚ ‌ٔغٙبَیؿی ‌ٌكتبٚض‌‌ٌكتبٚضٞبی ‌ٞیچ ‌ٞب ‌اتٓ ‌٘تیدٝ ‌زض وطزٜ

ٔغٙبَیؿی‌ذبِهی‌٘ساض٘س.‌ٌبظٞبی‌ته‌اتٕی‌ٚ‌خبٔسات‌یٛ٘ی‌چٖٛ‌زاضای‌لایٝ‌ٞبی‌اِىتطٚ٘ی‌ثؿتٝ‌ٔی‌

‌ٔٛاز ‌زٞٙس. ‌ٔی ‌٘كبٖ ‌ذٛز ‌اظ ‌ضفتبض‌زیبٔغٙبَیؽ ‌تكىیُ‌ ثبقٙس؛ ‌ٞبیی ‌اتٓ ٚ‌ ‌ٞب ‌یٖٛ ‌اظ پبضأغٙبَیؽ

‌اؾ ‌ٞبی ‌ِٔٛفٝ ‌وبُٔ ‌ذٙثبیی ‌ػسْ ‌ػّت ‌ثٝ ‌وٝ ‌ا٘س ‌اظ‌قسٜ ‌ذبِهی ‌ٔغٙبَیؿی ‌ٌكتبٚض ‌ٚ‌ٔساضی، پیٙی

ذٛز‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞٙس.‌ایٗ‌ٔٛاز‌يطیت‌تطاٚایی‌ٔثجت‌ٚ‌وٛچىی‌زاض٘س.‌فطی‌ٔغٙبَیؽ‌ٞب‌٘یع‌زؾتٝ‌ای‌

‌ٞؿتٙس ‌ٔغٙبَیؿی ‌ٔٛاز ‌‌اظ ٚ‌ ‌فطٚٔغٙبَیؽ ‌ٔٛاز ‌ثیٗ ‌ضفتبضی ‌٘كبٖ‌وٝ ‌ذٛز ‌اظ ‌فطٚٔغٙبَیؽ آ٘تی

 [.9ثٙسی‌ٔی‌قٛز]‌زؾتٝقی‌زٞٙس‌ٚ‌ؾبذتبض‌آٖ‌ٞب‌ثٝ‌زٚ‌ٌطٜٚ‌ٔىؼجی‌ٚ‌قف‌ٌٛ‌ٔی

1(DMSs) ًیوشساًاّای هغٌاطیسی سقیق ضذُ 1-4
 

(‌ ‌قسٜ ‌ضلیك ‌ٔغٙبَیؿی ‌٘یٕطؾب٘بٞبی ‌ثٝ ‌تٛخٝ ‌اذیط ‌ٞبی ‌ؾبَ ‌لُؼبت‌DMSsزض ‌ؾبذت ‌ثطای )

اؾپیٙتطٚ٘یىی‌ثٝ‌َٛض‌چكٍٕیطی‌افعایف‌یبفتٝ‌اؾت.‌زض‌ایٗ‌ٔٛاز‌یىی‌اظ‌زٚ‌وب٘بَ‌اؾپیٙی‌فّعی‌اؾت؛‌

                                                      
1
Diluted Magnetic Semiconductor  
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اؾپیٙی‌زیٍط‌یه‌٘یٕطؾب٘ب‌ٚ‌یب‌یه‌ػبیك‌ثب‌ٌبف‌ا٘طغی‌لُجیسٜ‌اؾپیٙی‌زض‌حٛاِی‌زض‌حبِی‌وٝ‌وب٘بَ‌

‌ٌطٚت ‌تٛؾٍ ‌ثبض ‌اِٚیٗ ‌ٔٛاز ‌ایٗ ‌ثبقس. ‌ٔی ‌فطٔی ‌قس٘س.‌1تطاظ ‌ضلیك‌‌ وكف ‌ٔغٙبَیؿی ٘یٕطؾب٘بٞبی

‌CdTeقسٜ‌ثب‌آلایف‌زضنس‌وٕی‌اظ‌یه‌یٖٛ‌ٔغٙبَیؿی‌)ػٙبنط‌ٚاؾُٝ(‌زض‌یه‌تطویت‌٘یٕطؾب٘ب‌٘ظیط‌

٘س.‌ایٗ‌ػٙبنط‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌خبیٍعیسٜ‌زض‌زضٖٚ‌ٔبزٜ‌٘یٕطؾب٘ب‌تِٛیس‌ٔی‌وٙٙس.‌تِٛیس‌ٔی‌قٛ

‌ ‌ٞبی ‌اٚضثیتبَ ‌اظ ‌ٔغٙبَیؿی ‌ٌكتبٚضٞبی ‌ d3ٔؼٕٛلا ‌f4‌‌ٚیب ‌تطاثطز ‌ٌیط٘س. ‌ٔی ‌٘كبت ‌ٚاؾُٝ ػٙبنط

زض‌[.‌12ٔغٙبَف‌زض‌ایٗ‌ٔٛاز‌ثٝ‌ٔیعاٖ‌ضلیك‌ؾبظی‌ٚ‌ٚخٛز‌٘مم‌ٞبی‌شاتی‌ثؿیبض‌حؿبؼ‌ٔی‌ثبقٙس]

ٔٛاز‌ثطٕٞىٙف‌زضخبت‌آظازی‌اِىتطٚ٘ی‌ٚ‌اؾپیٙی‌ثیٗ‌یٖٛ‌ٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌آلایف‌وٙٙسٜ‌ٚ‌ٔغعی‌ایٗ‌

‌ضفتبض‌ ‌ٕٞچٙیٗ ‌ٞب ‌ثطٕٞىٙف ‌ایٗ ‌ثطز. ‌ٔی ‌ثبلا ‌ضا ‌تطویت ‌ٔغٙبَیؿی ٚ‌ ‌اپتیىی ‌ذٛال قجىٝ،

‌آلایف‌ ‌ثیٗ ‌تجبزِی ‌ٞبی ‌ا٘تٍطاَ ‌ا٘ساظٜ ‌ثٝ ‌ثؿتٝ ‌ضا ‌فطٚٔغٙبَیؽ ‌آ٘تی ٚ‌ ‌پبضأغٙبَیؽ فطٚٔغٙبَیؽ،

 .[12]ٙسٙٚ‌قجىٝ‌ٔیعثبٖ‌اِمب‌ٔی‌و‌زٞٙسٜ

٘یٕطؾب٘بٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌ضلیك‌قسٜ‌ٚیػٌی‌ٞبی‌٘یٕطؾب٘بیی‌ٚ‌ٔغٙبَیؿی‌ثؿیبض‌خبِجی‌اظ‌ذٛز‌٘كبٖ‌

‌قسٌی‌ ‌خفت ‌یه ‌وطز. ‌وٙتطَ ‌ؾبذتبضی ‌نٛضت ‌ثٝ ‌تٛاٖ ‌ٔی ‌ٔٛاز ‌ایٗ ‌زض ‌ضا ‌ا٘طغی ‌ٌبف ‌زٞٙس. ٔی

خبیٍعیسٜ‌ؾجت‌ٚیػٌی‌ٞبی‌ثطخؿتٝ‌ایٗ‌ٔٛاز‌ٔی‌قٛز.‌ ظطفیت‌ثیٗ‌حبِت‌ٞبی‌ اؾپیٙی‌لٛی‌زض‌٘ٛاض

‌ ‌٘ظٓ ‌ثی ‌پطاوٙسٌی ‌افعایف ‌ثبػث ‌قسٌی ‌خفت ‌ایٗ ‌حبِت ‌لٛی ‌اؾپیٙی ‌قىبفتٍی ٞبی‌اؾپیٙی،

‌[.‌13اِىتطٚ٘ی‌ٚ‌ثطٕٞىٙف‌ٞبی‌تجبزِی‌غیط‌ٔؿتمیٓ‌لٛی‌ثیٗ‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌ٔی‌ٌطزز]

‌ثطای‌وبضثطزٞبی‌اؾپیٙتطٚ٘یه‌ٔفیس‌ ‌ضا ؾٝ‌خٙجٝ‌ٟٔٓ‌٘یٕطؾب٘بٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌ضلیك‌قسٜ‌وٝ‌آٖ‌ٞب

لطاض‌زازٜ‌اؾت‌ػجبضتٙس‌اظ‌:‌پبضأتطٞبی‌تؼییٗ‌وٙٙسٜ‌ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ٔب٘ٙس‌ٌبف‌٘ٛاضی‌ٚ‌ثبثت‌قجىٝ‌وٝ‌

از‌َیف‌ثؿیبض‌ثب‌تغییط‌غّظت‌ػٙبنط‌ٔغٙبَیؿی‌تغییط‌ٔی‌وٙٙس؛‌ٚ‌زْٚ‌ایٙىٝ‌ذٛال‌ٔغٙبَیؿی‌ایٗ‌ٔٛ

‌ایٙىٝ‌ ‌ؾْٛ ٚ‌ ‌قٛز؛ ‌ٔی ‌قبُٔ ‌ضا ‌غیطٜ ٚ‌ ‌فطٚٔغٙبَیؽ ‌آ٘تی ‌پبضأغٙبَیؽ، ‌لجیُ ‌اظ ‌ضفتبض ‌اظ پٟٙی

‌٘ٛاض‌ ‌ٞبی ‌اِىتطٖٚ ‌ثب ‌ٔغٙبَیؿی ‌ػٙبنط ‌خبیٍعیسٜ ‌ٔغٙبَیؿی ‌ٌكتبٚضٞبی ‌ثیٗ ‌تجبزِی ثطٕٞىٙف

‌ٔی‌ظطفیت‌ٚ‌یب‌ضؾب٘ف‌ٔٛخت‌ثٛخٛز‌آٔسٖ‌یه‌ؾطی‌اظ‌ذٛال‌ٔٙحهط‌ثٝ‌فطز‌ثطای‌ایٗ‌تطویج بت

                                                      
1
Groot 
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ثٝ‌ٔٙظٛض‌وبضثطزی‌قسٖ‌ایٗ‌ٔٛاز‌زض‌نٙبیغ‌اؾپیٙتطٚ٘یه‌تلاـ‌ٔی‌قٛز‌وٝ‌ثب‌ا٘تربة‌یه‌[.‌14قٛز]

ایٗ‌تطویجبت‌ثٝ‌زٔبی‌اتبق‌یب‌ثبلاتط‌اظ‌‌1ٔبزٜ‌ٔیعثبٖ‌ٔٙبؾت‌ٚ‌آلایف‌آٖ‌ثب‌ػٙبنط‌ٚاؾُٝ،‌زٔبی‌وٛضی

‌آٖ‌افعایف‌یبثس.

 قیق ضذُدس ًیوشساًاّای هغٌاطیسی س تشّوکٌص ّای هغٌاطیسی 1-4-1

‌ ‌ٞبی ‌اٚضثیتبَ ‌زاضای ‌وجبِت ٚ‌ ‌ٍٔٙٙع ‌آٞٗ، ‌ٔب٘ٙس ‌ٚاؾُٝ ‌ٔؿئd‌‌َٛػٙبنط ‌وٝ ‌ثبقٙس ‌ٔی ‌پط غیط

‌ ‌لایٝ ‌زض ‌ظطفیت ‌اِىتطٖٚ ‌پٙح ‌زاضای ‌ٍٔٙٙع ‌ٔثبَ ‌َٛض ‌ثٝ ‌ٞؿتٙس. ‌ٔغٙبَیؿی ‌ٞبی ذٛز‌‌dثطٕٞىٙف

اؾت.‌َجك‌لبٖ٘ٛ‌ٞٛ٘س‌پٙح‌اِىتطٖٚ‌ثبیس‌ثٝ‌َٛض‌ٔٛاظی‌زض‌اٚضثیتبَ‌ٞب‌لطاض‌ٌیط٘س‌تب‌زافؼٝ‌وِٛٙی‌ضا‌

‌تجبزِی‌ ‌ٔىب٘یعْ ‌ؾٝ ‌وٙٙس. ‌اِمب ‌ٔبزٜ ‌زض ‌ٔغٙبَیؿی ‌ذبنیت ‌تٛا٘ٙس ‌ٔی ‌ٞب ‌اِىتطٖٚ ‌ایٗ ‌زٞٙس. وبٞف

‌حى ‌قسٜ ‌ضلیك ‌ٔغٙبَیؿی ‌٘یٕطؾب٘بٞبی ‌ٔغٙبَیؿی ‌ذٛال ‌ثط ‌وٝ ‌زاضز ‌ٚخٛز ٕفطٔبؾت:‌ٔتفبٚت

.‌ٔىب٘یعْ‌ٞبی‌حبوٓ‌ثط‌ٔٛاز‌3ظ٘ط‌ٚ‌ٔىب٘یعْ‌اثطتجبزِی‌p-d،‌ٔىب٘یعْ‌تجبزِی‌2زٌٚب٘ٝ‌ظ٘ط‌یٔىب٘یعْ‌تجبزِ

‌[.10ظ٘ط‌ٞؿتٙس]‌p-dفطٚٔغٙبَیؽ،‌ٔىب٘یعْ‌ٞبی‌تجبزِی‌زٌٚب٘ٝ‌ٚ‌

ظ٘ط‌ثٝ‌َٛض‌قٕبتیه‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.‌زض‌٘یٕطؾب٘بٞبی‌ثب‌p-d (‌ثطٕٞىٙف‌تجبزِی‌3-1زض‌قىُ‌)

ثٝ‌ظیط‌یب‌ِجٝ‌ظیطی‌‌Mn-dآلاییسٜ‌ثب‌ٍٔٙٙع،‌تطاظ‌اؾپیٗ‌اوثطیت‌)ثبلا(‌‌GaSb٘ٛاضی‌ثبضیه،‌ٔب٘ٙس‌‌ٌبف

‌ایٗ‌زض‌حبِی‌اؾت‌وٝ‌تطاظ‌اؾپیٗ‌الّیت‌)پبییٗ(‌آٖ‌ثٝ‌ثبلای‌تطاظ‌فطٔی‌‌Sb-p٘ٛاض‌ وكیسٜ‌ٔی‌قٛز.

-1)فطٔی‌زض‌قىُ‌وكیسٜ‌ٔی‌قٛز.‌زض‌حبِت‌َجیؼی‌ثٝ‌زِیُ‌ذٙثبیی‌ثبض‌ٕٞبٍ٘ٛ٘ٝ‌وٝ‌ثب‌ٔٛلؼیت‌تطاظ‌

 ٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت،‌یه‌اِىتطٖٚ‌ثٝ‌اظاء‌ٞط‌اتٓ‌ٍٔٙٙع‌زض‌٘ٛاض‌ظطفیت‌وٓ‌ٔی‌قٛز.(‌3

                                                      
1
Curie temperature 

2
Zener exchange double mechanism 

3
Super exchange mechanism‌ 
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‌
‌.[10] ظ٘ط‌p-dلُجیسٜ‌اؾپیٙی‌زض‌ثطٕٞىٙف‌تجبزِی‌‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی(‌:‌زیبٌطا3‌ْ-1قىُ‌)

٘بذبِهی‌ثب‌تٛاثغ‌‌d(‌ٔٙحٙی‌وبُٔ‌ایٗ‌ٔٛلؼیت‌ضا‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس.‌چٖٛ‌تٛاثغ‌ٔٛج‌اٚضثیتب3‌َ-1قىُ‌)

اؾپیٗ‌ثبلا‌ثٝ‌ؾٕت‌ا٘طغی‌ٞبی‌ثبلاتط‌خبثدب‌‌pػٙبنط‌ٕٞؿبیٝ‌ٞیجطیس‌ٔی‌قٛ٘س،‌٘ٛاض‌‌pٔٛج‌اٚضثیتبَ‌

‌ ‌٘ٛاض ‌وٝ ‌حبِی ‌زض ‌قٛز. ‌اٌط‌‌pٔی ‌قٛز. ‌ٔی ‌خبثدب ‌تط ‌پبییٗ ‌ٞبی ‌ا٘طغی ‌ؾٕت ‌ثٝ ‌پبییٗ اؾپیٗ

‌وبفی‌لٛی‌ثبقس‌٘ٛاض‌ ‌وبٔلا‌اقغبَ‌ٔی‌قٛز،‌زض‌حبِی‌وٝ‌یه‌‌pٞیجطیساؾیٖٛ‌ثٝ‌ا٘ساظٜ اؾپیٗ‌پبییٗ

‌ٔٙدط‌ثٝ‌ثطٚظ‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌٘یٓ‌فّعی‌‌pاِىتطٖٚ‌زض‌٘ٛاض‌ اؾپیٗ‌ثبلا‌وٓ‌اؾت،‌وٝ‌ایٗ‌ٔی‌تٛا٘س

‌ ‌ٞبی ‌اتٓ ‌زِیُ ‌ایٗ ‌ثٝ ‌ٌكتبٚض‌‌Sbقٛز. ‌ثب ‌پبزٔٛاظی ‌وٝ ‌وٙٙس ‌ٔی ‌حُٕ ‌وٛچىی ‌ٔغٙبَیؿی ٌكتبٚض

‌ثٙبثطایٗ ‌اؾت؛ ‌ٍٔٙٙع ‌ٞبی ‌اتٓ ‌ٍٔٙٙع‌ٔغٙبَیؿی ‌اتٓ ‌ٞط ‌اظاء ‌ثٝ ‌وُ ‌ٔٛثط ‌B µ‌4‌‌ٌٚكتبٚض اؾت

‌‌ٞیجطیساؾیٖٛ ‌ٍٔٙٙع‌ pاٚضثیتبَ ‌٘كسٜ ‌اقغبَ ‌پبییٗ ‌اؾپیٗ ٚ‌ ‌قسٜ ‌اقغبَ ‌ثبلای ‌اؾپیٗ ‌ٞبی ‌حبِت ثب

‌زض‌ ‌اؾپیٙی ‌لُجف ‌یه ٚ‌ ‌وٙس ‌ٔی ‌ػُٕ ‌ظطفیت ‌٘ٛاض ‌ٞبی ‌حبِت ‌ضٚی ‌ٔغٙبَیؿی ‌ٔیساٖ ‌یه ٔب٘ٙس

،‌وٝ‌٘كبp‌ٖٝ‌زِیُ‌ٌؿتطـ‌ٚؾیغ‌تٛاثغ‌ٔٛج‌اٚضثیتبَ‌ٔیعثبٖ‌اِمب‌ٔی‌وٙس.‌٘ىتٝ‌ٟٔٓ‌ایٗ‌اؾت‌وٝ‌ث

‌[.‌10٘ؿجتب‌يؼیف‌أب‌ثؿیبض‌ثّٙسثطز‌اؾت]‌p-dزٞٙسٜ‌حبِت‌حفطٜ‌اؾت؛‌خفت‌قسٌی‌تجبزِی‌

 1ثاتت ّای تثادلی 1-4-2

‌ ‌٘ٛاضی ‌ؾبذتبض ‌‌DMSٔحبؾجبت ‌تجبزِی ‌ٞبی ‌ثبثت ‌ترٕیٗ ‌ثطای ‌s-d‌(N0αٞب ٚ‌ ‌ضؾب٘ف ‌٘ٛاض )p-d‌‌

(N0β٘ٛاضٞبی‌‌ ‌چٍٛ٘ٝ ‌وٝ ‌زٞٙس ‌ٔی ‌٘كبٖ ‌پبضأتطٞب ‌ایٗ ‌ٌیطز. ‌ٔی ‌لطاض ‌اؾتفبزٜ ‌ٔٛضز ‌ظطفیت ‌٘ٛاض )
                                                      
1
Exchange constants 
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‌اظ‌ ضؾب٘ف ‌انّی ‌ایسٜ ‌ٌیط٘س. ‌ٔی ‌لطاض ‌تبثیط ‌تحت ‌قىبفتٍی ٚ‌ ‌تجبزِی ‌فطآیٙسٞبی ‌زِیُ ‌ثٝ ‌ظطفیت ٚ

‌[‌:11ٌطفتٝ‌قسٜ‌اؾت‌وٝ‌ثط‌پبیٝ‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌ظیط‌اؾتٛاض‌اؾت]‌1٘ظطیٝ‌ٔیساٖ‌ٔیبٍ٘یٗ

 (1-1‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)H=-N0βsS‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

غّظت‌وبتیN0‌‌ٖٛاؾپیٗ‌حفطٜ‌ٚ‌اؾپیٗ‌یٖٛ‌ٔغٙبَیؿی‌p-d‌ٚs‌ٚS‌‌ٚا٘تٍطاَ‌تجبزِی‌‌β زض‌ایٗ‌ضاثُٝ‌

‌ اؾت. ‌قىبفتٍی ‌اظ ‌ٔؿتمیٕب ‌تجبزِی ‌ٞبی ‌٘ٛاض‌ثبثت ‌ٚوٕیٙٝ ‌ظطفیت ‌٘ٛاض ‌ثیكیٙٝ ‌٘ٛاضی ‌ِجٝ اؾپیٙی

‌٘مُٝ ‌زض ‌(Vضؾب٘ف V VE E E
 

  ‌ ٚC C CE E E
 

  ٔی‌‌ ‌ٔحبؾجٝ ‌ظیط ‌ضٚاثٍ ‌اظ ‌اؾتفبزٜ ‌ثب )

‌:[11]٘سقٛ

0

CE
N

X M



    ‌‌‌‌‌                         ‌‌‌‌‌‌‌‌‌      ‌‌                    ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌               (1-2)  

0

VE
N

X M



                                         ‌‌‌‌‌‌‌‌                 ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌      ‌‌‌‌‌         (1-3)  

ٔغٙبَف‌ٔیبٍ٘یٗ‌ثٝ‌اظاء‌ٞط‌یM‌‌ٖٛغّظت‌یٖٛ‌ٔغٙبَیؿی‌ٚ‌‌ Xغّظت‌وبتیٖٛ،‌N0زض‌ایٗ‌ضٚاثٍ‌

٘ٛاض‌ضؾب٘ف‌ٚ‌حبِت‌ٞبی‌s ثطٕٞىٙف‌ٞبی‌تجبزِی‌ثیٗ‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌اٚضثیتبN0α‌َ ٔغٙبَیؿی‌اؾت.‌

d‌ٝػٙهط‌ٚاؾُٝ‌ضا‌تٛنیف‌ٔی‌وٙس؛‌زض‌حبِی‌و N0β َثطٕٞىٙف‌ٞبی‌تجبزِی‌ثیٗ‌حفطٜ‌ٞبی‌اٚضثیتبp 

 ػٙهط‌ٚاؾُٝ‌ضا‌تٛنیف‌ٔی‌وٙس.‌‌ d ٘ٛاض‌ظطفیت‌ٚ‌حبِت‌ٞبی

 

 

 

 

‌

                                                      
1
 Mean field theory‌ 
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 تس رسُ ای سیستن ّای 2-1

یه‌خؿٓ‌خبٔس‌ٔدٕٛػٝ‌ای‌اظ‌شضات‌ٔثجت‌ؾٍٙیٗ‌)ٞؿتٝ‌ٞب(‌ٚ‌شضات‌ثبضزاض‌ٔٙفی‌ؾجه‌تط‌)اِىتطٖٚ‌

زلیك‌ٔؼبزِٝ‌ٞب(‌اؾت.‌تؼییٗ‌ؾبذتبض‌اِىتطٚ٘ی‌خبٔسات‌یه‌ٔؿبِٝ‌ثؽ‌شضٜ‌ای‌اؾت‌وٝ‌٘یبظٔٙس‌حُ‌

قطٚزیٍٙط‌ثطای‌تؼساز‌ظیبزی‌اظ‌ٞؿتٝ‌ٞب‌ٚ‌اِىتطٖٚ‌ٞبؾت.‌حُ‌زلیك‌ایٗ‌ٔؿبِٝ‌غیط‌ٕٔىٗ‌اؾت؛‌أب‌

ٔی‌تٛاٖ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌وٛا٘تْٛ‌ٔىب٘یه‌ٚ‌اؾتفبزٜ‌اظ‌تمطیت‌ٞب‌ٔؿبِٝ‌ضا‌وٕی‌ؾبزٜ‌تط‌وطز.‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌

‌ثؽ‌شضٜ‌ای‌زلیك‌ثطای‌ایٗ‌ؾیؿتٓ‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌٘ٛقتٝ‌ٔی‌قٛز:

(2-1‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)    ‌‌‌‌‌‌  ‌‌‌‌‌‌‌‌  ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

2 2 22 2

,0

22

0 0

1

2 2 4

1 1

8 8

I i I

I i i II i I i

I J

i j I Ji j I J

e Z
H

M m R r

e Z Ze

r r R R



  

 
  



 
 

  

 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

اؾت.‌اِٚیٗ‌ٚ‌زٚٔیٗ‌خmi‌‌ّٕٝٔىبٖ‌اِىتطٖٚ‌ثٝ‌خطMI‌‌ٚ ir‌ْٔىبٖ‌ٞؿتٝ‌ثٝ‌خطIR‌‌ْوٝ‌زض‌ایٗ‌ضاثُٝ

زض‌ایٗ‌ضاثُٝ‌ثٝ‌تطتیت‌ػٍّٕط‌ا٘طغی‌خٙجكی‌ثطای‌ٞؿتٝ‌ٞب‌ٚ‌ثطای‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌ٔی‌ثبقس.‌ؾٝ‌خّٕٝ‌

آذط‌زض‌ایٗ‌ضاثُٝ‌ثطٕٞىٙف‌وِٛٙی‌ثیٗ‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌ٚ‌ٞؿتٝ‌ٞب،‌ثیٗ‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌ٚ‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌زیٍط‌ٚ‌

‌خبشث ‌ثطٕٞىٙف ‌خّٕٝ ‌اؾت. ‌زیٍط ‌ٞبی ‌ٞؿتٝ ٚ‌ ‌ٞب ‌ٞؿتٝ ‌زض‌ثیٗ ‌ٞب ‌ٞؿتٝ ٚ‌ ‌ٞب ‌اِىتطٖٚ ‌ثیٗ ‌ای ٝ

 [.15تؼطیف‌ٔی‌قٛز]‌Vextحمیمت‌پتب٘ؿیُ‌ذبضخی‌ٚاضز‌قسٜ‌ثط‌اِىتطٖٚ‌ٞبؾت‌ٚ‌ثٝ‌نٛضت‌

 
‌[.15(‌:‌َطح‌قٕبتیه‌اظ‌یه‌زؾتٍبٜ‌ثؽ‌شضٜ‌ای‌قبُٔ‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌ٚ‌ٞؿتٝ‌ٞب]1-2قىُ)

زض‌ایٗ‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌اظ‌آثبض‌٘ؿجیتی‌نطف‌٘ظط‌قسٜ‌اؾت‌ٚ‌زؾتٍبٜ‌زض‌ٔیساٖ‌ذبضخی‌لطاض‌٘ساضز.‌ٞسف‌ٔب‌‌

حُ‌ٔؼبزِٝ‌قطٚزیٍٙط‌ثطای‌چٙیٗ‌زؾتٍبٞی‌ثٝ‌ٔٙظٛض‌ثسؾت‌آٚضزٖ‌ٚیػٜ‌ثطزاض‌ٚ‌ٚیػٜ‌ٔمساض‌حبِت‌پبیٝ‌
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پصیط‌ٕ٘ی‌ثبقس‌ٚ‌اؾت.‌ٔتبؾفب٘ٝ‌ثٝ‌زِیُ‌پیچیسٌی‌ایٗ‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌حُ‌زلیك‌ایٗ‌ٔؼبزِٝ‌ػٕلا‌أىبٖ‌

‌ثٝ‌٘بچبض‌٘یبظٔٙس‌اؾتفبزٜ‌اظ‌تمطیت‌ٞبیی‌ٔی‌ثبقیٓ.

 1اپٌْایوش –تقشیة تَسى  2-1-1

ٞؿتٝ‌ٞب‌ثٝ‌زِیُ‌ؾٍٙیٗ‌تط‌ثٛزٖ‌اظ‌اِىتطٖٚ‌ٞب،‌ثؿیبض‌آٞؿتٝ‌تط‌اظ‌آٖ‌ٞب‌حطوت‌ٔی‌وٙٙس‌ٚ‌ٔی‌تٛاٖ‌

فطو‌وطز‌ٞؿتٝ‌ٞب‌زض‌ٔىبٖ‌ٞبی‌ثبثتی‌لطاض‌زاض٘س‌ٚ‌زیٙبٔیه‌آٖ‌ٞب‌تبثیطی‌زض‌زیٙبٔیه‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌

‌زض‌ایٗ‌تمطیت‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌زض‌حبِت‌پبیٝ‌ذٛز‌فطو‌ٔی‌قٛ٘س‌ٚ‌زض‌ثطضؾی‌حطو ت‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌٘ساضز.

[.‌حبَ‌ؾٛاِی‌وٝ‌ُٔطح‌ٔی‌قٛز‌ای15‌ٗیٖٛ‌ٞب‌ضا‌ٔٙدٕس‌قسٜ‌زض‌ٔىبٖ‌تؼبزِی‌قبٖ‌فطو‌ٔی‌وٙیٓ]

‌(‌چیؿت؟1-2اپٟٙبیٕط‌ثط‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌زازٜ‌قسٜ‌ثب‌ضاثُٝ‌)‌–اؾت‌وٝ‌پیبٔس‌اػٕبَ‌تمطیت‌ثٛضٖ‌

‌ثبثت‌فطو‌وطزیٓ‌پؽ‌ا٘طغی‌خٙجكی‌آٖ‌ٞب‌نفط‌اؾت‌ٚ‌خّٕٝ اَٚ‌حصف‌‌اظ‌آ٘دبیی‌وٝ‌ٞؿتٝ‌ٞب‌ضا

ٔی‌قٛز.‌خّٕٝ‌آذط‌ٞٓ‌٘ؿجت‌ثٝ‌ٔتغیطٞبی‌اِىتطٚ٘ی‌ثبثت‌اؾت‌ٚ‌خٕلات‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌ا٘طغی‌خٙجكی‌

اِىتطٖٚ‌ٚ‌ا٘طغی‌پتب٘ؿیُ‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌‌–ٌبظ‌اِىتطٖٚ،‌ا٘طغی‌پتب٘ؿیُ‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌ثطٕٞىٙف‌ٞبی‌اِىتطٖٚ‌

بوٓ‌ثط‌ثرف‌اِىتطٚ٘ی‌زض‌پتب٘ؿیُ‌)ذبضخی(‌ٞؿتٝ‌ٞب‌ثبلی‌ٔی‌ٔب٘س‌ٚ‌ثٙبثطایٗ‌ٔی‌تٛاٖ‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌ح

‌[:15یه‌ؾیؿتٓ‌ثؽ‌شضٜ‌ای‌ضا‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌٘ٛقت]

(2-‌2‌)    ‌‌                 ‌‌‌‌‌‌‌‌           ‌2 22 2

,0 0

1 1

2 8 4

e e e ext

i I

i i j I ii i j I i

H T V V

e Ze

m r r R r 





  


  

 
  

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

‌ؾ ‌وُ ‌ثٝ ‌ٔطثٌٛ ‌قطٚزیٍٙط ‌ٔؼبزِٝ ‌زض ‌ٞبٔیّتٛ٘ی ‌ایٗ ‌خبیٍصاضی ‌زیٙبٔیه‌ثب ‌ثط ‌حبوٓ ‌ٔؼبزلات یؿتٓ

(‌زض‌حبِت‌پبیٝ‌ثب‌اؾتفبز3‌ٜ-2یٖٛ‌ٞب‌٘یع‌اؾترطاج‌ذٛاٞس‌قس.‌اوٖٙٛ‌ٞسف‌ٔب‌حُ‌ٔؼبزِٝ‌قطٚزیٍٙط‌)

‌اظ‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌ضاثُٝ‌ثبلا‌اؾت.

(2-3‌‌)‌‌              ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌H E ‌

                                                      
1
Born-Openheimer approximation 
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ٞطچٙس‌ایٗ‌تمطیت‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌ثؽ‌شضٜ‌ای‌ضا‌ثٝ‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌ثؽ‌اِىتطٚ٘ی‌وبٞف‌ٔی‌زٞس،‌أب‌حُ‌ثرف‌

اِىتطٚ٘ی‌ؾیؿتٓ‌ٞبی‌ثؽ‌شضٜ‌ای‌٘یع‌ٔكىُ‌اؾت.‌ثب‌وٕی‌زلت‌ٔی‌تٛاٖ‌زیس‌وٝ‌ٔٙكب‌پیچیسٌی‌ایٗ‌

‌وٝ‌ثٝ‌ثطٕٞىٙف‌زٚ‌ثٝ‌زٚی‌اِىتطٚ ‌آٖ‌اؾت ‌ٚ‌زض‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌خّٕٝ‌زْٚ ‌ٔی‌قٛز ‌ٔطثٌٛ ‌ثب‌ٞٓ ٖ‌ٞب

‌ ‌تٛاٖ ‌ٔی ‌خّٕٝ ‌ایٗ ‌حصف ‌حH‌‌ُنٛضت ٚ‌ ‌٘ٛقت ‌اِىتطٚ٘ی ‌ته ‌ٞبی ‌ٞبٔیّتٛ٘ی ‌خٕغ ‌نٛضت ‌ثٝ ضا

‌–ؾیؿتٓ‌ته‌اِىتطٚ٘ی‌وبٞف‌ٔی‌یبثس.‌أب‌حًٛض‌ثطٕٞىٙف‌اِىتطN‌‌ٖٚاِىتطٚ٘ی‌ثٝ‌حN‌‌ُؾیؿتٓ‌

خّٕٝ‌ٔٙكب‌پسیسٜ‌ٟٕٔی‌‌اِىتطٖٚ‌ٔب٘غ‌اظ‌خساؾبظی‌ؾیؿتٓ‌ثٝ‌ثرف‌ٞبی‌ته‌اِىتطٚ٘ی‌ٔی‌قٛز.‌ایٗ

‌[.16ثیٗ‌اِىتطٖٚ‌ٞبؾت]‌1ثٝ‌٘بْ‌ٕٞجؿتٍی

 2تقشیة ّاستشی 2-1-2

زض‌ضٚـ‌ٞبضتطی‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌ٔتحطن‌زض‌ٔیساٖ‌ٔیبٍ٘یٗ‌٘بقی‌اظ‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌زیٍط‌زض‌٘ظط‌ٌطفتٝ‌

‌قسٜ‌ ‌ثٟٙدبض ‌شضٜ ‌ته ‌ٔٛج ‌تٛاثغ ‌يطة ‌حبنُ ‌نٛضت ‌ثٝ ‌ؾیؿتٓ ‌ٔٛج ‌تبثغ ‌تمطیت ‌ایٗ ‌زض ‌قٛ٘س. ٔی

‌(‌زض‌٘ظط‌ٌطفتٝ‌ٔی‌قٛز:4-2ضاثُٝ‌)ُٔبثك‌

(2-‌4‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)1 2 1 2( , ,..., ) ( ) ( )... ( )N Nr r r r r r   ‌

ؾپؽ‌ٔمساض‌چكٕساقتی‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌ٔحبؾجٝ‌ٔی‌قٛز‌ٚ‌ثب‌لیس‌ثبثت‌ثٛزٖ‌تؼساز‌شضات‌آٖ‌ضا‌٘ؿجت‌ثٝ‌

‌ت ‌زٞٙس ‌ٔی ‌ٚضزـ ‌شضٜ ‌ته ‌ٔٛج ‌تٛاثغ ‌)ٔعزٚج ‌)ٔؼبزِٝ ‌ٞبضتطی ‌شضٜ ‌ته ‌ٔؼبزلات ‌زؾتٝ ‌ثٝ ((‌5-2ب

‌[.17زؾت‌یبثٙس]

(2-‌5)   ‌‌‌         ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌      ‌‌
2

22
2

0

( )1
[ ] ( ) ( )

2 4

j

ext i i i

j
j i

e r
V dr r r

m r r


  





    


‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

لبثُ‌شوط‌اؾت‌وٝ‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌ٞؿتٝ‌ٞب‌ثٝ‌نٛضت‌ولاؾیىی‌حُ‌ٔی‌ٌطزز‌ٚ‌٘تیدٝ‌ثسؾت‌

آٔسٜ‌ضا‌ثب‌٘تیدٝ‌حبنُ‌اظ‌ثرف‌اِىتطٚ٘ی‌خٕغ‌ٔی‌وٙٙس.‌اظ‌٘مب م‌ایٗ‌ضٚـ‌ٔی‌تٛاٖ‌ثٝ‌ػسْ‌تؼبٔس‌

                                                      
1
Correlation 

2
Hartree approximation 
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‌اقب ‌پب ِٛی ‌َطز ‌انُ ‌٘مى ‌٘تیدٝ ‌زض ٚ‌ ‌ٔٛج ‌تٛاثغ ‌٘جٛزٖ ‌ٔتمبضٖ ‌پبز ٚ‌ ‌اِىتطٚ٘ی ‌ته ‌ٔٛج ضٜ‌تٛاثغ

‌[.17وطز]

  1(H-F) فَک –تقشیة ّاستشی  2-1-3

فٛن‌اؾت‌وٝ‌زض‌قیٕی‌وٛا٘تٛٔی‌وبضثطز‌ثؿیبضی‌زاضز.‌‌–یه‌تمطیت‌ثؿیبض‌ٟٔٓ‌زیٍط‌تمطیت‌ٞبضتطی‌

‌تبثغ‌ ‌فٛن ‌ٞبضتطی‌ٚ ‌آٔس. ‌ثٛخٛز ‌ٞبضتطی ‌ضٞیبفت ‌ثٝ ‌فطٔی ‌آٔبض ‌وطزٖ ‌ايبفٝ ‌ثب ‌حمیمت ‌زض ‌ضٚـ ایٗ

 [:17(‌زض‌٘ظط‌ٌطفتٙس]6-2ٔٛج‌ؾیؿتٓ‌ضا‌ثٝ‌نٛضت‌زتطٔیٙبٖ‌اؾّیتط‌)

(2-‌6‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

1 1 1 2 1

2 1 2 2 2

0 1 2

1 2

( ) ( ) ....... ( )

( ) ( ) ....... ( )

. . . .1
( , ,...., )

. . . .!

. . . .

( ) ( ) ....... ( )

N

N

N

N N N N

x x x

x x x

r r r
N

x x x

  

  

 

  

 ‌

)وٝ‌زض‌ایٗ‌ضاثُٝ‌ ) ( ) ( )i j i j i jx r s  ؛‌‌( )i jr‌‌،ثرف‌فًبیی( )i js‌‌ٚثرف‌اؾپیٙی‌تبثغ‌ٔٛج‌

0‌‌ٗتبثغ‌ٔٛج‌حبِت‌پبیٝ‌اؾت.‌زض‌ایٗ‌ضٚـ‌تٛاثغ‌ٔٛج‌ته‌اِىتطٚ٘ی‌ٔتؼبٔس‌ٚ‌ثٟٙدبض‌ٞؿتٙس‌ٚ‌ثٝ‌ای

ٔ‌ ‌ضٚـ‌تطتیت ‌ٕٞب٘ٙس ‌ثٙبثطایٗ‌وبفیؿت ‌قٛز. ‌ٔی ‌پب ِٛی‌حُ ‌َطز ‌انُ ٚ‌ ‌ٔٛج ‌تٛاثغ ‌پبزتمبض٘ی كىُ

ٞبضتطی‌اثتسا‌ٔمساض‌چكٕساقتی‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌ضا‌ٔحبؾجٝ‌وطز‌ٚ‌ؾپؽ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌انُ‌ٚضزـ‌ثٝ‌زؾتٝ‌

‌[:17فٛن‌ضؾیس.‌ثب‌وٕی‌ٔحبؾجبت‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌ضا‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌ٔی‌تٛاٖ‌٘ٛقت]‌–ٔؼبزلات‌ٞبضتطی‌

(2-7‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
1

[ ]
2

i ij ij

i i j i j

H H J K
 

    ‌

ا٘تٍطاَ‌تجبزِی‌اؾت‌‌Kijا٘تٍطاَ‌وِٛٙی‌Jij‌‌ٚٔمساض‌چكٕساقتی‌ا٘طغی‌اِىتطٖٚ‌ٞب،‌‌Hiوٝ‌زض‌ایٗ‌ضاثُٝ‌

‌وٝ‌ثب‌ضٚاثٍ‌ظیط‌زازٜ‌ٔی‌قٛ٘س:

(2-8‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌* 21
( )[ ( )] ( )

2
i i i ext i iH r V r r dr      

(2-9‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)* *1
( ) ( ) ( ) ( )ij i i j j i i j j i j

ij

J r r r r dr dr
r

     ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

                                                      
1
Hartree-Fuk approximation  
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(2-10‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)* *1
( ) ( ) ( ) ( )ij i j j i i i j j i j

ij

K r r r r dr dr
r

     ‌

فٛن‌تٛنیفی‌٘بوبُٔ‌اظ‌ؾبذتبض‌اِىتطٚ٘ی‌ٔی‌زٞس،‌ظیطا‌اظ‌ٕٞجؿتٍی‌ثیٗ‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌‌–تمطیت‌ٞبضتطی‌

‌ی ‌ثب ‌وٙٙسٜ ‌ثطٕٞىٙف ٚ‌ ٓٞ‌ ‌اظ ‌ٔؿتمُ ‌نٛضت ‌ثٝ ‌ٞب ‌اِىتطٖٚ ‌ػٛو ‌زض ‌أب ‌قٛز؛ ‌ٔی ‌پٛقی ه‌چكٓ

‌[.18ٔیساٖ‌ٔتٛؾٍ‌ٔٛثط‌زض‌٘ظط‌ٌطفتٝ‌ٔی‌قٛ٘س]

 1(DFT ًظشیِ تاتعی چگالی ) 2-2

اٌطچٝ‌تبضیرچٝ‌٘ظطیٝ‌تبثؼی‌چٍبِی‌ثٝ‌اٚایُ‌زٞٝ‌ؾْٛ‌لطٖ‌ثیؿتٓ‌ثبظ‌ٔی‌ٌطزز؛‌أب‌ایٗ‌٘ظطیٝ‌ضؾٕب‌

[.‌ایٗ‌لًبیب‌ثٝ‌ػٙٛا19‌ٖٔؼطفی‌قس]‌2ٔیلازی‌ثب‌ثیبٖ‌زٚ‌لًیٝ‌ٟٔٓ‌ٞٛٞٙجطي‌ٚ‌و1964‌ٗٞٛزض‌ؾبَ‌

‌ٚ‌ ‌ٞٛٞٙجطي ‌لًیٝ ‌زٚ ‌ٔطؾْٛ ‌ثٙسی ‌فطَٔٛ ‌قس٘س. ‌پصیطفتٝ ‌ٔسضٖ ‌چٍبِی ‌تبثؼی ‌٘ظطیٝ ‌قطٚع ٘مُٝ

‌وٛٞٗ‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌اؾت:

)‌،یه‌ضاثُٝ‌یه‌ثٝ‌یه‌ثیٗ‌چٍبِی‌حبِت‌پبیٝ‌یه‌ؾیؿتٓ‌ثؽ‌اِىتطٚ٘ی قضیِ اٍل: )r،‌‌ُٚ‌پتب٘ؿی

 ٚخٛز‌زاضز.،‌‌Vext،‌ذبضخی

(2-‌11‌)‌‌‌                       ‌‌‌‌‌‌‌‌‌                          ‌‌‌‌‌                 ‌ ‌‌‌( ) ( )extr V r ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

٘تیدٝ‌ٟٔٓ‌ایٗ‌لًیٝ‌ایٗ‌اؾت‌وٝ‌ٔمساض‌چكٕساقتی‌حبِت‌پبیٝ‌ٞط‌ٔكبٞسٜ‌پصیط‌تبثؼی‌یىتب‌اظ‌چٍبِی‌

‌[.20اِىتطٚ٘ی‌حبِت‌پبیٝ‌اؾت]

)تبثؼی‌ا٘طغی‌وُ‌یه‌زؾتٍبٜ‌ثؽ‌اِىتطٚ٘ی‌ثٝ‌اظاء‌یه‌چٍبِی‌ذبِم‌ قضیِ دٍم: ) ( )r n r ‌ٝٙوٕی

)اٌط‌ٚ‌تٟٙب‌اٌط‌‌؛ٔی‌قٛز )rچٍبِی‌ثبض‌حبِت‌پبیٝ‌ثبقس‌ٚ‌ایٗ‌ا٘طغی‌وٕیٙٝ‌ٕٞبٖ‌ا٘طغی‌ٚالؼی‌حبِت‌‌

‌[.20پبیٝ‌زؾتٍبٜ‌ثؽ‌اِىتطٚ٘ی‌اؾت]

‌

 

                                                      
1
Density Functional Theory 

2
Hohenberg and Kohn 
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‌1ضن -هعادلات کَّي 2-3

‌ثٝ‌یه‌اثعاض‌وبضثطزی‌تجسیُ‌ٕ٘ٛزض‌قٓ‌وٝ‌٘ظطیٝ‌تبثؼی‌چٍبِی‌-ٔؼبزلات‌وٛٞٗ ،‌یه‌فطآیٙس‌ػّٕی‌ا

‌چٍبِی‌ ‌ٔؼبزلات ‌ایٗ ‌وٕه ‌ثٝ ‌اؾت. ‌اِىتطٚ٘ی ‌ثؽ ‌زؾتٍبٜ ‌پبیٝ ‌حبِت ‌چٍبِی ‌آٚضزٖ ‌ثسؾت ثطای

)اِىتطٚ٘ی‌ )r‌.وٛٞٗ‌ٚ‌قٓ‌ٔؿبِٝ‌ثؽ‌ٔیلازی‌‌1965زض‌ؾبَ‌‌حبِت‌پبیٝ‌زؾتٍبٜ‌لبثُ‌ٔحبؾجٝ‌اؾت

ظ‌شضات‌ٔؿتمُ‌غیط‌ثطٕٞىٙكی‌وٝ‌تحت‌تبثیط‌شضٜ‌ای‌ثب‌شضات‌ثطٕٞىٙف‌وٙٙسٜ‌ضا‌ثب‌ٔؿبِٝ‌ای‌وٕىی‌ا

‌[.15(‌زازٜ‌ٔی‌قٛز‌‌لطاض‌زاض٘س،‌خبیٍعیٗ‌وطز٘س]12-2،‌وٝ‌ثب‌ضاثُٝ‌)پتب٘ؿیُ‌ٔٛثطی

(2-‌12)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌    ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌( ) ( ) ( ) ( )eff ext H XCV r V r V r V r  

‌ضاثُٝ‌ ‌ایٗ ‌ٔٛثط‌Veffزض ‌‌2پتب٘ؿیُ ،VH‌‌ٚ‌ ‌ٞبضتطی ‌ٕٞجؿتٍی‌VXCپتب٘ؿیُ اؾت.‌‌3تجبزِی‌-پتب٘ؿیُ

تبثؼی‌ا٘طغی‌وُ‌ eE  ‌ٚ HFE فٛن‌ –ٚ‌ٞبضتطی‌4ٚالؼی‌ؾیؿتٓ‌وٝ‌ثٝ‌تطتیت‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌

‌[:15ػجبضتٙس‌اظ]‌؛ٞؿتٙس

(2-‌13)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌eE T V ‌

(2-14‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
0 ( )HF H X

V

E T V V  ‌

ٚالؼی‌ٞؿتٙس‌ؾیؿتٓ‌اِىتطٖٚ‌ -پتب٘ؿیُ‌اِىتطٖٚتبثؼی‌ٞبی‌ا٘طغی‌خٙجكی‌T‌ٚ‌V‌‌ٚزض‌ایٗ‌ضاثُٝ‌وٝ‌

‌ ٚT0‌‌ ‌ا٘طغی ‌تبثؼی ‌اِىتطٖٚ ‌ٌبظ ‌خٙجكی ٚ‌ ‌وٙٙسٜ ‌ثطٕٞىٙف ‌غیط ‌زض‌‌Vxؾیؿتٓ ‌تجبزِی ‌خّٕٝ ؾٟٓ

(‌تبثؼی‌ا٘طغی‌ٕٞجؿتٍی‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌ظبٞط‌13-2)‌اظ‌ضاثُٝ‌(14-2ثب‌وٓ‌وطزٖ‌ضاثُٝ‌)‌پتب٘ؿیُ‌اؾت.

‌ٔی‌قٛز:

(2-‌15‌)‌ ‌‌‌‌‌‌‌‌                                                        ‌‌                 ‌‌‌‌‌ ‌‌‌0CV T T ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

                                                      
1
Kohn-Sham equations 

2
Effective potential  

3
Exchange-correlation potential  

4
Real system 
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‌ٞبضتطی ‌حُ ‌زض ‌وٝ ‌اؾت ‌وُ ‌ا٘طغی ‌اظ ‌لؿٕتی ‌تجبزِی ‌زاض -ؾٟٓ ‌ٚخٛز ‌ٞبضتطی‌‌؛زفٛن ‌حُ ‌زض أب

‌(‌زض‌٘ظط‌ثٍیطیٓ‌ایٗ‌ؾٟٓ‌ثب‌ضاث16ُٝ-2ٔٛخٛز‌٘یؿت.‌ٚايح‌اؾت‌وٝ‌اٌط‌تبثؼی‌ٞبضتطی‌ضا‌ثب‌ضاثُٝ‌)

‌(‌ثیبٖ‌ٔی‌قٛز:2-17)

(2-16)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ‌‌‌      ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌    ‌‌‌‌‌       ‌‌‌0H HE T V ‌

(2-17)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌    ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌X HV V V ‌

‌وٛٞٗ‌ضا‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌٘ٛقت:-ثٙبثطایٗ‌ٔی‌تٛاٖ‌تبثؼی‌ٞٛٞٙجطي

(2-‌18)                 ‌ ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌                                          ‌‌‌‌

0 0

0 0

0

0

0

( )

( )

( )

C

X

XC

HK

V

C H H

H C H

V

H X C

V

F T V T T

T V T T

T V V V V

T V V V V

T V V V

   

   

    

    

   

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

ثب‌فطو‌زا٘ؿتٗ‌آٖ‌ٔی‌تٛا٘یٓ‌تبثؼی‌ا٘طغی‌ضا‌‌تجبزِی‌اؾت‌ٚ -تبثؼی‌ا٘طغی‌ٕٞجؿتٍی‌Vxcزض‌ایٗ‌ضاثُٝ‌

‌:[15]ثٝ‌قىُ‌ظیط‌ثٙٛیؿیٓ

(2-19‌)       ‌    ‌  ‌‌‌‌              ‌‌‌‌‌           ‌         0 H XC extE T V V V       ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

ؾیه‌غیط‌ثطٕٞىٙكی‌وٝ‌تحت‌تبثیط‌ٔی‌تٛاٖ‌ضاثُٝ‌ثبلا‌ضا‌ثٝ‌نٛضت‌تبثؼی‌ا٘طغی‌یه‌ٌبظ‌اِىتطٖٚ‌ولا

‌لطاض‌ٌطفتٝتجبزِی(‌‌–ٚ‌زیٍطی‌ثٝ‌زِیُ‌اثطات‌ٕٞجؿتٍی‌یىی‌ثٝ‌زِیُ‌ٞؿتٝ‌ٞب‌)پتب٘ؿیُ‌ذبضخی‌زٚ‌

‌قٓ‌٘بٔیسٜ‌ٔی‌قٛز‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌اؾت:‌-ٞبٔیّتٛ٘ی‌ٔطثَٛٝ‌وٝ‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌وٛٞٗ‌تفؿیط‌وطز.‌ا٘س؛

(2-20)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
0

2 2
2

0

( )

2 4

KS H XC ext

i XC ext

e

H T V V V

e r
d r V V

m r r





   


     




‌

‌:[1]تجبزِی‌ثب‌ضٚاثٍ‌ظیط‌ثیبٖ‌ٔی‌قٛ٘س‌-‌ٚ‌ٕٞجؿتٍی‌قٓ‌-پتب٘ؿیُ‌وٛٞٗ‌ٕٞچٙیٗ

(2-21‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌( ) ( ) ( ) ( )KS ext H xcV r V r V r V r  ‌

(2-22‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)
 XC

XC

E
V









‌
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‌[:15اوٖٙٛ‌لًیٝ‌وٛٞٗ‌ٚ‌قٓ‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌فطَٔٛ‌ثٙسی‌ٔی‌قٛز]

) زلیك‌چٍبِی‌حبِت‌پبیٝ‌ )r‌ٓیه‌ؾیؿتN‌:اِىتطٚ٘ی‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌اؾت‌

(2-23)  ‌‌             ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌                       ‌‌‌‌‌      ‌‌
2

1 1

( ) ( ) ( ) ( )
N N

i i i

i i

r r r r   



 

  ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

)وٝ‌ )i rظیط‌ٞؿتٙس:قٓ‌ -پبییٗ‌تطیٗ‌ا٘طغی‌ٔؼبزِٝ‌وٛٞٗ‌خٛاةٚ‌‌ته‌شضٜیه‌تبثغ‌ٞبی‌ٔٛج‌‌‌

(2-24‌)                            ‌‌                       ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌               ‌‌‌‌‌      ‌‌KS i i iH   ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

ٚ‌ٔی‌تٛاٖ‌ضٚی‌‌وٛٞٗ‌٘یؿت‌-‌ثطای‌یبفتٗ‌چٍبِی‌حبِت‌پبیٝ‌٘یبظی‌ثٝ‌اؾتفبزٜ‌اظ‌لًیٝ‌زْٚ‌ٞٛٞٙجطي

‌ ‌ذب٘ٛازٜ ‌وطز.حُ ‌تىیٝ ‌قطٚزیٍٙط ‌قجٝ ‌ثطٕٞىٙكی ‌غیط ‌شضٜ ‌ته ‌‌ٔؼبزلات ‌‌ٞبضتطیػٍّٕط ػٍّٕط‌ٚ

ٚاثؿتٝ‌اؾت‌وٝ‌ثبیس‌ٔحبؾجi‌‌ٝتجبزِی‌ثٝ‌چٍبِی‌ٚاثؿتٝ‌ا٘س‌ٚ‌چٍبِی‌٘یع‌ثٝ‌٘ٛثٝ‌ذٛز‌ثٝ‌-ٕٞجؿتٍی

‌(i)زض‌ایٗ‌ٔؿبِٝ‌خٛاة‌ٞب‌‌ضٚثطٚ‌ٞؿتیٓ.‌1ثٝ‌ایٗ‌ٔؼٙی‌اؾت‌وٝ‌ٔب‌ثب‌یه‌ٔؿبِٝ‌ذٛزؾبظٌبض‌قٛز‌ٚ

‌تٛاٖ‌٘ٛقت‌ٚ‌حُ‌وطز. ‌لجُ‌اظ‌زا٘ؿتٗ‌خٛاة‌ٕ٘ی ‌تؼییٗ‌ٔی‌وٙٙس‌ٚ‌ٔؼبزِٝ‌ضا یه‌‌ٔؼبزِٝ‌انّی‌ضا

‌زٚضٜ‌ایآفط ٔی‌تٛاٖ‌ثٝ‌ایٗ‌قىُ‌آغبظ‌وطز‌وٝ‌ثب‌حسؼ‌‌ثطای‌فطاض‌اظ‌ایٗ‌پبضازٚوؽ‌لاظْ‌اؾت.‌یٙس

ٚ‌٘ٛقتٗ‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌‌0چٍبِی‌
1KSH‌ُ1چٍبِیقٛز‌ٚ‌اظ‌آٖ‌‌ٔؿبِٝ‌ٚیػٜ‌ٔمساضی‌حٌطزز‌ٔكتك‌.‌

ثطای‌ؾبذتٗ‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌‌1.‌ثٙبثطایٗ‌ظیبز‌اؾت‌1ثب‌‌‌0اذتلاف‌احتٕبلا
2KSHثىبض‌ٔی‌ضٚز‌ٚ‌تِٛیس‌‌

2ؾٕت‌یٙس‌ثٝ‌نٛضت‌یه‌ؾطی‌ٍٕٞطا‌ثٝآٔی‌وٙس‌ٚ‌ایٗ‌فط‌‌fپیف‌ٔی‌ضٚز‌ٚ‌تِٛیس‌ٞبٔیّتٛ٘ی‌‌

fKSH[.15ٞبٔیّتٛ٘ی‌ؾبظٌبض‌اؾت]ٔی‌وٙس.‌چٍبِی‌ٟ٘بیی‌ثب‌‌‌

‌2تثادلی-تاتعی ّوثستگی 2-4

اِٚی3‌‌ٝثی‌زضضٚچٖٛ‌ثٝ‌خع‌تمطیت‌‌،زلیك‌ٞؿتٙس‌قٓ‌قطح‌زازٜ‌قسٜ‌زض‌لؿٕت‌لجُ‌-ٔؼبزلات‌وٛٞٗ

ضا‌ٕ٘ی‌‌تجبزِی‌-‌اظ‌ایٗ‌حمیمت‌وٝ‌تبثؼی‌ٕٞجؿتٍی‌أب‌تب‌وٖٙٛ‌ٞیچ‌تمطیت‌زیٍطی‌ثىبض‌ٌطفتٝ‌٘كس.

ضا‌‌‌تجبزِی‌-‌ٕٞجؿتٍی‌یقٓ‌اثتسا‌ثبیس‌تبثؼ‌-ثطای‌حُ‌ٔؼبزلات‌وٛٞٗ‌ِیىٗ‌؛پٛقی‌وطزیٓ‌زا٘یٓ‌چكٓ

                                                      
1
Self-consistant‌ 

4
 Exchange -Correlation functional  

3
 Adiabatic 
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ثبیؿتی‌تمطیت‌ٞبیی‌ٚاضز‌ایٗ‌٘ظطیٝ‌قٛز‌تجبزِی‌‌-ٕٞجؿتٍی‌ثطای‌تؼییٗ‌وطزٖ‌تبثؼی‌‌تؼییٗ‌وٙیٓ.

‌[.15وٝ‌زض‌ازأٝ‌ثٝ‌آٖ‌ٞب‌اقبضٜ‌ٔی‌وٙیٓ]

(  LDA) چگالی هَضعی تقشیة 2-4-1
1

 

‌تمطی ‌تبثؼییه ‌وٝ ‌پطوبضثطز ‌ثؿیبض ‌‌-‌ؿتٍیٕٞج‌ت ‌زا٘ستجبزِی ‌ٔی ‌لاظْ ‌ٔٛيؼی‌،ضا ‌چٍبِی ‌تمطیت

‌[:15]ز‌وٝ‌ثب‌ضاثُٝ‌ظیط‌زازٜ‌ٔی‌قٛز٘بٔیسٜ‌ٔی‌قٛ

‌(2-25)                            ‌‌‌‌‌‌         ‌‌‌‌‌  ‌‌‌‌‌‌‌‌‌          ‌3( ) ( ( ))LDA LDA

xc xcE r r d r   ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

)ٚاثؿتٝ‌ثٝ‌چٍبِی‌ٔكرم‌تجبزِی‌‌-ا٘طغی‌ٕٞجؿتٍی‌ایٗ‌ضاثُٝ‌یه‌ػجبضت‌ُٔٙمی‌اؾت،‌یؼٙی‌ )r‌

ٞط‌‌.قٛزٔی‌٘بٔتٙبٞی‌ثب‌یه‌چٍبِی‌ثبثت‌ٔكرم‌‌ثب‌تمؿیٓ‌وطزٖ‌ٔبزٜ‌ثٝ‌حدٓ‌ٞبی‌ثیٟٙبیت‌وٛچه

یه‌حدٓ‌‌تجبزِی‌-‌یه‌حدٓ‌ٔؼبزَ‌ا٘طغی‌ٕٞجؿتٍی‌تٛؾٍوُ‌‌تجبزِی‌-‌حدٓ‌زض‌ا٘طغی‌ٕٞجؿتٍی

ٞط‌اِىتطٖٚ‌ثطای‌‌تجبزِی‌-‌ا٘طغی‌ٕٞجؿتٍی.‌ٔكبثٝ‌پط‌قسٜ‌ثب‌یه‌ٌبظ‌اِىتطٖٚ‌ٍٕٞٗ،‌ٔكبضوت‌زاضز

‌آٖ ‌تٛاٖ ‌ٔی ٚ‌ ‌اؾت ‌چٍبِی ‌اظ ‌تبثؼی ٍٕٗٞ‌ ‌اِىتطٖٚ ‌ٌبظ ‌ظیط‌‌یه ‌خّٕٝ ‌زٚ ‌ٔدٕٛع ‌نٛضت ‌ثٝ ضا

‌[:1٘ٛقت]

(2-26‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌( ) ( ) ( )xc x c      ‌

)وٝ‌زض‌ایٗ‌ضاثُٝ‌ )c ‌ٚ( )x ‌‌.ٞیچ‌ثٝ‌تطتیت‌ثیبٍ٘ط‌ؾٟٓ‌ا٘طغی‌ٕٞجؿتٍی‌ٚ‌ا٘طغی‌تجبزِی‌اؾت

‌أب‌لؼی‌ثٝ‌ایٗ‌قىُ‌یه‌حسؼ‌ُٔٙمی‌اؾت،ٚاxc ‌ا٘تربة‌لب٘ٛ٘ی‌اظ‌َجیؼت‌يٕب٘ت‌ٕ٘ی‌وٙس‌وٝ

ؾٟٓ‌‌ٔٙبؾت‌ثبقس.ٔی‌وٙس،‌‌ٞب‌آٞؿتٝ‌تغییط‌ا٘تظبض‌زاضیٓ‌ایٗ‌تمطیت‌ثطای‌ؾیؿتٓ‌ٞبیی‌وٝ‌چٍبِی‌آٖ

‌:[1]ٔی‌قٛز‌ثیبٖٔحبؾجٝ‌ٚ‌ثب‌ضاثُٝ‌ظیط‌‌فٛن‌-تجبزِی‌ٌبظ‌اِىتطٖٚ‌ٍٕٞٗ‌ثب‌ضٚـ‌ٞبضتطی

(2-27)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
1 1

2 3 3
2

3

1 3 3
( ) ( )

82
x e  


 ‌

))ٔحبؾجٝ‌خّٕٝ‌ٕٞجؿتٍی‌ )c ‌)ُضا‌‌ٔی‌تٛاٖ‌آٖ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ضٚـ‌ٔٛ٘ت‌وبضِٛتط‌اؾت‌وٝ‌‌ٔكى

‌.زلیمب‌ٔحبؾجٝ‌وطز

                                                      
1
Local Density Approximation 
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     1( GGAضیة تعوین یافتِ ) تقشیة 2-4-2

ٞط‌حدٓ‌ تجبزِی‌-‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ؾٟٓ‌ٕٞجؿتٍی‌LDAتمطیت‌‌یه‌ٌبْ‌ُٔٙمی‌ثطای‌ثٟجٛز‌ثركیسٖ‌ثٝ

ٞبی‌ٕٞؿبیٝ‌٘یع‌‌وٝ‌٘ٝ‌تٟٙب‌ثٝ‌چٍبِی‌ٔٛيؼی‌زض‌آٖ‌حدٓ‌ثّىٝ‌ثٝ‌چٍبِی‌زض‌حدٓ‌،ثیٟٙبیت‌وٛچه

‌اؾت ‌ثبقس، ‌وٙس.ٚاثؿتٝ ‌ٔی ‌ایفب ‌چٍبِی‌٘مف ‌قیت ‌ایٙدب ‌ثیبٖ‌زیٍطزض ‌ثٝ .‌‌ ‌تمطیت، ‌قیت‌ایٗ تمطیت

 [:21ٔی‌قٛز]‌ثیبٖوٝ‌ثب‌ضاثُٝ‌ظیط‌‌٘بٔیسٜ‌ٔی‌قٛز‌تؼٕیٓ‌یبفتٝ

(2-28‌)                      ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌    ‌‌‌‌‌‌        ‌‌‌‌‌‌3( ) ( ( ), ( ) )GGA GGA

xc xcE r r r d r    ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

ػُٕ‌ٔی‌وٙس‌أب‌زاضای‌چٙسیٗ‌اقىب‌LDA‌‌َطیتتم‌چٝ‌ایٗ‌تمطیت‌زض‌حبِت‌وّی‌وٕی‌ثٟتط‌اظ‌اٌط

‌اؾت:

‌تجبزِی‌-ٚخٛز‌زاضز،‌تٟٙب‌یه‌تبثؼی‌ٕٞجؿتٍی‌xcاظ‌آ٘دبیی‌وٝ‌یه‌تؼطیف‌ٚاحس‌ثطای اضکال اٍل:

LDA‌‌ ‌أب ‌زاقت، ‌ذٛاٞس ‌ٚخٛز ‌چٍبِی ‌قیت ‌پیٛؾتٗ ‌ثٟٓ ‌ثطای ‌زاضز ‌ٚخٛز ‌ػُٕ ‌ثٙبثطایٗ‌آظازی ٚ

 [‌.15]ٚخٛز‌ذٛاٞس‌زاقت‌GGAچٙسیٗ‌‌٘ؿرٝ‌ثطای‌

ثٝ‌یه‌ٔدٕٛػٝ‌‌،ثب‌پبضأتطٞبی‌آظاز‌GGAایٗ‌زض‌ػُٕ‌اغّت‌یه‌تبثؼی‌وب٘سیس‌‌ػلاٜٚ‌ثطاضکال دٍم: 

ثٟتطیٗ‌ٔمبزیط‌ثطای‌ایٗ‌پبضأتطٞب‌ثبثت‌ٔی‌قٛز؛‌‌2ٞب‌ثطاظـ‌ٞب‌ٚ‌ِٔٛىَٛ‌ثعضي‌زازٜ‌ٞبی‌تدطثی‌اتٓ

ثب‌‌،GGAثٙبثطایٗ‌ثٝ‌یه‌ٔحبؾجٝ‌‌آٔبزٜ‌اؾت.تبثؼی‌ثطای‌اؾتفبزٜ‌زض‌خبٔسات‌‌ٚ‌ٍ٘ٝ‌زاقتٝ‌ٔی‌قٛ٘س

‌[.15ظیطا‌تؼسازی‌زازٜ‌تدطثی‌زض‌آٖ‌ثىبض‌ضفتٝ‌اؾت]‌؛لبَؼیت‌ٔحبؾجٝ‌اثتسا‌ثٝ‌ؾبوٗ‌ٌفتٝ‌ٕ٘ی‌قٛز

 ضن -ّای حل هعادلات کَّي سٍش 2-5

‌تمطیجی‌ظیبزی‌ٚخٛز‌زاض٘س‌وٝ‌اظ‌ٔؼطٚف قٓ‌ضٚـ -ثطای‌حُ‌ٔؼبزلات‌وٛٞٗ ‌ٔی‌ تطیٗ‌آٖ ٞبی ٞب

‌:[22]ٔٛاضز‌ظیط‌اقبضٜ‌وطزتٛاٖ‌ثٝ‌

 3(LCAO)‌ضٚـ‌تطویت‌ذُی‌اٚضثیتبَ‌ٞبی‌اتٕی-1

                                                      
1
Generalized Gradient Approximation  

2
Fit‌ 
3
Linear Combination of Atomic Orbital‌ 
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‌1(LMTO)‌تیٗ‌ذُی-ضٚـ‌اٚضثیتبَ‌ٞبی‌ٔبفیٗ -2

‌2ضٚـ‌قجٝ‌پتب٘ؿیُ -3

‌3(APW)‌ضٚـ‌أٛاج‌ترت‌تمٛیت‌قسٜ‌-4

‌4(LAPW)‌ضٚـ‌أٛاج‌ترت‌تمٛیت‌قسٜ‌ذُی‌-5

‌‌ضٚـ‌أٛاج‌ترت‌تمٛیت‌قسٜ‌ذُی‌ثب‌پتب٘ؿیُ‌وبُٔ‌-6

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌5(LAPW+LO)‌أٛاج‌ترت‌تمٛیت‌قسٜ‌ذُی‌ثب‌اٚضثیتبَ‌ٔٛيؼی‌ضٚـ‌-7

‌زض‌ازأٝ‌ثؼًی‌اظ‌ایٗ‌ضٚـ‌ٞب‌ثٝ‌اذتهبض‌تٛيیح‌زازٜ‌قسٜ‌ا٘س.

 (APW) سٍش اهَاج تخت تقَیت ضذُ 2-5-1

ثٝ‌َٛض‌وبُٔ‌زض‌ٞبی‌ظطفیت‌‌ٔیلازی‌اؾّیتط‌ضٚقی‌ضا‌پیكٟٙبز‌وطز‌وٝ‌ضفتبض‌اِىتط1937ٖٚزض‌ؾبَ‌

ی‌زض‌ایٗ‌ضٚـ‌فًب‌أٛاج‌ترت‌تمٛیت‌قسٜ‌ٔؼطٚف‌اؾت.ضٚـ‌ایٗ‌ضٚـ‌ثٝ‌٘بْ‌‌آٖ‌ِحبِ‌قسٜ‌ثبقس.

‌ ‌قٛز؛ ‌ٔی ‌تمؿیٓ ‌٘بحیٝ ‌زٚ ‌ثٝ ‌قؼبعثّٛض ‌ثب ‌ٞبیی ‌وطٜ ‌ٞب ‌ٞؿتٝ ‌حٛاِی ‌زض ‌وٝ ‌نٛضت ‌ایٗ ٞبی‌‌ثٝ

وبٔلا‌وطٚی‌ثٛزٜ‌ٚ‌اذتیبضی‌أب‌ثب‌قطٌ‌ػسْ‌ٕٞپٛقب٘ی‌زض‌٘ظط‌ٌطفتٝ‌ٔی‌قٛز.‌پتب٘ؿیُ‌زضٖٚ‌وطٜ‌ٞب‌

‌آٖ ‌ذبضج ‌قٛز.‌زض ‌ٔی ‌ٌطفتٝ ‌٘ظط ‌زض ‌ثبثت ‌ٔبفیٗ‌ٞب ‌ٞبی ‌وطٜ ‌ثٝ ‌ٞب ‌وطٜ ٔؼطٚف‌‌6تیٗ‌-ایٗ

 [.22ٞؿتٙس]

                                                      
1
Linear Muffin Tin Orbital‌ 
2
Pseudopotentials method 

3
Augmented Plane Wave‌ 
4
Linear Augmented Plane Wave‌ 
5
Linear Augmented Plane Wave plus Local Orbital‌ 
6
Muffin- tin‌ 
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‌
‌.[22]تیٗ‌ٚ‌٘بحیٝ‌ثیٗ‌خبیٍبٞی-ٕ٘بیف‌وطٜ‌ٞبی‌ٔبفیٗ:‌(‌2-2قىُ)

ثطای‌‌٘بحیٝ‌زضٖٚ‌وطٜ‌ٞب‌ٔی‌ثبقس.‌،٘بحیٝ‌٘بحیٝ‌ثیٗ‌خبیٍبٞی‌ثب‌پتب٘ؿیُ‌ثبثت‌‌ٚ،(2-2)زض‌قىُ‌

‌[:19]ایٗ‌زٚ‌٘بحیٝ‌زٚ‌٘ٛع‌پتب٘ؿیُ‌ٚ‌زٚ‌٘ٛع‌تٛاثغ‌پبیٝ‌زض‌٘ظط‌ٌطفتٝ‌ٔی‌قٛز

(2-29)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

.
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زض‌اؾتفبزٜ‌‌اؾت.ٞبضٔٛ٘یه‌ٞبی‌وطٚی‌Ylm(r) ٚ‌‌‌ثطزاضی‌زضفًبی‌ٚاضٖٚ‌ kn،حدٓ‌یبذتV‌ٝآٖوٝ‌زض‌

‌اظ‌ایٗ‌ضٚـ‌زٚ‌ٔكىُ‌ٚخٛز‌زاضز:

ثٝ‌اظاء‌ٞط‌ٚیػٜ‌ٔمساض‌ا٘طغی‌ثبیؿتی‌تبثغ‌ذبنی‌زض‌زض‌٘تیدٝ‌‌تبثغ‌پبیٝ‌ثٝ‌ا٘طغی‌ٚاثؿتٝ‌اؾت؛‌-الف

‌ٔی‌قٛز.ایٗ‌ثبػث‌افعایف‌حدٓ‌ٔحبؾجبت‌‌قٛز‌وٝ‌٘ظط‌ٌطفتٝ

‌و‌-ب ‌ؾُح ‌ضٚی ‌ٔٛج ‌تبثغ ‌قیت ‌ٔبفیٗ٘بپیٛؾتٍی ‌ٟٔٓ‌-طٜ ‌ضٚـ‌‌تیٗ ‌ایٗ ‌اظ ‌اؾتفبزٜ ‌ٔب٘غ تطیٗ

‌[.22اؾت]

 (LAPW) اهَاج تخت تقَیت ضذُ خطی سٍش 2-5-2

زض‌‌ٕ٘ٛز.‌ٔیلازی‌اِٚیٗ‌ضٚـ‌ذُی‌ؾبظی‌أٛاج‌ترت‌تمٛیت‌قسٜ‌ضا‌ٔؼطفی‌1957ا٘سضؾٖٛ‌زض‌ؾبَ‌

زازٜ‌ٔی‌قٛز‌ٚ‌اظ‌‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ثؿٍ‌تیّٛض‌ثؿٍثب‌‌(29-2ٔؼطفی‌قسٜ‌زض‌ٔؼبزِٝ‌)‌‌ul(r,E)تبثغ‌ایٗ‌ضٚـ

‌[:15]آٖ‌ٞب‌نطف‌٘ظط‌ٔی‌ٌطززثٝ‌زِیُ‌وٛچىی‌‌خٕلات‌ٔطتجٝ‌ٞبی‌زْٚ‌ٚ‌ثبلاتط

(2-30)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌2
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ثٝ‌َٛض‌اظ‌٘ظط‌ٔحبؾجبتی‌‌ضا‌APWضٚـ‌ٚاثؿتٝ‌ثٝ‌ا٘طغی‌‌LAPWٞیچ‌تطزیسی‌ٚخٛز‌٘ساضز‌وٝ‌ضٚـ‌

‌:[15]تٛاثغ‌پبیٝ‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌ا٘تربة‌ٔی‌قٛ٘س‌ثركیسٜ‌اؾت.‌زض‌ایٗ‌ضٚـثٟجٛز‌لبثُ‌تٛخٟی‌

(2-31)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  

 
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 (FP-LAPW) اهَاج تخت تقَیت ضذُ خطی تا پتاًسیل کاهلسٍش  2-5-3

‌ ‌ضٚـ ‌ایٗ ‌زض ‌زض ‌ضا ‌ثطاِىتطٖٚ ‌ٚاضز ‌تطیٗپتب٘ؿیُ ‌ٌیطیٓ‌وّی ‌ٔی ‌٘ظط ‌زض ‌ٚ‌‌حبِت ‌زضٖٚ ‌زض ‌ضا ‌آٖ ٚ

‌[:22تیٗ‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌ثؿٍ‌ٔی‌زٞیٓ]‌-ثیطٖٚ‌وطٜ‌ٔبفیٗ

(2-32)                 ‌‌‌‌‌‌‌             ‌‌‌               ‌‌‌‌‌       ‌
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‌آٖ ‌تطویت ‌حتی ٚ‌ ‌پبیٝ ‌تٛاثغ ‌ؾبذتٗ ‌ٔطحّٝ ‌تب ‌ضٚـ ‌ایٗ ‌زض ‌ٔٛج‌‌ٔحبؾجبت ‌تٛاثغ ‌ؾبذت ‌ثطای ٞب

ٚیػٜ‌ٔمبزیط‌ا٘طغی‌‌Elضز‌وٝ‌زض‌ایٗ‌ضٚـ‌زیٍط‌ِعٚٔی‌٘سا‌اؾت.‌LAPWقٓ‌زلیمب‌ٔكبثٝ‌ضٚـ‌‌-وٛٞٗ

‌ثبقس‌-وٛٞٗ ‌قس‌؛قٓ ‌ٔٙدط ‌زلیمی ‌٘تبیح ‌ثٝ ‌قٛز ‌ا٘تربة ‌زضؾت ‌اٌط ‌وٝ ‌اؾت ‌ثبثتی ‌ٔمساض ٚ‌‌ٜثّىٝ

اؾتفبزٜ‌یٗ‌ضٚـ‌قسٜ‌زض‌ایٗ‌پبیبٖ‌٘بٔٝ‌اظ‌ا‌ٔحبؾجبت‌ا٘دبْزض‌‌حدٓ‌ٔحبؾجبت‌وبٞف‌ذٛاٞس‌یبفت.

‌اؾت.قسٜ‌

 (LAPW+LO) سٍش اهَاج تخت تقَیت ضذُ خطی تا اٍستیتال هَضعی 2-5-4

ثط‌تمؿیٓ‌وُ‌فًب‌ثٝ‌زٚ‌٘بحیٝ‌ثیٗ‌خبیٍبٞی‌ٚ‌زضٖٚ‌وطٜ‌ٞبی‌ػلاAPW‌ٚ‌LAPW‌‌ٜٚزض‌ضٚـ‌ٞبی

‌اِىتتیٗ‌-ٔبفیٗ ،‌ ‌ثّٛض ‌زضٖٚ ‌ٞبی ‌اِىتطٖٚطٖٚ ‌زؾتٝ ‌زٚ ‌ثٝ ‌ظطفیت‌٘یع ‌اِىتط1‌ٖٚٞبی ‌ٔغعٜ‌ٚ ‌2ٞبی

نٛضت‌ٔی‌ٌیطز.‌ػلاٜٚ‌ثط‌ایٗ‌‌آٖ‌ٞبٞب‌ٔؼٕٛلا‌ثب‌ٔمبیؿٝ‌ا٘طغی‌‌.‌تفىیه‌ایٗ‌اِىتطٖٚتمؿیٓ‌ٔی‌قٛ٘س

وٝ‌تٟٙب‌‌،ٞبی‌ٔغعٜ‌أب‌تبثغ‌ٔٛج‌اِىتطٖٚ‌،ظطفیت‌زض‌ؾطتبؾط‌ثّٛض‌ٌؿتطزٜ‌اؾتٞبی‌‌تبثغ‌ٔٛج‌اِىتطٖٚ

                                                      
1
Valence electrons 

2
Core electrons 
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ٞبیی‌‌زض‌ثؼًی‌تطویجبت‌ثب‌اِىتطٖٚ‌[.22،‌خبیٍعیسٜ‌اؾت]حیٝ‌ٔحسٚز‌زضٖٚ‌وطٜ‌ٞب‌ٌؿتطـ‌زاضززض‌٘ب

ٞبی‌قجٝ‌‌ٞب‌اِىتطٖٚ‌ایٗ‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌ظطفیت‌ٚ‌ٔغعٜ‌زاض٘س.‌ضٚثطٚ‌ٔی‌قٛیٓ‌وٝ‌ضفتبضی‌ثیٗ‌اِىتطٖٚ

‌قٛ٘س.‌1ٔغعی ‌ٔی ‌‌٘بٔیسٜ ‌وطزٖ ‌ايبفٝ ‌ثب ‌ضٚـ ‌ایٗ ‌پبیٝزض ‌تٛاثغ ‌اظ ‌زیٍط ‌ٔٛيؼی‌‌٘ٛػی ‌اٚضثیتبَ وٝ

اٚضثیتبَ‌ٔٛيؼی‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌‌ٞب‌ضا‌٘یع‌تٛنیف‌وٙیٓ.‌ٔی‌تٛا٘یٓ‌ضفتبض‌ایٗ‌اِىتطٖٚ‌٘بٔیسٜ‌ٔی‌قٛز،

‌[:15ثیبٖ‌ٔی‌قٛز]

,
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(2-33 )‌

‌ ‌ٔكرمیه ‌اتٓ ‌یه ‌ثطای ‌ٔٛيؼی ‌یه‌‌ αاٚضثیتبَ ٚl‌ٚm قٛز‌‌ ‌ٔی ‌تؼطیف ‌ثیٗ‌‌ٚ‌ٔؼیٗ ‌٘بحیٝ زض

LO,يطایت‌‌تیٗ‌اتٓ‌ٞبی‌زیٍط‌نفط‌اؾت.‌-خبیٍبٞی‌ٚ‌زضٖٚ‌وطٜ‌ٞبی‌ٔبفیٗ

lmA

‌‌ٚ,LO

lmB 

‌ٚ 
,LO

lmC ‌

‌[.15تیٗ‌ثسؾت‌ٔی‌آیٙس]‌-زض‌ٔطظ‌وطٜ‌ٔبفیٗثب‌قطٌ‌ثٟٙدبضـ‌ٚ‌قطٌ‌قیت‌نفط‌اٚضثیتبَ‌ٔٛيؼی‌

ضذُ دس  شم افضاس هَسد استفادُ تشای اًجام هحاسثات ضثیِ ساصیهعشفی ً 2-6

 ایي پایاى ًاهِ

‌ایٗ‌ثط٘بWien2k‌‌ٝٔثط٘بٔٝ‌وبٔپیٛتطی‌زض‌ایٗ‌پبیبٖ‌٘بٔٝ‌اظ‌ ؾبذتبض‌ٔحبؾجٝ‌ثطای‌اؾتفبزٜ‌قسٜ‌اؾت.

ٔغٙبَیؿی‌ٚ‌اپتیىی‌خبٔسات‌ثّٛضیٗ‌ٔٛضز‌اؾتفبزٜ‌لطاض‌ٔی‌ٌیطز.‌اِٚیٗ‌٘ؿرٝ‌ایٗ‌ثط٘بٔٝ‌زض‌‌اِىتطٚ٘ی،

‌ایٗ‌ثط٘بٔٝ‌تحت‌ؾیؿتٓ‌[23]زض‌زا٘كٍبٜ‌ٚیٗ‌ٔٙتكط‌قس‌2ظٔیلازی‌تٛؾٍ‌ثلاٞب‌ٚ‌قٛاض‌1990َ‌ؾب .

ٔطحّٝ‌‌زٚاظ‌َطیك‌‌Wien2k٘طْ‌افعاض‌‌.٘ٛقتٝ‌قسٜ‌اؾت‌4وبض‌ٔی‌وٙس‌ٚ‌ثٝ‌ظثبٖ‌فطتط3‌ٖػبُٔ‌ِیٙٛوؽ

‌FP-LAPWثٝ‌وٕه‌ضٚـ‌قٓ‌ -ثٝ‌حُ‌زؾتٝ‌ٔؼبزلات‌وٛٞٗ‌ٔدعای‌آٔبزٜ‌ؾبظی‌ٚ‌حُ‌ذٛزؾبظٌبض

‌.پطزاذتٝ‌قسٜ‌اؾتظیط‌ثط٘بٔٝ‌ٞبی‌آٖ‌ٞب‌‌ٔطحّٝ‌ٚ‌ٔؼطفیزٚ‌تٛيیح‌ایٗ‌زض‌ازأٝ‌ثٝ‌‌ٔی‌پطزاظز.

                                                      
1
Semicore electrons 

2
Balaha and Schwarz‌ 
3
Linux‌ 
4
Fortran‌ 
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                                                                                                   هشحلِ آهادُ ساصی 2-6-1

ٔطحّٝ‌آٔبزٜ‌ؾبظی‌اثتسا‌ثبیس‌ٔدٕٛػٝ‌ای‌اظ‌اَلاػبت‌اِٚیٝ‌٘ظیط‌ثبثت‌قجىٝ‌تدطثی،‌٘ٛع‌قجىٝ،‌ػسز‌زض

پؽ‌ثبیس‌ٔطظ‌ا٘طغی‌اِىتطٖٚ‌تیٗ‌ٞط‌اتٓ‌ٚاضز‌قٛز.‌ؾ-قؼبع‌وطٜ‌ٞبی‌ٔبفیٗ‌ٚ‌اتٕی‌ٚ‌ٔٛلؼیت‌اتٓ‌ٞب

ٞبی‌ظطفیت‌ٚ‌ٔغعٜ‌ضا‌ٔكرم‌وٙیٓ.‌ثب‌ایٗ‌ا٘تربة‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌ثب‌ا٘طغی‌وٕتط‌اظ‌ایٗ‌ا٘طغی‌ثٝ‌ػٙٛاٖ‌

‌ ‌ثّٛضی ‌ٞبی ‌اِىتطٖٚ ‌ػٙٛاٖ ‌ثٝ ‌ثیكتط ‌ا٘طغی ‌ثب ‌ٞبی ‌اِىتطٖٚ ٚ‌ ‌اتٕی ‌ٞبی ‌قٛ٘س.‌اِىتطٖٚ ‌ٔی قٙبذتٝ

ٔحبؾجبت‌تِٛیس‌ٔی‌قٛز‌وٝ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌‌عیه‌چٍبِی‌اِٚیٝ‌ثطای‌قطٚ‌اِٚیٝ‌ثط٘بٔٝ‌ؾپؽ‌زض‌لؿٕت

‌.[22]قٓ‌ضا‌حُ‌وطز‌-آٖ‌ثتٛاٖ‌زؾتٝ‌ٔؼبزلات‌وٛٞٗ

 تشًاهِ ّای هشحلِ آهادُ ساصی  2-6-1-1

 NN :ٔی‌قٛز‌ٚ‌اٌط‌زض‌ؾَّٛ‌ٚاحس‌تؼییٗ‌زض‌ایٗ‌ثط٘بٔٝ‌ٔىبٖ‌اتٓ‌ٞب‌ٚ‌فبنّٝ‌٘عزیه‌تطیٗ‌ٕٞؿبیٝ‌ٞب‌

ٚ‌ثبیس‌ثب‌وبٞف‌قؼبع‌‌؛زٌطز‌نفحٝ‌ٕ٘بیف‌ظبٞط‌ٔی‌بْ‌ذُب‌ضٚیوطٜ‌ٞب‌ٕٞپٛقب٘ی‌زاقتٝ‌ثبقٙس‌پیغ

‌[.23ا‌ثطَطف‌وطز]تیٗ‌ایٗ‌ذُب‌ض‌-وطٜ‌ٞبی‌ٔبفیٗ

  SGROUPایٗ‌ثط٘بٔٝ‌اظ‌اَلاػبت‌ؾبذتبض‌انّی‌٘ظیط‌٘ٛع‌قجىٝ،‌ثبثت‌قجىٝ‌ٚ‌ٔٛلؼیت‌ٞبی‌اتٕی‌‌:

‌.[23]ٚ‌ٌطٜٚ‌فًبیی‌قجىٝ‌ضا‌تؼییٗ‌ٔی‌وٙسٔی‌وٙس‌اؾتفبزٜ‌

 SYMMETRYٝٔایٗ‌ثط٘ب‌ ثیكیٙٝ‌ػسز‌وٛا٘تٛٔی‌‌ٕ٘بیف‌ٌطٜٚ‌فًبیی‌ٚ‌ٔمبزیط‌ػٍّٕطٞبی‌تمبض٘ی‌:

تؼییٗ‌ٔی‌‌،ٞبی‌قجىٝ‌ضا‌ثط‌اؾبؼ‌٘ٛع‌قجىٝ‌ٚ‌ٔٛلؼیت‌ٞبی‌اتٕی‌زازٜ‌قسٜ‌ٕٞبًٞٙ(‌lmaxٔساضی‌)

‌وٙس.

 LSTARTزیطان‌ ‌٘ؿجیتی ‌ٔؼبزِٝ ‌اثتسا ‌ثط٘بٔٝ ‌ایٗ ‌زض ‌تمطیت‌-: ‌اظ ‌اؾتفبزٜ ‌ثب ‌اؾپیٙی‌‌فٛن چٍبِی

ثطای‌اتٓ‌ٞبی‌ٔٙعٚی‌حُ‌ٚ‌ا٘طغی‌ٚ‌چٍبِی‌ثبض‌اِىتطٚ٘ی‌اتٓ‌ٔٙعٚی‌ٔحبؾجٝ‌ٔی‌‌1(LSDAٔٛيؼی‌)

اؾت(‌ٚاضز‌ثط٘بٔٝ‌‌-Ry ‌6ٌطزز.‌ؾپؽ‌ٔمساض‌ا٘طغی‌خساؾبظی‌حبِت‌ٞبی‌ظطفیت‌اظ‌ٔغعی‌)وٝ‌ٔؼٕٛلا

ثٝ‌وٝ‌‌؛اؾت‌تجبزِی‌-‌تمطیت‌ٔٙظٛض‌قسٜ‌ثطای‌پتب٘ؿیُ‌ٕٞجؿتٍی‌،ٔی‌قٛز.‌ٚضٚزی‌زیٍط‌ایٗ‌ثط٘بٔٝ

‌.[22]ثبقس‌‌‌LDA‌‌ٚGGAیىی‌اظ‌تمطیت‌ٞبی‌ٔی‌تٛا٘سػٙٛاٖ‌ٔثبَ‌
                                                      
2
Local Spin Density Approximation  
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 KGEN‌ٝٔایٗ‌ثط٘ب‌ ‌ثط‌اؾبؼ‌تمبضٖ‌قجىٝ‌ٔكرم‌ٔی‌وٙس‌ٚ‌ثٝ‌ٞط‌٘مُٝ‌اظ‌‌ُٔٙمٝ: اَٚ‌ثطیّٛ ٗ‌ضا

‌.[22](‌٘ؿجت‌ٔی‌زٞسK)‌قجىٝ‌فًبی‌ٚاضٖٚ،‌یه‌ثطزاض‌قجىٝ‌ٚاضٖٚ

 DSTARTٔٙعٚی‌ ‌ٞبی ‌اتٓ ‌اِىتطٚ٘ی ‌چٍبِی ‌تطویت ‌ثب ‌ثط٘بٔٝ ‌ایٗ ‌زض ‌ثطای‌‌،: ‌ثّٛضی ‌اِٚیٝ ‌ثبض چٍبِی

‌.[23]قٓ‌تِٛیس‌ٔی‌قٛز‌-حُ‌ذٛزؾبظٌبض‌ٔؼبزلات‌وٛٞٗ

 1(SCFهشحلِ حل خَدساصگاس) 2-6-2

قٓ‌اظ‌چٍبِی‌تِٛیس‌قسٜ‌زض‌ٔطحّٝ‌لجُ‌ثٝ‌ػٙٛاٖ‌‌-ایٗ‌٘طْ‌افعاض‌ثطای‌حُ‌ٔؼبزلات‌ذٛزؾبظٌبض‌وٛٞٗ

‌چطاٚ‌چٍبِی ‌ایٗ ‌زض ‌وٙس. ‌ٔی ‌اؾتفبزٜ ‌زِیٝ ‌زٚ ‌ٔغعی‌)وبٔلا‌ذٝ ‌ٞبی ‌اِىتطٖٚ ‌ثطای ‌یىی ؾتٝ‌ٔؼبزِٝ

‌٘ؿجیتی(‌ٚ‌زیٍطی‌ثطای‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌ظطفیت‌)٘یٕٝ‌٘ؿجیتی(‌زض‌٘ظط‌ٌطفتٝ‌ٔی‌قٛز.‌

 تشًاهِ ّای هشحلِ حل خَدساصگاس  2-6-2-1

 LAPW0(‌ ‌وِٛٙی ‌پتب٘ؿیُ ‌ثط٘بٔٝ ‌ایٗ :Vc=VNe+Vee‌ ‌پتب٘ؿیُ Vxc‌‌ٚ))‌تجبزِی‌-‌ٕٞجؿتٍی(،

‌قٓ‌ضا‌ٔحبؾجٝ‌ٔی‌وٙس.‌-(‌ثٝ‌وبض‌ضفتٝ‌زض‌ٔؼبزلات‌وVtot=Vc+Vxcٗٞٛپتب٘ؿیُ‌وُ‌)

 LAPW1ٜقٓ‌ضا‌ثطای‌اِىتطٖٚ‌‌-ٔؼبزلات‌وٛٞٗ‌،:‌ایٗ‌ثط٘بٔٝ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌پتب٘ؿیُ‌وُ‌ٔحبؾجٝ‌قس

‌ ‌تكىیُ ‌ضا ‌زؾتٍبٜ ‌ٞبٔیّتٛ٘ی ‌ٕ٘ٛزٜ، ‌حُ ‌٘ؿجیتی ‌٘یٕٝ ‌نٛضت ‌ثٝ ‌ظطفیت ‌زٞبی ‌ثب‌‌ٞس.ٔی ؾپؽ

‌.[22س]قٓ‌ضا‌ٔحبؾجٝ‌ٔی‌ٕ٘بی‌-ٚیػٜ‌ٔمبزیط‌ٚ‌ٚیػٜ‌ثطزاضٞبی‌وٛٞٗ،‌لُطی‌ٕ٘ٛزٖ‌ٞبٔیّتٛ٘ی

LAPW2 ٔ‌ٜا٘طغی‌فطٔی‌ٚ‌چٍبِی‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌‌ٚوطزٜ‌مبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌اؾتفبزٜ‌:‌ایٗ‌ثط٘بٔٝ‌اظ‌ٚیػ

‌.[23]ظطفیت‌ضا‌ٔحبؾجٝ‌ٔی‌وٙس

LCORE ‌ ‌اظ ‌اؾتفبزٜ ‌ثب ‌ثط٘بٔٝ ‌ایٗ ‌‌تمطیت: ‌ٔٛيؼی ‌اؾپیٙی ‌ٞبی‌چٍبِی ‌اِىتطٖٚ ‌ٞبی ‌حبِت ٚیػٜ

‌فٛن‌حُ‌ٚ‌اظ‌آ٘دب‌چٍبِی‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌ٔغعی‌ضا‌ٔحبؾجٝ‌ٔی‌وٙس.‌-ٔغعی‌ضا‌ثٝ‌ضٚـ‌ٞبضتطی

 MIXERایٗ‌ثط٘بٔٝ‌چٍبِی‌تِٛیس‌قسٜ‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌ٔغعی،‌قجٝ‌ٔغعی‌ٚ‌ظطفیت‌ضا‌ثب‌ٞٓ‌خٕغ‌ٔی‌‌:

 .‌[22]ٔی‌وٙس‌ؼییٗٗ‌چٍبِی‌ٚ‌چٍبِی‌تىطاض‌لجّی‌تثٝ‌ای‌وٙس‌ٚ‌چٍبِی‌لاظْ‌ثطای‌تىطاض‌ثؼسی‌ضا‌ثب‌تٛخٝ

 

                                                      
1
 Self Consistent Field 
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 فصل سىم:

در زمینو                                            مروری بر برخی مطاضعات انجام شده  

 خاصض و آلاییده با عناصر  واسطوکادمیم تلىراید
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خَاظ هغٌاطیسی ٍ اپتیکی  صهیٌِاًجام ضذُ دس  هطالعاتهشٍسی تش تشخی  3-1

 کادهین تلَسایذ خالع

لجیُ‌‌اظCdTe ،‌ذٛال‌اِىتطٚ٘ی‌ٚ‌اپتیىی‌[24]ای‌وٝ‌تٛؾٍ‌زوتط‌حؿیٙی‌اضا ٝ‌قسٜ‌اؾت‌زض‌ٔمبِٝ

‌ا ‌زی ‌تبثغ ‌٘ٛاضی، ‌ؾبذتبض ‌ذبٔٛقی، ‌يطیت ‌قىؿت، ‌يطیت ‌ثب‌ِىتطیه، ‌پلاؾٕٖٛ ‌ا٘طغی ٚ‌ ثبظتبثٙسٌی

‌ٚ‌ضٚـ‌ٔٛج‌ترت‌تمٛیت‌قسٜ‌ذُی‌ثب‌پتب٘ؿیُ‌وبُٔ‌ٚ‌تمطیت‌(DFT٘ظطیٝ‌تبثؼی‌چٍبِی)‌اؾتفبزٜ‌اظ

ٔمساض‌زض‌ایٗ‌وبض‌.‌ٌطفتٝ‌اؾتضتؿبیت‌ٔٛضز‌ثطضؾی‌لطاض‌زض‌زٚ‌فبظ‌ٔىؼجی‌‌GGA‌‌ٚ GGA+Uٚ‌ٚٞبی

‌تّٛضایس‌ثٝ‌تطتیتتیٗ‌اتٓ‌ٞبی‌وبزٔیٓ‌-قؼبع‌ٔبفیٗ‌ٚ‌=7RK max=‌ٚ 14 Gmaxپبضأتط‌ٍٕٞطایی‌ ٚ 

a.u.4/2‌ٚ a.u.7/1ا٘تربة‌قسٜ‌اؾت.‌ا٘طغی‌لُغ‌٘یع‌وٝ‌خسایی‌حبِت‌ٞبی‌ظطفیت‌ٚ‌ٔغعٜ‌ضا‌تٛنیف‌‌

زض‌‌‌Å477/6ٔمساض‌تدطثی‌ثبثت‌قجىٝ‌زض‌ؾبذتبض‌ٔىؼجی‌ٕٞچٙیٗ‌.ثسؾت‌آٔسٜ‌اؾت‌-Ry6ٔی‌وٙس‌

‌ ‌ٌطفتٝ ‌ثّٛ‌قسٜ٘ظط ‌حدٓ ‌ثٝ ‌٘ؿجت ‌وُ ‌ا٘طغی ‌ؾبظی ‌ٔیٙیٕٓ ‌ثب ٚ(‌ ‌ثطای‌ض ‌قجىٝ ‌ثبثت ‌ؾبظی( ثٟیٙٝ

ٔ‌ ‌آٔس‌‌Å54/6ىؼجیؾبذتبض ‌اؾتثسؾت ٜ.‌‌ ‌قىُ ‌‌(1-3)زض ٚ‌ ‌وُ ‌ٞبی ‌حبِت ‌چٍبِی ؾبذتبض‌ٕ٘ٛزاض

 ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌زٚ‌تمطیت‌اقبضٜ‌قسٜ،‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.‌‌CdTeٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌٘ٛاضی‌

‌
‌GGA‌‌ٚ GGA+U[24.]ثب‌زٚ‌تمطیت‌‌CdTeثطای‌‌(‌:‌ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ٚ‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌ٔحبؾجٝ‌قس1ٜ-3قىُ)
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ٞیجطیساؾیٖٛ‌حبِت‌‌اظ‌تطاظ‌٘ٛاض‌ظطفیتپبییٗ‌تطیٗ‌زض‌ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌ایٗ‌تطویت‌

ٔی‌قٛز.‌ ‌Te-5p‌ٚ Cd-5sٞبی‌قبُٔ‌اٚضثیتبَ‌٘یع‌ثبلاییتطاظ‌‌.ٔی‌قٛز٘بقی‌‌Cd-4d‌ٚ‌ Te-5sٞبی

 یطز.٘كبت‌ٔی‌‌Cd-4p‌ٌٚ‌حبِت‌ٞبی‌ ‌Te-5p،Te-4dاؾیٖٛ‌حبِت‌ٞبی٘ٛاض‌ضؾب٘ف‌ػٕستب‌اظ‌ٞیجطیس

ٚ‌خبثدبیی‌ا٘طغی‌ٞبی‌پیٛ٘سی‌تطاظٞبی‌ Te-5s زض‌ایٗ‌وبض‌اؾتفبزٜ‌اظ‌پبضأتط‌ٞبثبضز‌ثبػث‌قىبفتٍی‌تطاظ

Cd-4d‌(ثٝ‌ؾٕت‌ٔمساض‌تدطثی‌eV‌10.قس‌)‌

تبثغ‌زی‌اِىتطیه،‌وٝ‌‌ٚ‌ٔٛٞٛٔی‌زض‌٘تبیح‌ثسؾت‌آٔسٜ‌اظ‌ٔحبؾجبت‌اپتیىی‌ثطای‌لؿٕت‌ٞبی‌حمیمی

زض‌‌eV14/4(‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت،‌لّٝ‌ٞبی‌ٟٕٔی‌زض‌ٔٛلؼیت‌ا٘طغی‌3-3(‌ٚ‌)2-3زض‌قىُ‌ٞبی‌)

‌ا٘طغی‌ ‌ٔٛلؼیت ‌زض ٚ‌ ‌اِىتطیه ‌زی ‌تبثغ ‌حمیمی ‌اِىتطیه‌‌eV12/5ثرف ‌زی ‌تبثغ ‌ٔٛٞٛٔی زض‌ثرف

‌‌زیسٜ‌ٔی‌قٛز.

‌
‌.[24]‌تّٛضایسوبزٔیٓ‌‌حمیمی‌تبثغ‌زی‌اِىتطیه‌لؿٕتٕ٘ٛزاض‌‌: (2-3قىُ)
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‌
‌.[24]‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌ٔٛٞٛٔی‌تبثغ‌زی‌اِىتطیه‌لؿٕت:‌ٕ٘ٛزاض‌‌(3-3قىُ‌)

کادهین تلَسایذ آلاییذُ تا  صهیٌِاًجام ضذُ دس  هطالعاتهشٍسی تش تشخی  3-2

 عٌاغش ٍاسطِ

ٚ‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ضٚـ‌پتب٘ؿیُ‌وبُٔ‌ٔٛج‌ترت‌تمٛیت‌قسWien2k‌‌ٌٜطٜٚ‌٘ٛض‌ثب‌ثىبضٌیطی‌وس‌ٔحبؾجبتی‌

%‌50‌ٚ%،‌25ثب‌غّظت‌ٞبی‌ آلاییسٜ CdTeذُی‌ثؼلاٜٚ‌اٚضثیتبَ‌ٔٛيؼی‌ثٝ‌ثطضؾی‌ذٛال‌ٔغٙبَیؿی‌

‌پطزاذتٙس]75 ‌وطْٚ %25‌ ‌تمطیت ‌اظ ‌ٔمبِٝ ‌ایٗ ‌زض .]GGA‌‌ ‌ا٘طغی ‌ٔمبیؿٝ ‌اؾت. ‌قسٜ ٞبی‌اؾتفبزٜ

ٖ‌زاز‌وٝ‌فبظ‌پبیساض‌ایٗ‌ؾیؿتٓ‌ٞب‌‌فطٚٔغٙبَیؽ‌اؾت.‌فبظٞبی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌ٚ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌٘كب

‌ٔىؼجی‌ ‌ؾبذتبض ‌قجىٝ ‌ثبثت ‌وبٞف ‌ثٝ ‌ٔٙدط ‌وطْٚ ‌غّظت ‌افعایف ‌وٝ ‌زاز ‌٘كبٖ ‌ٌطٜٚ ‌ایٗ ‌وبض ٘تبیح

CdTeثطضؾی‌ٔٙحٙی‌ٞبی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌ایٗ‌تطویجبت‌٘كبٖ‌زاز‌وٝ‌ایٗ‌ٔٛاز‌ٚیػٌی‌‌‌ ٔی‌قٛز.

وٝ‌) (ghزاض٘س.‌ٔمبزیط‌ٌبف‌٘یٓ‌فّعی‌)‌eV52/0 ثیكتط‌اظ‌ٞبی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌٘یٓ‌فّعی‌ثب‌ٌبف‌٘یٓ‌فّعی

(‌ایٗ‌تطویجبت‌وٝ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌تمطیت‌فٛق‌Egاؾت(‌ٚ‌ٌبف‌٘ٛاضی‌)‌cE‌ٚvEوٕیٙٝ‌ثیٗ‌زٚ‌ٔمساض

 (‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.1-3ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌زض‌خسَٚ‌)
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‌GGAثب‌تمطیت‌‌Cd1-xCr xTe(‌تطویجبت‌gh(‌ٚ‌ٌبف‌٘یٓ‌فّعی)Egای‌ٌبف‌٘ٛاضی)قسٜ‌ثط:‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌‌(1-3خسَٚ)

[25.]‌

gh(eV) Eg(eV) تطویت‌

64/0‌56/1‌Cd0.75 Cr0.25Te 

80/0‌96/1‌Cd0.50 Cr0.50Te 

58/0‌26/2‌Cd0.25 Cr0.75Te 

52/0‌62/2‌CrTe 

 

‌ ‌قسٜ ‌ٔحبؾجٝ ‌ٞبی ‌حبِت ‌چٍبِی ‌وٝ ‌زاز ‌٘كبٖ ‌ُٔبِؼٝ ‌ایٗ ‌ا٘طغی٘تبیح ‌ثبظٜ ‌‌-eV88/4 زض ‌eVتب

ٔی‌ثبقس.‌‌Te-5p‌،Cr-3d‌،Cd-5s‌‌ٚCd-4p%‌وطْٚ(‌٘بقی‌اظ‌حبِت‌ٞبی‌25)ثطای‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌قب29/1‌ُٔ

ٕٞچٙیٗ‌ٌبف‌ا٘طغی‌زض‌وب٘بَ‌اؾپیٗ‌پبییٗ‌ثب‌افعایف‌غظت‌وطْٚ‌ظیبز‌ٔی‌قٛز.‌زض‌ایٗ‌وبض‌قىبفتٍی‌

‌ ‌ٞبی ‌حبِت ‌ثیٗ ‌‌Cr-3dتجبزِی ٕٝ٘ٛ٘‌ ‌ایٗ ‌پبییٗ ٚ‌ ‌ثبلا ‌اؾت.‌‌eV34/2 ٔمساضاؾپیٗ ‌قسٜ ٔحبؾجٝ

‌Cr-3d‌‌ٚTe-5pثطضؾی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌٘كبٖ‌زاز‌وٝ‌یه‌ٞیجطیساؾیٖٛ‌لٛی‌ثیٗ‌حبِت‌ٞبی‌

ٚخٛز‌زاضز‌وٝ‌ایٗ‌ٞیجطیساؾیٖٛ‌ٔمساض‌ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌وطْٚ‌ضا‌اظ‌ٔمساض‌ثبض‌آظازـ‌وبٞف‌ٔی‌زٞس.‌

(‌ ‌قىُ ‌چ4-3زض ‌ٕ٘ٛزاض ‌وطٍْٚبِ( ‌ٞبی ‌اتٓ ‌خع ی ‌ٞبی ‌حبِت ‌تطویت‌ی ‌زض ‌تّٛضایس ٚ‌ ‌وبزٔیٓ ،

Cd0.75Cr0.25Te‌.ٓوٝ‌تٛؾٍ‌ایٗ‌ٌطٜٚ‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌اؾت،‌ضا‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙی‌

‌
 .Cd0.75Cr0.25Te[25]زض‌تطویت‌‌Cd، Te ‌ٚCr اتٓ‌ٞبی‌‌:‌ٔٙحٙی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌(4-3قىُ)
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‌Cd1-xCr xTe(‌ٚ‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌ٔٛيؼی‌تطویجبت‌Bحدٕی‌)(،‌ٔسa‌َٚٔمبزیط‌ثبثت‌قجىٝ‌)‌ :‌(2-3خسَٚ)

[25.]‌

‌(Bµ) MTe ‌(Bµ) MCd ‌(Bµ) MCr ‌(Bµ) Mtot ‌(GP) B (Å)  a تطویت‌

054/0-‌013/0‌745/3‌4‌78/43‌43/6‌Cr0.25Cd0.75Te 

096/0-‌025/0‌75/3‌4‌65/46‌45/4‌Cr0.50Cd0.50Te 

011/0-‌042/0‌708/3‌4‌81/48‌24/6‌Cr0.75Cd0.25Te 

124/0-‌---‌712/3‌4‌58/53‌16/6‌CrTe 

‌

٘كبٖ‌ٔی‌زٞٙس‌وٝ‌ایٗ‌ثبثت‌ٞب‌ثب‌افعایف‌غّظت‌وطْٚ‌‌٘تبیح‌ثسؾت‌آٔسٜ‌اظ‌ٔحبؾجٝ‌ثبثت‌ٞبی‌تجبزِی

‌وبٞف‌پیسا‌ٔی‌وٙٙس‌تب‌ثب‌ذٛال‌ٔغٙبَیؿی‌ایٗ‌آِیبغ‌ٕٞبًٞٙ‌قٛ٘س.‌

پتب٘ؿیُ‌وبُٔ‌ثؼلاٜٚ‌اٚضثیتبَ‌ٔٛيؼی‌ٚ‌ٌطٜٚ‌ِیٛ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ضٚـ‌ٔٛج‌ترت‌تمٛیت‌قسٜ‌ذُی‌ثب‌

‌‌ GGAتمطیت ‌ثب ‌آلاییسٜ ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌٘ٛاضی ‌ؾبذتبض ‌غّظت ‌،25ٞبی %50‌ ‌ٔٛضز‌%ٚ‌75 ‌ضا ‌وطْٚ %

ا٘طغی‌وُ‌ثط‌‌،8 ثطاثط‌ثب  RKmaxایٗ‌ٌطٜٚ‌ثب‌زض‌٘ظط‌ٌطفتٗ‌پبضأتط‌ٍٕٞطایی‌‌[.12ثطضؾی‌لطاض‌زاز٘س]

خسَٚ‌زض‌.‌ثسؾت‌آٚضزٜ‌ا٘سٔحبؾجٝ‌ٚ‌ؾپؽ‌ثبثت‌قجىٝ‌تؼبزِی‌ضا‌ضا‌‌ثطای‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞب‌حؿت‌حدٓ‌ؾَّٛ

(3-3(‌ ‌قجىٝ ‌ثبثت ‌ٔمبزیط )a‌ ‌ٔغٙبَیؿی(، ‌)‌ٌكتبٚض ‌فّعی‌(،Mوُ ‌٘یٓ ‌اؾپیٗ‌‌(GHM)‌ٌبف ‌ٌبف ٚ

 .ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت‌ثطای‌ایٗ‌تطویجبت‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌(GMIS)‌پبییٗ

(‌GMIS(‌ٚ‌ٌبف‌اؾپیٗ‌پبییٗ)GHMٌبف‌٘یٓ‌فّعی‌)(،‌M(،‌ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌وُ‌)aٔمبزیط‌ثبثت‌قجىٝ‌)‌:‌(3-3خسَٚ)

‌Cd1-xCr xTe‌‌[12.]تطویجبت‌

GHM(eV)  (eV) GMIS  (Å)a     ‌(Bµ) M تطویت‌

30/0‌36/2‌548/6‌4‌Cd0.75Cr0.25Te 

02/1‌24/2‌449/6‌4‌Cd0.5Cr0.5Te 

72/0‌28/2‌363/6‌4‌Cd0.25Cr0.75Te 

 

‌زض‌٘عزیىیاؾپیٗ‌اوثطیت‌)ثبلا(‌‌حبِت‌ٞبی‌ٚاثؿتٝ‌ثٝٔحبؾجٝ‌چٍبِی‌حبِت‌ٞب‌٘كبٖ‌زاز‌وٝ‌چٍبِی‌

ٕٞچٙیٗ‌٘تبیح‌ایٗ‌ثطضؾی‌٘كبٖ‌زاز‌وٝ‌‌.ٔی‌ثبقس‌Cr-3dؾٟٓ‌حبِت‌ٞبی‌٘بقی‌اظ‌تطاظ‌فطٔی‌ػٕستب‌

‌ثیٗ ‌اوثطیت ‌اؾپیٗ ‌‌-eV4٘ٛاضٞبی ٚeV5/1-‌‌ ‌ٞبی ‌حبِت ‌اظ ‌ٔی‌Te-5pػٕستب .‌ٌیط٘س ٘كبت

اؾپیٗ‌ثبلا‌زض‌تطاظ‌فطٔی‌تكىیُ‌ٔی‌‌ِی‌حبِت‌ٞبییؽ‌٘یٓ‌فّعی‌ثٝ‌زِیُ‌تٛظیغ‌ُّٔٛة‌چٍبفطٚٔغٙبَ
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زٔبٞبی‌%‌ضا‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس.‌25(‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌وط5‌ْٚ-3قىُ‌)قٛز.‌

وٛضی‌وبٔلا‌ثبلا‌زض‌ثؼًی‌اظ‌ایٗ‌تطویجبت‌٘یٓ‌فّعی‌ثٝ‌زِیُ‌ٌبف‌٘یٓ‌فّعی‌ػطیى‌آٖ‌ٞب‌ٚخٛز‌زاضز.‌

‌ه‌ٔفیس‌ثبقٙس.‌ٛا٘ٙس‌زض‌اؾپیٙتطٚ٘یایٗ‌ٔٛاز‌ٔی‌ت

‌
 ‌Cd0.75Cr0.25Te ‌[12.]زض‌تطویت‌Cd‌،Cr‌‌ٚTeچٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌اتٓ‌ٞبی‌ٔٙحٙی‌:‌ (5-3قىُ)

[،‌ثٝ‌ُٔبِؼٝ‌تغییطات‌ذٛال‌٘یٓ‌فّعی‌ٚ‌ٔغٙبَیؿی‌ای57‌ٗزض‌ٔمبِٝ‌زیٍطی‌وٝ‌وبض‌ٌطٜٚ‌ؾبیٙی‌اؾت]

‌ ‌ٞبی ‌غّظت ‌ثطای ‌وطْٚ ‌غّظت ‌زض ‌تغییط ‌ثب ‌5/12تطویجبت ٚ‌ ‌اظ‌%25 ‌ٌطٜٚ ‌ایٗ ‌اؾت. ‌قسٜ ‌پطزاذتٝ %

‌ ‌تمطیت ٚ‌ ‌ذُی ‌قسٜ ‌تمٛیت ‌ترت ‌ٔٛج ‌وبُٔ ‌پتب٘ؿیُ ‌اؾتفبزGGA‌‌ٜضٚـ ‌ٔحبؾجبت ‌ا٘دبْ ثطای

س.‌ٔحبؾجبت‌ا٘دبْ‌قسٜ‌٘كبٖ‌زاز‌وٝ‌آلایف‌وطْٚ‌ثٝ‌ایٗ‌تطویجبت‌ذٛال‌فطٚٔغٙبَیؿی‌اِمب‌ٔی‌وطز٘

%‌زض‌100ػلاٜٚ‌ثط‌ایٗ،‌ایٗ‌تطویجبت‌زض‌زٚ‌غّظت‌ثیبٖ‌قسٜ‌ذبنیت‌٘یٓ‌فّعی‌ثب‌لُجف‌اؾپیٙی‌‌وٙس.

-3زض‌خسَٚ)(‌ایٗ‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞب‌ضا‌Eg(‌ٚ‌ٌبف‌٘ٛاضی‌اؾپیٗ‌پبییٗ‌)aتطاظ‌فطٔی‌زاض٘س.‌ٔمبزیط‌ثبثت‌قجىٝ‌)

‌(‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ.4

‌Cd1-xCr xTe‌[26‌.] (‌تطویجبت‌Egاؾپیٗ‌پبییٗ‌) (‌ٚ‌ٌبف‌٘ٛاضیaٔمبزیط‌ثبثت‌قجىٝ‌)‌:‌(4-3خسَٚ)

Eg(eV) (Å) a  تطویت‌

58/1‌54/6‌Cd0.75Cr0.25Te 

10/1‌58/6‌Cd0.875Cr0.125Te 
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(‌ ‌خسَٚ ‌ٞبی ‌وط4‌ْٚ-3زازٜ ‌غّظت ‌وبٞف ‌ثب ‌پبییٗ ‌اؾپیٗ ‌٘ٛاضی ‌ٌبف ‌ٔمساض ‌وٝ ‌زٞٙس ‌ٔی ‌٘كبٖ )

ثطای‌خبیٍعیسٌی‌ثیكتط‌زض‌غّظت‌ٞبی‌‌Cr-3dوبٞف‌ٔی‌یبثس.‌ایٗ‌ضفتبض‌ثٝ‌تٕبیُ‌ثیكتط‌حبِت‌ٞبی‌

ٞبی‌وٕتط‌يؼیف‌تط‌ثب‌حبِت‌ خبیٍعیسٜ‌زض‌غّظت‌Cr-3dوٕتط‌وطْٚ‌٘ؿجت‌زازٜ‌ٔی‌قٛز.‌حبِت‌ٞبی‌

زض‌ایٗ‌تطویجبت‌ٔٙدط‌ثٝ‌ثطٕٞىٙف‌تجبزِی‌زٌٚبp-d‌‌ٚ‌ٝ٘ٞیجطیس‌ٔی‌قٛز.‌ٞیجطیساؾیTe-p‌‌ٖٛی‌ٞب

‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌وُ‌ٚ‌ٔٛيؼی‌ٞط‌ ‌ٔمبزیط ‌ٔی‌ٌطزز. ثطٚظ‌ذٛال‌ٔغٙبَیؿی‌زض‌ایٗ‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞب

‌(‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ.5-3ٕ٘ٛ٘ٝ‌ضا‌زض‌خسَٚ‌)

‌Cd1-xCr xTe‌[26.]ٔمبزیط‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌وُ‌ٚ‌ٔٛيؼی‌تطویجبت‌‌:‌(5-3خسَٚ)

‌(Bµ) Mtot ‌(Bµ) MTe ‌(Bµ) MCr ‌(Bµ) MCd تطویت‌

999/3‌059/0-‌777/3‌014/0‌Cd0.75Cr0.25Te 

994/3‌056/0-‌782/3‌021/0‌Cd0.875Cr0.125Te 

 

ٔمبزیط‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌٘تبیح‌ٌعاضـ‌قسٜ‌زض‌ایٗ‌خسَٚ‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞٙس‌ثب‌وبٞف‌غّظت‌وطْٚ‌

‌وبزٔیٓ‌ٚ‌وطْٚ‌ثٝ‌ٔمساض‌ا٘سوی‌افعایف‌ٔی‌یبثس.

‌ ‌تمطیت ‌اظ ‌اؾتفبزٜ ‌ثب ‌ٕٞىبضا٘ف ٚ‌ ‌قبضٔب ‌وبزٔیGGA‌‌ٌٓطٜٚ ‌اپتیىی ٚ‌ ‌ٔغٙبَیؿی ‌اِىتطٚ٘ی، ذٛال

[.‌ٔمبزیط‌ثبثت‌27%‌ٍٔٙٙع‌ضا‌ٔٛضز‌ثطضؾی‌لطاض‌زاز٘س]50%‌25‌ٚ%‌،‌5/12تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌غّظت‌ٞبی‌

‌ٔسَٚ‌حدٕی‌)a)قجىٝ‌ ،)B(ٔسَٚ‌حدٕی‌‌ ‌ٚ‌ٔكتك )B ٌ‌ٗآٔسٜ‌تٛؾٍ‌ای‌ ‌زض‌خسَٚ‌(‌ثسؾت طٜٚ

 .(‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت3-6)

B(‌ٚ‌ٔكتك‌ٔسَٚ‌حدٕی‌)B(،‌ٔسَٚ‌حدٕی‌)aٔمبزیط‌ثبثت‌قجىٝ‌)‌:‌(6-3خسَٚ) تطویجبت‌‌)Cd1-x MnxTe‌[27.]‌

B  ‌(GP)B (Å) a  تطویت‌

54/4‌92/34‌577/6‌Cd0.875Mn0.125Te‌

64/4‌61/35‌544/6‌Cd0.75Mn0.25Te‌

99/4‌78/37‌485/6‌Cd0.50Mn0.50Te‌

‌

ثٝ‌٘تبیح‌ثطضؾی‌ایٗ‌ٌطٜٚ‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌وٝ‌تطاظ‌فطٔی‌ثطای‌وب٘بَ‌اؾپیٗ‌پبییٗ‌ثب‌تغییط‌غّظت‌ٍٔٙٙع‌

‌ ‌ٞبی ‌ا٘طغی ‌ٔیؾٕت ‌خبثدب ‌٘ٛاض‌ ثیكتط ‌تجبزِی ‌ٞبی ‌ثبثت ‌ٔحبؾجبت ‌اظ ‌آٔسٜ ‌ثسؾت ‌ٔمبزیط قٛز.
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0Nضؾب٘ف) (ظطفیت‌ ‌٘ٛاض ٚ‌ )0N (‌ ‌ظطفیت ‌٘ٛاضٞبی ‌٘ٛاضی ‌ِجٝ ‌اؾپیٙی ‌قىبفتٍی ٚ‌ )vE‌ٚ‌ )

‌(‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.7-3ٞب‌زض‌خسَٚ‌)(‌cE‌ٕٝ٘ٛ٘ضؾب٘ف)

٘ٛاضٞبی‌ظطفیت‌ٚ‌ضؾب٘ف‌‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌قىبفتٍی‌اؾپیٙی‌ِجٝ‌٘ٛاضی‌ٚ‌ثبثت‌ٞبی‌تجبزِی‌:‌(7-3خسَٚ)

‌Cd1-x MnxTe‌[27‌.]تطویجبت‌

0N  0N  (eV) vE (eV) cE تطویت‌

42/1-‌32/0‌36/0-‌08/0‌Cd0.875Mn0.125Te 

13/1-‌28/0‌58/0-‌14/0‌Cd0.75Mn0.25Te‌

08/1-‌11/0‌10/1-‌11/0‌Cd0.5Mn0.5Te‌

‌

ثطضؾی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌ایٗ‌تطویجبت‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌وٝ‌زض‌٘عزیىی‌تطاظ‌

‌ ‌ٞبی ‌اٚضثیتبَ ‌ٞیجطیساؾیٖٛ ‌اظ ‌ظطفیت ‌٘ٛاض ‌ٞبی ‌حبِت ‌‌Mn-3dفطٔی، ٚTe-5p‌ُاؾت.‌‌تكىی‌ قسٜ

‌ؾٕت‌ ‌ثٝ ‌فطٔی ‌تطاظ ‌ٍٔٙٙع ‌غّظت ‌افعایف ‌ثب ‌وٝ ‌زٞٙس ‌ٔی ‌٘كبٖ ‌پبییٗ ‌اؾپیٗ ‌٘ٛاضی ‌ؾبذتبض ثطضؾی

‌ٌكتبٚض‌ ‌وٝ ‌ٔی‌زٞس ‌٘كبٖ ‌آٔسٜ ‌ثسؾت ‌ٔمبزیطٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی ‌قٛز. ‌ٔی ‌خبثدب ‌ثیكتط ‌ٞبی ا٘طغی

ی‌ٔغٙبَیؿی‌وبٞف‌ٔی‌یبثس‌ٚ‌ٌكتبٚضٞب‌p-dٔغٙبَیؿی‌ثٝ‌اظاء‌ٞط‌اتٓ‌ٍٔٙٙع‌ثٝ‌زِیُ‌ٞیجطیساؾیٖٛ‌

‌ٔمبزیط‌ٌكتبٚضٞبی‌ ٔٛيؼی‌وٛچىی‌زض‌خبیٍبٜ‌ٞبی‌وبزٔیٓ‌ٚ‌تّٛضایس‌غیطٔغٙبَیؿی‌ایدبز‌ٔی‌قٛز.

‌(‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.8-3ٔغٙبَیؿی‌ٔٛيؼی‌ٚ‌وُ‌ٞط‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌زض‌خسَٚ‌)

‌[.27(‌]Bµثط‌حؿت‌ٍٔٙتٖٛ‌ثٛٞط)‌Cd1-x MnxTeٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌ٔٛيؼی‌ٚ‌وُ‌تطویجبت‌‌:‌(8-3خسَٚ)

‌غّظت‌ٍٔٙٙع‌زض‌50/0‌25/0‌125/0‌ٕٝ٘ٛ٘

089/4‌078/4‌074/4‌Mn 

016/0‌009/0‌005/0‌Cd‌

043/0‌035/0‌018/0‌Te‌

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌و001/5‌001/5‌999/4‌‌ُ

‌ثٝ‌اظاء‌ٞط‌اتٓ‌ٍٔٙٙع

‌

‌ ‌افعاض ‌٘طْ ‌اظ ‌اؾتفبزٜ ‌ثب ‌ٕٞىبضاٖ ٚ‌ ‌ؾؼیس ‌ثب‌‌Wien2kٌطٜٚ ‌ذُی ‌قسٜ ‌تمٛیت ‌ترت ‌ٔٛج ‌ضٚـ ٚ

‌ ‌تمطیت ٚ‌ ‌ٔٛيؼی ‌اٚضثیتبَ ٚ‌ ‌وبُٔ ‌ثطضؾی‌GGAپتب٘ؿیُ ‌وبزٔیٓ‌‌ثٝ ‌اِىتطٚ٘ی ٚ‌ ‌ٔغٙبَیؿی ذٛال

‌فبظ‌پبیساض[28]پطزاذتٙسوجبِت‌ ‌%25ثب‌غّظت‌آلاییسٜ‌‌تّٛضایس فطٚٔغٙبَیؽ‌ؾیؿتٓ‌زض‌ایٗ‌ثطضؾی‌‌.
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B)ٔكتك‌ٔسَٚ‌حدٕی‌‌(،B)حدٕی‌‌ٔسَٚ‌(،a)‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌ثبثت‌قجىٝ‌ثسؾت‌آٔس.‌ٔمبزیط ‌)

 .(‌‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت9-3ایٗ‌تطویت‌زض‌خسَٚ‌)‌(Eg)‌ٚ‌ٌبف‌٘ٛاضی

B(،‌ٔكتك‌ٔسَٚ‌حدٕی‌)B(،‌ٔسَٚ‌حدٕی‌)aٔمبزیط‌ثبثت‌قجىٝ‌)‌:‌(9-3خسَٚ) (ٚ‌ٌبف‌٘ٛاضی‌‌)Egتطویت‌‌)

Cd0.75Co0.25Te‌[28.]‌

Eg(eV) B  ‌(GP) B  (Å)  a تطویت‌

8/0‌985/4‌41/50‌29/6‌Cd0.75Co0.25Te 

‌

(‌٘كبٖ‌زاز6‌ٜ-3)‌زض‌قىُ  Cd0.75Co0.25Teٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌ٕ٘ٛ٘ٝٚ‌خع ی‌‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ

‌.‌قسٜ‌اؾت

‌
 Cd0.75Co0.25Te وُ‌تطویتچٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌‌Co‌‌ٚTe‌ٚٔٙحٙی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌اتٓ‌ٞبی‌‌:‌(6-3قىُ)

[28].‌‌‌

ضفتبض‌٘یٓ‌فّعی‌‌ثب‌اؾپیٗ‌ثبلای‌‌ٔی‌زٞس‌وٝ‌ایٗ‌تطویت٘كبٖ‌‌ی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜچٍبِی‌حبِت‌ٞب‌ثطضؾی

‌ٔمبیؿٝ‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌ وٝ‌٘كبٖ‌زاز‌ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ٚ‌٘یٕطؾب٘ب‌ٚ‌اؾپیٗ‌پبییٗ‌فّعی‌زاض٘س.

‌اٚضثیتبَ‌ٞبیٚ‌ؾٟٓ‌وٛچىی‌اظ‌‌‌Co-3dٞبی‌قبُٔ‌اٚضثیتبَاؾپیٗ‌ثبلا‌حبِت‌ٞبی‌٘ٛاضٞبی‌ظطفیت‌
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Te-5pوٝ‌٘ٛاضٞبی‌ثیٗ‌زض‌حبِی‌ٔی‌قٛز؛‌eV‌5/5-تب‌eV ‌7/3-ػٕستب‌اظ‌حبِت‌ٞبی‌‌Te-5p٘كبت‌‌

فطٚٔغٙبَیؽ‌٘یٓ‌ذبنیت‌ٔی‌ٌیط٘س.‌٘ٛاض‌ضؾب٘ف‌اؾپیٗ‌الّیت‌تطاظ‌فطٔی‌ضا‌لُغ‌ٔی‌وٙس‌ٚ‌ٔٙدط‌ثٝ‌

‌ت ‌قسٜ ‌تكىیُ ‌چٟبضٚخٟی ‌ثّٛضی ‌ٔیساٖ ‌قٛز. ‌ٔی ‌فّعی ‌ٞبی ‌حبِت ‌تّٛضایس ‌ٞبی ‌یٖٛ ات3d‌‌ٓٛؾٍ

اظ‌حبِت‌ٞبی‌‌geٔی‌قىبفس‌وٝ‌حبِت‌ٞبی‌‌2gtٚ‌ؾٝ‌ٌبge‌‌ٝ٘وجبِت‌ضا‌ثٝ‌حبِت‌ٞبی‌تجٍٟٗ‌زٌٚب٘ٝ‌

2gt‌ٗ(‌ٕ٘ٛزاضٞبی‌ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ُٔبِؼٝ‌قسٜ‌ثطای‌7-3زض‌قىُ‌)‌تطی‌لطاض‌زاض٘س. زض‌ا٘طغی‌پبیی

‌حبِت‌ٞبی‌اؾپیٗ‌ثبلا‌ٚ‌پبییٗ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.

‌
‌Cd0.75Co0.25Te [28.] ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ثطای‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌اؾپیٗ‌ثبلا‌ٚ‌پبییٗ‌تطویت‌‌:‌(7-3قىُ)

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌وُ‌اتٓ‌ٞبی‌وجبِت‌زض‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌وٝ‌ایٗ‌تطویت‌‌ٔحبؾجٝ‌ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی

پبزٔٛاظی‌ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌وجبِت‌اؾت،‌‌ٟبؾٟٓ‌ثیكتطی‌اظ‌اتٓ‌ٞبی‌آ٘یٖٛ،‌وٝ‌ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌آ٘

‌ ‌ٕٞچٙیٗ ‌ٔىبٖزاض٘س. ‌زض ‌وجبِت ‌اؾپیٙی ‌خبیٍعیسٌی ‌اظ ‌وٛچىی ‌ٔغٙبَیؿی ‌ٞبی‌ٌكتبٚضٞبی ‌اتٓ

‌pثیٗ‌حبِت‌ٞبی‌‌زٞس.‌ثطضؾی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌٘كبٖ‌ٔی‌وبزٔیٓ‌اِمب‌ٔی‌قٛز

‌آ ‌ٞبی ‌حبِت ٚ‌ ‌‌d٘یٖٛ ‌ٞبی ‌اتٓ ‌وجبِت ‌زاضزٞیجطیساؾیٖٛ ‌ٌكتبٚضٞبی‌‌.ٚخٛز ‌ٞیجطیساؾیٖٛ ایٗ

ٚ‌تِٛیس‌ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌ٔٛيؼی‌وٛچىی‌‌زازٜٔغٙبَیؿی‌اتٓ‌وجبِت‌ضا‌اظ‌ٔمساض‌ثبض‌آظازـ‌وبٞف‌

ذٛال‌‌ثطضؾیثٝ‌ٔٙظٛض‌ؼٝ‌زض‌ایٗ‌ُٔبِ.‌ٕ٘بیسزض‌خبیٍبٜ‌اتٓ‌ٞبی‌غیطٔغٙبَیؿی‌وبزٔیٓ‌ٚ‌تّٛضایس‌ٔی‌
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0Nثبثت‌ٞبی‌تجبزِی‌‌ٔٛضز‌٘ظط‌تطٔٛزیٙبٔیىی‌تطویت ‌‌ٚ0N ثب‌‌ٔحبؾجٝ‌قس٘س.‌ایٗ‌پبضأتطٞب٘یع‌‌

‌ ‌قٛ٘س. ‌ٔی ‌ٔحبؾجٝ ‌ظطفیت ٚ‌ ‌ضؾب٘ف ‌٘ٛاضٞبی ‌اؾپیٙی ‌قىبفتٍی ‌زض‌ترٕیٗ ‌ثطضؾی ‌ایٗ ٘تبیح

 اؾت.(‌ٌعاضـ‌قس10‌ٜ-3خسَٚ)

ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌قىبفتٍی‌اؾپیٙی‌ِجٝ‌٘ٛاضی‌ٚ‌ثبثت‌ٞبی‌تجبزِی‌٘ٛاضٞبی‌ظطفیت‌ٚ‌ضؾب٘ف‌‌:‌(10-3)‌خسَٚ

‌.Cd0.75Co0.25Te [28]تطویت‌

0N  0N  (eV) 
cE (eV) 

vE تطویت‌

5909/0-‌964/3-‌97/2-‌4432/0-‌Cd0.75Co0.25Te 

‌

‌وٝ ‌زٞٙس ‌ٔی ‌٘كبٖ ‌آٔسٜ ‌ثسؾت ‌‌٘تبیح 0Nٔمساض ‌‌ ‌ٔمساض ‌اظ 0Nوٛچىتط ‌ٝو‌ ‌‌اؾت؛ ‌ٔؼٙی آٖ‌ثٝ

‌حبِت ‌ثیٗ ‌ثطٕٞىٙف ‌وٝ ‌ٞبی‌‌ sاؾت ‌حبِت ٚ‌ ‌٘مd‌‌ُٝوبتیٖٛ ‌زض ‌ضؾب٘ف(‌‌وجبِت ‌٘ٛاض )ٔیٙیٕٓ

 ٘ٛاض‌ظطفیت‌اؾت.‌‌ثیكیٙٝزض‌  p-dيؼیف‌تط‌اظ‌ثطٕٞىٙف‌

 

 

 

 

‌

 

 



41 

 

 

 م:چهار فصل 

 خاصض  لىرایدکادمیم ت اپتیکی   و   الکترونی  محاسبو خىاص 
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 هقذهِ

‌ ‌ٔحبؾجبتی ‌وس ‌اظ ‌اؾتفبزٜ ‌ثب ‌٘بٔٝ ‌پبیبٖ ‌اظ ‌فهُ ‌ایٗ ‌اپتیىی‌‌Wien2kزض ‌ذٛال ٚ‌ ‌اِىتطٚ٘ی ؾبذتبض

‌لطاض‌ٌطفتٝ‌اؾت.ٚ‌تحّیُ‌ثطضؾی‌(‌ٔٛضز‌ ظیٙه‌ثّٙس )‌ٔىؼجی‌زض‌فبظ‌پبیساضذبِم‌‌CdTe٘یٕطؾب٘بی‌

ثطای‌ٔحبؾجٝ‌ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ٚ‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌ثّٛض،‌اظ‌ضٚـ‌أٛاج‌ترت‌‌Wien2kزض‌وس‌ٔحبؾجبتی‌

‌ذُی ‌قسٜ ‌‌تمٛیت ‌وبُٔ ‌پتب٘ؿیُ ‌تبثثب ‌٘ظطیٝ ‌چبضچٛة ‌زض ‌چٍبِی ‌ٔؼبزلات‌‌( DFT )ؼی ‌حُ ثطای

قٓ‌اؾتفبزٜ‌ٔی‌قٛز.‌ٔتغیط‌انّی‌زض‌ایٗ‌ضٚـ‌چٍبِی‌اثط‌اِىتطٚ٘ی‌اؾت‌ٚ‌یبذتٝ‌ٚاحس‌ثّٛض‌ثٝ‌ -وٛٞٗ

 -زضٖٚ‌وطٜ‌ٞبی‌ٔبفیٗٚ‌٘بحیٝ‌ثیٗ‌خبیٍبٞی‌تمؿیٓ‌ٔی‌قٛز.‌تیٗ‌اَطاف‌ٞط‌اتٓ‌ -وطٜ‌ٞبی‌ٔبفیٗ

تٛاثغ‌ٍٙط‌ته‌شضٜ‌زض‌ا٘طغی‌ثبثت‌ٚ‌ٔؼبزِٝ‌قطٚزیثطٞٓ‌ٟ٘ی‌خٛاة‌ٞبی‌قؼبػی‌،‌وٝ‌اظ‌تیٗ‌تٛاثغ‌ٔٛج

وٝ‌زض‌٘بحیٝ‌ثیٗ‌خبیٍبٞی‌ٔدٕٛػٝ‌‌ثؿٍ‌زازٜ‌ٔی‌قٛ٘س؛‌زض‌حبِیثسؾت‌ٔی‌آیٙس،‌ٞبضٔٛ٘یه‌وطٚی‌

ٖٚ‌ٞبی‌ظطفیتی‌اِىتطت‌ٔٛضز‌اؾتفبزٜ‌لطاض‌ٔی‌ٌیطز.‌ضفتبض‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌ٔغعی‌٘ؿجیتی‌ٚ‌پبیٝ‌ٔٛج‌تر

‌.[28ٔی‌قٛز]٘یٕٝ‌٘ؿجیتی‌زض‌٘ظط‌ٌطفتٝ‌

 پاساهتشّای ٍسٍدی ًشم افضاس 4-1

(‌GGA)‌ؾبذتبض‌ذبِم‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌زٚ‌تمطیت‌قیت‌تؼٕیٓ‌یبفتٝ‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌ذٛال‌اِىتطٚ٘یٔحبؾجبت‌

ؾجبت‌وٙتطَ‌وٝ‌ٍٕٞطایی‌ؾطی‌پبیٝ‌ضا‌زض‌ٔحب‌=RMTKmax 9ٚ‌ٔمبزیط‌ثٟیٙٝ‌‌(LDA) ٚ‌چٍبِی‌ٔٛيؼی

ثیكیٙٝ‌ثطزاض‌ٔٛج‌‌Kقؼبع‌وٛچىتطیٗ‌وطٜ‌ٔبفیٗ‌ا‌تیR‌‌ٚ‌ٗزض‌ایٗ‌ضاثُٝ‌وٝ‌؛‌ٔی‌وٙس،‌ا٘دبْ‌قس٘س

‌10(‌ثطای‌ثؿٍ‌چٍبِی‌ثبض‌ثطاثط‌ثب‌‌lmaxزض‌قجىٝ‌ٚاضٖٚ‌اؾت.‌ٕٞچٙیٗ‌ثیكیٙٝ‌ػسز‌وٛا٘تٛٔی‌ٔساضی)‌

.1ٚ‌ثؿٍ‌پتب٘ؿیُ‌ٚ‌چٍبِی‌ثبض‌زض‌٘بحیٝ‌ثیٗ‌خبیٍبٞی‌تب‌ا٘تربة .au ‌13 Gmax=ا٘دبْ‌قس٘س‌.‌

‌ٔبفیٗ‌ ‌ٞبی ‌وطٜ ‌قؼبع ‌ٔحبؾجبت ‌ا٘دبْ ‌‌-ثطای ‌ٞبی ‌اتٓ ‌‌Cd تیٗ ٚTeتطتی‌‌ ‌ثطاثطثٝ ‌a.u. ‌40/2ت

ٚa.u.50/2ٚ‌ٞیچ‌٘كت‌‌‌ ‌ثٝ‌ٌٛ٘ٝ‌ای‌وٝ‌ایٗ‌وطٜ‌ٞب‌ٕٞپٛقب٘ی‌٘ساقتٝ‌ثبقٙس ثبضی‌اظ‌ا٘تربة‌قس٘س؛

‌ثبقس؛ ‌٘ساقتٝ ‌ٚخٛز ‌ث ٞؿتٝ ‌خساؾبظی ‌ا٘طغی ‌ثبقس. ‌قسٜ ‌تًٕیٗ ‌وُ ‌ا٘طغی ‌ٍٕٞطایی ‌ثٙبثطایٗ یٗ‌ٚ
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ٚ‌ثب‌تٛخٝ‌ثٝ‌آٖ‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌ثٝ‌ؾٝ‌ٌطٜٚ‌اِىتطٖٚ‌‌ثسؾت‌آٔس‌-Ry8حبِت‌ٞبی‌ٔغعٜ‌ٚ‌ظطفیت‌ثطاثط‌ثب‌

‌(‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.1-4خسَٚ‌)‌زضٔغعٜ‌ٚ‌ظطفیتی‌تمؿیٓ‌قس٘س.‌‌ایٗ‌ٌطٜٚ‌ثٙسی‌‌ٞبی‌ٔغعٜ،‌قجٝ

‌.CdTeٞب‌ثٝ‌ٔغعٜ،‌قجٝ‌ٔغعٜ‌ٚ‌ظطفیتی‌زض‌‌ِىتطٌٖٚطٜٚ‌ثٙسی‌ا‌:‌(1-4خسَٚ)

 ظطفیت قجٝ‌ٔغعٜ ٔغعٜ‌‌ اتٕیػسز‌ اتٓ

Cd 48 1s
22s

22p
63s

23p
63d

10 4s
24p

6 4d
105s

2 

Te 52 1s
22s

22p
63s

23p
63d

104s
24p

6
 4d

10
 5s

25p
4 

 

 طَل ٍ صاٍیِ پیًَذ 4-1-1

‌آٔسٜ،‌ٔمساض‌ََٛ‌ٚ‌ظاٚیٝ‌پیٛ٘س‌ثیٗ‌اتٓ‌ٞبی‌‌ ‌اؾتفبزCd‌‌ٚTe‌ٜاظ‌زیٍط‌٘تبیح‌ثسؾت اظ‌‌اؾت‌وٝ‌ثب

‌.(‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت2-4زض‌خسَٚ)٘س؛‌وٝ‌٘تبیح‌آٖ‌ٔحبؾجٝ‌قس‌CdTeٔىبٖ‌اتٓ‌ٞبی‌فٛق‌زض‌ؾبذتبض‌

‌.زض‌فبظ‌ٔىؼجی‌CdTeََٛ‌ٚ‌ظاٚیٝ‌پیٛ٘س‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌:‌(‌2-4خسَٚ)

‌Cd-Te-Cdظاٚیٝ‌پیٛ٘س‌‌Cd-Teََٛ‌پیٛ٘س‌

Å718/2 )ٝ47/109)زضخ‌

‌

ٔمساض‌ثبض‌وُ‌اتٓ‌‌،ٚ‌ثب‌ٚاضز‌وطزٖ‌پبضأتطٞبی‌يطٚضی‌‌ LDA‌ٚGGAٕٞچٙیٗ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌زٚ‌تمطیت‌

.‌٘تبیح‌ایٗ‌ٔحبؾجبت‌زض‌خسَٚ‌تیٗ‌ٞط‌اتٓ‌ٚ‌ثبض‌ثیٗ‌خبیٍبٞی‌ٔحبؾجٝ‌قس٘س‌-ٞب،‌ثبض‌زاذُ‌وطٜ‌ٔبفیٗ

‌قسٜ‌اؾت.‌(‌ٌعاضـ4-4)‌(‌3ٚ-4)‌ٞبی

‌. GGAاتٓ‌ثب‌تمطیت‌ٞط تیٗ‌ٚ‌ثبض‌ثیٗ‌خبیٍبٞی‌-ٔمبزیط‌ثبض‌وُ‌اتٓ‌ٞب،‌ثبض‌زاذُ‌وطٜ‌ٔبفیٗ:‌(‌3-4) خسَٚ

ثبض‌ثیٗ‌

‌خبیٍبٞی)اِىتطٖٚ(

تیٗ‌‌–زاذُ‌وطٜ‌ٔبفیٗ ثبض‌

‌)اِىتطٖٚ(
‌)اِىتطٖٚ( وُثبض‌

‌اتٓ

796/1‌204/46‌48‌Cd 

513/2‌487/49‌52‌Te‌
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‌. LDAتیٗ‌ٚ‌ثبض‌ثیٗ‌خبیٍبٞی‌ٞط‌اتٓ‌ثب‌تمطیت‌-ٔمبزیط‌ثبض‌وُ‌اتٓ‌ٞب،‌ثبض‌زاذُ‌وطٜ‌ٔبفیٗ‌:‌(4-4خسَٚ)

ثبض‌ثیٗ‌

‌خبیٍبٞی)اِىتطٖٚ(

‌تیٗ‌-زاذُ‌وطٜ‌ٔبفیٗ‌ثبض‌

‌)اِىتطٖٚ(
‌وُ‌)اِىتطٖٚ(ثبض‌

‌اتٓ

688/1‌312/46‌48‌Cd 

432/2‌568/49‌52‌Te‌

 

تیٗ‌‌-(‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞٙس‌ٔمساض‌ثبض‌زاذُ‌وطٜ‌ٞبی‌ٔبفی4ٗ-4(‌ٚ‌)3-4ٕٞبُ٘ٛض‌وٝ‌زازٜ‌ٞبی‌خسَٚ‌)

ثیكتط‌ٚ‌زض‌٘تیدٝ‌ثبض‌ثیٗ‌خبیٍبٞی‌آٖ‌ٞب‌وٕتط‌‌GGAاظ‌تمطیت‌‌LDAزض‌تمطیت‌‌Cd‌‌ٚTeاتٓ‌ٞبی‌

‌اؾت.

 CdTe  تْیٌِ ساصی پاساهتشّای ضثکِ ٍ خَاظ ساختاسی 4-2

 ساختاستْیٌِ ساصی  4-2-1

ٚ‌ؾپؽ‌ثب‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی‌ا٘طغی‌٘ؿجت‌ثٝ‌حدٓ‌‌٘سآغبظ‌قس‌Å‌48/6ٔحبؾجبت‌اِٚیٝ‌ثب‌ثبثت‌قجىٝ‌تدطثی‌

(‌ایٗ‌٘تبیح‌5-4.‌زض‌خسَٚ‌)٘سٔحبؾجٝ‌قس‌ ‌LDA‌ٚGGAثت‌قجىٝ‌٘ظطی‌ثّٛض،‌ثب‌زٚ‌تمطیت‌ثّٛض،‌ثب

‌قسٜ‌اؾت.‌ٌعاضـزیٍطاٖ‌‌تئٛضی ثٝ‌ٕٞطاٜ‌٘تبیح‌پػٚٞف‌ٞبی

‌.GGA ‌‌ٚLDAثب‌زٚ‌تمطیتCdTe ٔمبزیط‌ثبثت‌قجىٝ‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌:‌‌(5-4خسَٚ‌)

 وبض‌زیٍطا‌LDA‌GGA‌ٖٔمساض‌تدطثی‌ٚاحس‌ثبثت‌قجىٝ

LDA‌
 وبض‌زیٍطاٖ

GGA‌

Å‌48/6[29]‌279/6‌671/6‌50/6[30]‌706/6[30]‌

‌

ٔمساض‌ٔمبزیط‌ثبثت‌قجىٝ‌ٞبی‌ثسؾت‌آٔسٜ‌زض‌تٛافك‌ذٛثی‌ثب‌زٞٙس‌ ٕٞبُ٘ٛض‌وٝ‌ایٗ‌٘تبیح‌٘كبٖ‌ٔی

.‌ٔمبیؿٝ‌٘تبیح‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌[30]زیٍط‌اؾت تدطثی‌ٚ‌٘تبیح‌ٌعاضـ‌قسٜ‌تٛؾٍ‌ٌطٜٚ‌ٞبی‌تحمیمبتی

‌LDA تمطیت‌‌ثعضٌتط‌اظ‌ٔمساض‌تدطثی‌ٚ‌ثبثت‌قجىٝ‌حبنُ‌اظ‌GGAٔمساض‌ثبثت‌قجىٝ‌حبنُ‌اظ‌تمطیت‌

‌وٛچىتط‌اظ‌ٔمساض‌تدطثی‌اؾت.

ثٟیٙٝ‌ؾبظی‌حدٓ‌ؾَّٛ‌ثب‌ٚضزـ‌حدٓ‌آٖ‌حَٛ‌حدٓ‌اِٚیٝ‌ای‌وٝ‌اظ‌ثبثت‌قجىٝ‌تدطثی‌ثسؾت‌آٔسٜ‌

‌حدٓ ‌حؿت ‌ثط ‌ا٘طغی ‌ٔٙحٙی ‌تطؾیٓ ٚ‌ ‌حدٓ ‌ٞط ‌ثٝ ‌ٔطثٌٛ ‌پبیٝ ‌حبِت ‌ا٘طغی ‌ٔحبؾجٝ ‌ٔی‌ٚ ‌حبنُ ،
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ٖ‌ثبثت‌قجىٝ‌ایٗ‌ٕ٘ٛزاض‌ٔؼطف‌ثٟیٙٝ‌ا٘طغی‌ٚ‌حدٓ‌تؼبزِی‌اؾت‌وٝ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌آ‌وٕیٙٝقٛز.‌٘مُٝ‌

ٔسَٚ‌حدٕی،‌وٝ‌ا٘طغی‌لاظْ‌ثطای‌ایدبز‌یه‌تغییط‌قىُ‌‌،ثب‌ا٘دبْ‌ثٟیٙٝ‌ؾبظیثٟیٙٝ‌ثسؾت‌ٔی‌آیس.‌

‌اؾت ‌ثّٛض ‌زض ‌قٛز.‌‌،ٔؼیٗ ‌ٔی ‌ٔحبؾجٝ ‌پصیطی ‌تطاوٓ ٚ‌ ‌فكبض ‌ثٝ ‌٘ؿجت ‌حدٕی ‌ٔسَٚ ‌ٔكتك ٚ

(‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ضٚاثٍ‌ظیط‌ثسؾت‌ٔی‌ P (‌ٚ‌‌فكبض‌)k تطاوٓ‌پصیطی‌)‌(،‌ B پبضأتطٞبی‌ٔسَٚ‌حدٕی‌)

‌:[31]آیٙس

(4-1‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
2

0 2
( ) ( )T

P E
B V V

V V


 
  

 
 

(4-2‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌1
K

B
‌

(4-3)
‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

0( )T

E
P

V



 


‌

ضا‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ضاثُٝ‌‌یٔی‌تٛاٖ‌فكبض‌اػٕبَ‌قسٜ‌ثٝ‌ٌبظ‌اِىتطE‌٘ٚثٙبثطایٗ‌ثب‌زاقتٗ‌ا٘طغی‌حبِت‌پبیٝ‌

‌آٚضز.4-3) ‌ثسؾت )‌‌ ‌ٔحبؾجٝ ‌٘تبیح ‌پصیطی ‌تطاوٓ ٚ‌ ‌حدٕی ‌ٔسَٚ ‌ٔكتك ‌حدٕی، زض‌‌CdTeٔسَٚ

‌ٔمبیؿٝ‌قسٜ‌اؾت.‌ٌطٜٚ‌ٞبی‌زیٍط‌ٚ‌ثب‌٘تبیح‌٘ظطی‌ٚ‌تدطثی(‌ٌعاضـ‌‌6-4)‌خسَٚ

‌ GGAثب‌زٚ‌تمطیت‌CdTeٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌ٔسَٚ‌حدٕی،‌ٔكتك‌ٔسَٚ‌حدٕی‌ٚ‌تطاوٓ‌پصیطی‌:‌(‌6-4خسَٚ)

‌ٚLDA.‌

 GGAوبضزیٍطاLDA‌ٖ وبضزیٍطا‌LDA‌GGA‌ٖٔمساضتدطثی‌وٕیت

‌‌5/44[34]‌107/47‌063/42‌94/48[32]‌91/43[30](GPٔسَٚ‌حدٕی)

‌[33]‌85/3[32]‌224/5‌716/4‌47/4[33]‌40/6ٔكتك‌ٔسَٚ‌حدٕی

‌[30]‌028/0[32]‌021/0‌023/0‌020/0[34]‌022/0تطاوٓ‌پصیطی

 

(‌٘كب2‌ٖ-4(‌ٚ‌)1-4ٞبی‌)زض‌قىGGA ‌‌ٚLDA‌‌ُ ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌زٚ‌تمطیت‌٘تبیح‌ایٗ‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی

 .زازٜ‌قسٜ‌اؾت
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‌
‌. GGAثب‌تمطیتٔحبؾجٝ‌قسCdTe‌‌ٜٕ٘ٛزاض‌ا٘طغی‌ثط‌حؿت‌حدٓ‌:‌‌(1-4)‌قىُ

 
‌. LDAثب‌تمطیت‌ٔحبؾجٝ‌قسCdTe‌ٜٕ٘ٛزاض‌ا٘طغی‌ثط‌حؿت‌حدٓ‌:‌(‌2-4)‌قىُ

((‌ضؾ4‌ٓ-4)‌ضاثُٝ)‌1زض‌ایٗ‌٘طْ‌افعاض‌ٕ٘ٛزاض‌ا٘طغی‌ثط‌حؿت‌حدٓ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ٔؼبزِٝ‌حبِت‌ٔٛض٘بٌٖٛ

 [:32ٔی‌قٛز]

(4-4‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌0

( )

( ) 1
1

v
B

vBv
E v c

B B

 


 
   

   
  

 

B ‌وٝ‌زض‌ایٗ‌ضاثُٝ ‌،ٔكتك‌ٔسَٚ‌حدٕی‌٘ؿجت‌ثٝ‌فكبضv0‌ٚ‌‌ٓحدٓ‌تؼبزِی‌ؾیؿت  c ٔمساض‌یه‌

‌اؾت. ‌)‌ثبثت ‌ٞبی ‌قىُ ‌ثٝ ‌تٛخٝ ‌)1-4ثب ٚ‌ ‌قس4-2‌ٜ( ‌ٔحبؾجٝ ‌تؼبزِی ‌ا٘طغی ‌وٝ ‌قٛز ‌ٔی ‌ٔكبٞسٜ )

‌LDAوٕتط‌اظ‌ا٘طغی‌تؼبزِی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌تمطیت‌‌GGAثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌تمطیت‌‌CdTeثطای‌

 اؾت.

                                                      
1‌ Murnaghan  
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‌

 GGAتقشیة تا CdTe  الکتشًٍی تشسسی ساختاس 4-3

                                                                                       1ساختاس ًَاسی 4-3-1

 ‌ ٚ‌ ‌ا٘طغی ‌ثیٗ ‌ضاثُٝ ‌وٝ ‌خبٔسات، ‌٘ٛاضی ‌)ؾبذتبض ‌حُ‌ E-Kٕٔٙتْٛ ‌ثب ‌ٔؼٕٛلا ‌ٞبؾت، ‌آٖ تمطیجی‌‌(

ذبِم‌‌CdTeجٝ‌ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ثطای‌ٔحبؾ‌ٔؼبزِٝ‌قطٚزیٍٙط‌یه‌ٔؿبِٝ‌ته‌اِىتطٚ٘ی‌ثسؾت‌ٔی‌آیس.

‌ ‌ا٘طغی ‌ٔحسٚزٜ ‌‌eV 8تب‌-eV14زض ‌ثب ‌اظ ‌زض‌GGA  ‌تمطیتاؾتفبزٜ ‌ثطضؾی ‌ایٗ ‌٘تیدٝ ‌وٝ ‌قس ا٘دبْ

 .٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت(‌3-4)قىُ‌

 
‌. GGAتمطیتثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ذبِم‌CdTe ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌:‌(‌3-4) قىُ

‌ٌٛ٘ٝ‌وٝ‌زض‌قىُ‌) ‌تب3-4ٕٞبٖ ‌زض‌٘بحیٝ‌ا٘طغی‌ثیٗ‌نفط ‌زیسٜ‌ٔی‌قٛز ) ‌eV73/0بذتبض‌٘ٛاضی‌ؾ‌

‌وٝ‌ٚیػٌی‌ٔٛاز‌٘یٕطؾب٘ب‌ثٛؾیّٝ‌یه‌ٌبف ‌ا٘طغی، ‌ثٝ‌زٚ‌٘بحیٝ‌تمؿیٓ‌قسٜ‌اؾت. ٘ٛاضٞبی‌ایدبز‌ؾت،

٘بقی‌ٔی‌‌ 5s‌Cd-‌ٚTe-5pاٚضثیتبَ‌ٞبی‌‌اظ‌ٞیجطیساؾیٖٛ‌-eV‌5قسٜ‌زض‌٘بحیٝ‌ا٘طغی‌ثیٗ‌نفط‌تب‌

ا٘س.‌زض‌٘ٛاض‌ضؾب٘ف‌٘یع‌خبیٍعیسTe-s‌‌ٚ Te-p‌ٜاٚضثیتبَ‌ٞبی‌‌-eV 9 تب‌-eV‌7قٛز.‌زض‌ٔحسٚزٜ‌ا٘طغی‌

ٕٞپٛقب٘ی‌زاض٘س.‌ٌبف‌ا٘طغی‌ثسؾت‌آٔسٜ‌اظ‌ایCd‌‌ٗاتٓ‌ٞبی‌Te‌‌ٚ‌ pاتٓ‌ٞبی‌‌4d‌‌ٚ5pٞبی‌ اٚضثیتبَ

                                                      
1
Band structure 
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‌ ٔحبؾجبت ٚ‌ ‌ٔؿتمیٓ )‌ ‌ظطفیت ‌٘ٛاض ‌ثیكیٙٝ ٚ‌ ‌ضؾب٘ف ‌٘ٛاض ‌وٕیٙٝ ‌ثیٗ ‌ ‌ا٘طغی ‌فبنّٝ (‌ ‌‌‌‌‌‌‌‌‌حسٚززض

eV‌73/0‌َٚثطایتدطثی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌تئٛضی‌ٚ‌(‌ٔمساض‌ٌبف‌٘ٛاضی‌7-4) ٔی‌ثبقس.‌زض‌خس‌CdTeضا‌‌‌

‌.ٌعاضـ‌وطزٜ‌ایٓ

‌‌.GGAتمطیتاؾتفبزٜ‌اظ‌ثب‌‌CdTeٔمبزیط‌ٌبف‌٘ٛاضی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌‌:‌(7-4) خسَٚ
‌(eVوبض‌زیٍطاٖ)‌(eVایٗ‌وبض‌)‌(eVٔمساض‌تدطثی)

60/1[26]‌73/0‌86/0[26]‌

 

 1(DOSs) اچگالی حالت ّ 4-3-2

چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌اِىتطٚ٘ی‌ثیبٍ٘ط‌تؼساز‌حبِت‌ٞبی‌ٔدبظ‌زض‌ٚاحس‌ٌؿتطٜ‌ا٘طغی‌اؾت.‌ٔٙحٙی‌چٍبِی‌

ٞبی‌اِىتطٚ٘ی‌َیفی‌اؾت‌وٝ‌٘حٜٛ‌تٛظیغ‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌ضا‌زضٖٚ‌ٞطیه‌اظ‌اٚضثیتبَ‌ٞبی‌اتٕی‌٘كبٖ‌حبِت‌

ٔی‌زٞس‌ٚ‌ثٝ‌وٕه‌آٖ‌ٔی‌تٛاٖ‌ؾٟٓ‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌اٚضثیتبَ‌ٞطیه‌اظ‌اتٓ‌ٞبی‌قطوت‌وٙٙسٜ‌زض‌تطویت‌ضا‌

‌‌CdTeاؾپیٗ‌ٞبی‌ثبلا‌ٚ‌پبییٗ‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌[.‌٘تبیح‌ثطضؾی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی37ثٝ‌زضؾتی‌ثیبٖ‌ٕ٘ٛز]

‌(‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.‌4-4)‌زض‌قى‌GGA‌ُثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌تمطیت‌eV 15تب‌-eV‌15زض‌ٔحسٚزٜ‌ا٘طغی

‌
‌. GGAاؾپیٗ‌ثبلا‌ٚ‌پبییٗ‌ثب‌تمطیت‌ٔطثٌٛ‌ثCdTe‌ٝچٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌:‌(‌4-4قىُ)

٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.‌(‌تطاظ‌فطٔی‌ثٝ‌٘مُٝ‌نفط‌ٔٙتمُ‌قسٜ‌ٚ‌ثب‌ذٍ‌٘مُٝ‌چی4‌ٗ-4زض‌ٕ٘ٛزاض‌قىُ‌)

‌فطٔی‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌٘ٛاض‌ضؾب٘ف‌ٚ‌تط ‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌٘ٛاض‌ظطفیتتطاظٞبی‌ثبلای‌تطاظ ٔی‌‌‌CdTeاظٞبی‌ظیط‌آٖ

                                                      
1
Density Of States  
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‌زضٙثبق ‌ٕٞبٖ‌َٛض‌وٝ ‌وُ‌ثسؾتایٗ‌قىُ‌‌س. ‌وٙیٓ‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی ‌ٔط‌ٔكبٞسٜ‌ٔی ثٌٛ‌ثٝ‌آٔسٜ

؛‌وٝ‌٘كبٍ٘ط‌ثبلا‌ٔی‌ثبقٙس‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌اؾپیٗ‌ٞبیوبُٔ‌ثب‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌اؾپیٗ‌ٞبی‌پبییٗ‌زض‌تمبضٖ‌

‌ ‌زض ‌ٔغٙبَیؿی ‌ذٛال ‌ٚخٛز ‌اؾت.‌CdTeػسْ ‌٘ٛاضٞبی‌‌ذبِم ‌وٝ ‌قٛز ‌ٔی ‌زیسٜ ‌٘یع ‌قىُ ‌ایٗ زض

 اظ‌یىسیٍط‌خسا‌قسٜ‌ا٘س.‌‌eV73/0ظطفیت‌ٚ‌ضؾب٘ف‌ثب‌یه‌ٌبف‌ا٘طغی‌زض‌حسٚز‌

ٞبی‌ثب‌تطؾیٓ‌ٔٙحٙی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌ٞط‌ػٙهط‌ٔی‌تٛاٖ‌ٔیعاٖ‌ٔكبضوت‌آٖ‌ٞب‌ضا‌زض‌چٍبِی‌حبِت‌

 (‌ایٗ‌ٕ٘ٛزاضٞب‌ضا‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ.7-4(‌ٚ‌)6-4(،‌)5-4وُ‌تؼییٗ‌ٕ٘ٛز.‌زض‌قىُ‌ٞبی‌)

‌
 .‌GGAثب‌تمطیت‌CdTeزض‌تطویت‌‌Cd‌‌ٚTeچٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌‌:‌(5-4)‌قىُ

‌
ثب‌‌CdTeزض‌تطویت‌‌ Cdاتs،‌p‌ٚd‌ٓ چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌اٚضثیتبَ‌ٞبی‌‌:‌(6-4)‌قىُ

 . GGAتمطیت

‌
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ثب‌‌CdTeزض‌تطویت‌‌ Teاتٓ‌ s‌،‌p‌ٚdچٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌اٚضثیتبَ‌ٞبی‌:‌(‌7-4) قىُ

‌. GGAتمطیت

Cd‌‌ٚاتٓ‌ٞبی‌‌5s٘كبٖ‌زٞٙسٜ‌ٞیجطیسقسٌی‌اٚضثیتبَ‌ٞبی‌CdTe ‌ثطضؾی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی

5pاتٓ‌ٞبی‌‌Te4زض‌٘ٛاض‌ظطفیت‌ٚ‌اٚضثیتبَ‌ٞبی‌‌d‌‌ٚ5pاتٓ‌ٞبی‌‌Te‌‌‌.زض‌٘ٛاض‌ضؾب٘ف‌اؾت 

 LDAتا تقشیة  CdTe تشسسی خَاظ الکتشًٍی 4-4

 ساختاس ًَاسی 4-4-1

‌ ‌ثطای ‌قسٜ ‌ٔحبؾجٝ ‌٘ٛاضی ‌‌CdTeؾبذتبض ‌تمطیت ‌اظ ‌اؾتفبزٜ ‌ایLDA‌‌ٗثب ‌٘تیدٝ ‌قس. ‌ٔحبؾجٝ ٘یع

ؾبذتبض‌ثب‌ؾبذتبض‌(‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ.‌ٕٞبٖ‌َٛضوٝ‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌قٛز‌ای8‌ٗ-4ٔحبؾجبت‌ضا‌زض‌قىُ‌)

‌ ‌تمطیت ‌ثب ‌آٔسٜ ‌GGA‌ٓٞ ثسؾت ‌ثب ‌٘ٛاضی ‌ٌبف ‌زض ‌٘بچیعی ‌ٔمساض ‌تٟٙب ٚ‌ ‌٘ساضز ‌ظبٞطی ‌تفبٚت ٞیچ

‌اذتلاف‌زاض٘س.
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‌
‌LDA.‌ثب‌تمطیتCdTe ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌:‌‌(8-4)‌قىُ

(‌ٔكبٞس8‌ٜ-4ضا‌زض‌خسَٚ‌)‌LDAثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌تمطیت‌‌CdTeٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌ٌبف‌٘ٛاضی‌

‌ٔی‌وٙیٓ.‌

‌.LDAتمطیتاؾتفبزٜ‌اظ‌ثب‌‌CdTeٔمبزیط‌ٌبف‌٘ٛاضی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌‌:‌(8-4)‌خسَٚ

‌(eVوبض‌زیٍطاٖ)‌(eVایٗ‌وبض‌)‌(eVٔمساض‌تدطثی)

60/1[26]‌75/0‌63/0[32]‌

‌

(‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞٙس‌وٝ‌ٔمساض‌ٌبف‌٘ٛاضی‌ثسؾت‌آٔسٜ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ایٗ‌تمطیت‌اظ‌8-4زازٜ‌ٞبی‌خسَٚ‌)

‌ثعضٌتط‌ٚ‌زض‌٘تیدٝ‌ثٝ‌ٔمساض‌تدطثی‌٘عزیىتط‌اؾت.‌GGAٔمساض‌ٌبف‌٘ٛاضی‌ثسؾت‌آٔسٜ‌اظ‌تمطیت‌

                                                                         چگالی حالت ّا 4-4-2

-4ٔحبؾجٝ‌قس.‌ٕ٘ٛزاض‌آٖ‌ضا‌زض‌قىُ‌) LDA٘یع‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌تمطیت‌‌CdTeچٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌

چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌ثسؾت‌آٔسٜ‌ثب‌ایٗ‌تمطیت‌٘یع‌ػیٙب‌ٕٞب٘ٙس‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌(‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ.‌9

‌اؾت‌ٚ‌تٟٙب‌تفبٚت‌٘بچیعی‌زض‌ٔمساض‌ٌبف‌٘ٛاضی‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌قٛز.‌‌ GGAثب‌تمطیتثسؾت‌آٔسٜ‌



52 

 

‌
‌.LDAاؾپیٗ‌ثبلا‌ٚ‌پبییٗ‌ثب‌تمطیت‌ٔطثٌٛ‌ثٝ CdTe چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌:‌(‌9-4)‌قىُ

 CdTeتشسسی خَاظ اپتیکی 4-5

‌ ‌قٛز. ‌ٔی ‌ثطضؾی ‌اِىتطیه ‌زی ‌تبثغ ‌ٔحبؾجٝ ‌ثب ‌ٔٛاز ‌اپتیىی ‌ٞبی ‌اظ‌ٚیػٌی ‌یىی ‌اِىتطیه ‌زی ثبثت

‌زضؾتی‌ ‌ثٝ ‌تٛاٖ‌ؾبیط‌وٕیت‌ٞبی‌اپتیىی‌ضا ‌تؼییٗ‌آٖ‌ٔی ٟٕٔتطیٗ‌وٕیت‌ٞبی‌اپتیىی‌اؾت‌وٝ‌ثب

‌ٔحبؾجٝ‌ٕ٘ٛز.‌ثٙبثطایٗ‌زض‌اثتسا‌ثٝ‌ثطضؾی‌تبثغ‌زی‌اِىتطیه‌ٔی‌پطزاظیٓ.

 1تاتع دی الکتشیک 4-5-1

‌ ‌اِىتطیه ‌زی )تبثغ ) ‌‌ ‌اِىتطیىی ‌ٔیساٖ ‌حؿت ‌ثط ‌اِىتطٚاؾتبتیه ‌ٔجحث ‌E زض ‌لُجیسٌی ٚ p‌ٝث

 نٛضت‌ظیط‌تؼطیف‌ٔی‌قٛز:

(4-5‌‌‌‌‌‌)‌  ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌       ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
0

( )
( ) 1

( )

p

E


 

 
 

‌ ‌ثیبٖ ‌وٝ ‌اؾت ‌ٔرتٍّ ‌تب٘ؿٛضی ‌ٔبزٜ، ‌یه ‌اِىتطیه ‌زی ‌ٔیساٖ‌تبثغ ‌ثٝ ‌ٔبزٜ ‌پبؾد وٙٙسٜ

‌ظیط‌ ‌نٛضت ‌ثٝ ‌ٔىؼجی ‌قجىٝ ‌یه ‌ثطای ‌اِىتطیه ‌زی ‌تب٘ؿٛض ‌اؾت. ‌قسٜ ‌اػٕبَ اِىتطٚٔغٙبَیؿی

‌[:39اؾت]

                                                      
1
Dielectric function 
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(4-6‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
Im 0 0

( ) 0 Im 0

0 0 Im

xx

xx

xx



  



 
 

  
 

‌‌‌‌‌

ٚ‌ثیٗ‌٘ٛاضی‌اؾت‌وٝ‌ؾٟٓ‌زضٖٚ‌٘ٛاضی‌ثطای‌فّعات‌ثىبض‌‌تبثغ‌زی‌اِىتطیه‌زاضای‌زٚ‌ؾٟٓ‌زضٖٚ‌٘ٛاضی

ٔی‌ضٚز.‌ٌصاضٞبی‌ثیٗ‌٘ٛاضی‌ثٝ‌زٚ‌٘ٛع‌ٔؿتمیٓ‌ٚ‌غیط‌ٔؿتمیٓ‌تمؿیٓ‌ٔی‌قٛ٘س‌وٝ‌ٌصاض‌غیط‌ٔؿتمیٓ‌

ثط‌ٔٛالغ‌ٔی‌تٛاٖ‌اظ‌آٖ‌قبُٔ‌پطاوٙسٌی‌فٖٛ٘ٛ‌ٞبؾت‌ٚ‌ؾٟٓ‌ا٘سوی‌زض‌تبثغ‌زی‌اِىتطیه‌زاضز‌ٚ‌زض‌او

‌پٛقی ‌ٔحب چكٓ ‌ثطای ‌پؽ ‌اظ‌وطز. ‌٘بقی ‌اِىتطیه ‌زی ‌تبثغ ‌ثبیس ‌٘یٕطؾب٘بٞب ‌اپتیىی ‌ذٛال ؾجٝ

‌وطز] ‌ٔحبؾجٝ ‌ضا ‌٘ٛاضی ‌ثیٗ ‌ٔؿتمیٓ ‌پلاؾ40‌ٌٖٕٛصاضٞبی ‌تحطیه ‌اظ ‌٘بقی ‌ٌصاض ‌٘ٛع ‌ایٗ ‌زض‌ٚالغ .]

ٌصاضٞبی‌زضٖٚ‌٘ٛاضی‌ٚ‌ثیٗ‌٘ٛاضی‌یه‌‌(10-4[.‌زض‌قىُ‌)41ٞبی‌حدٕی‌زض‌ِجٝ‌ٞبی‌خصة‌اؾت]

‌اِىتطٖٚ‌ضا‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ.

‌
‌f‌[42.]ثٝ‌حبِت‌ٟ٘بیی‌i(‌:‌ٌصاض‌زضٖٚ‌٘ٛاضی‌ٚ‌ثیٗ‌٘ٛاضی‌یه‌اِىتطٖٚ‌اظ‌حبِت‌اِٚی10ٝ-4)‌قىُ

‌[:43(‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌ٔحبؾجٝ‌ٔی‌قٛز]1لؿٕت‌حمیمی‌تبثغ‌زی‌اِىتطیه‌)

(4-7)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
2 2

Im( ( ))2
Re( ( )) P d



 

  
   

  

 
 

 ‌

(‌٘یع‌ثب‌2ثرف‌انّی‌ا٘تٍطاَ‌وٛقی‌اؾت.‌لؿٕت‌ٔٛٞٛٔی‌تبثغ‌زی‌اِىتطیه‌)P وٝ‌زض‌ایٗ‌ضاثُٝ‌

‌[:43اؾتفبزٜ‌اظ‌ضاثُٝ‌ظیط‌ٔحبؾجٝ‌ٔی‌قٛز]

(4-8)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
2

2 2
,

4
Im( ( )) ( )k k k k ck vk

C V

e
C p V V p C dk

m

 




     


  ‌
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α‌ٚ βٚ kV  ػٙبنط‌ٔبتطیؽ‌تىب٘ٝ‌ثیٗ‌حبِت‌ٞبی‌p زض‌ایٗ‌ضاثُٝ‌  ‌‌ٚ kCحبِت‌ٞبی‌اِىتطٖٚ‌زض‌

(‌ٔٙحٙی‌ؾٟٓ‌حمیمی‌ٚ‌ٔٛٞٛٔی‌تبثغ‌11-4ٞؿتٙس.‌زض‌قىُ‌)k ٘ٛاض‌ظطفیت‌ٚ‌ضؾب٘ف‌ثب‌ثطزاض‌ٔٛج‌

 ضا‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ.‌CdTeزی‌اِىتطیه‌

 
‌ثط‌حؿت‌ا٘طغی‌فٛتٖٛ‌فطٚزی.‌CdTe(‌:‌ٔٙحٙی‌لؿٕت‌حمیمی‌ٚ‌ٔٛٞٛٔی‌تبثغ‌زی‌اِىتطیه‌11-4قىُ‌)

ثبثت‌زی‌،‌ٔؼطف‌eV0 زض‌ٕ٘ٛزاض‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌ؾٟٓ‌حمیمی‌تبثغ‌زی‌اِىتطیه،‌ٔمساض‌ایٗ‌تبثغ‌زض‌ا٘طغی

ثسؾت‌آٔس.‌زض‌ٔحسٚز15/8‌‌ٜ(،‌11-4اِىتطیه‌اؾتبتیه‌اؾت.‌ٔمساض‌ایٗ‌وٕیت‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌قىُ‌)

‌ا٘طغی ‌تطاظٞب‌ٔب٘غ‌ػجٛض‌أٛاج‌اِىتطٚٔغٙبَیؿی‌ٔی‌قٛ٘س‌ٚ‌زض‌ػٛو‌آٖ‌ضا‌eV‌7/2 لّٝ‌ایٗ‌تبثغ‌) ،)

ٔبزٜ‌‌،ٔبزٜ‌وٕتط‌ثبقسیؼٙی‌اٌط‌ا٘طغی‌فٛتٖٛ‌تبثكی‌اظ‌ٌبف‌ا٘طغی‌‌خصة‌ٚ‌ثٝ‌فٛتٖٛ‌تجسیُ‌ٔی‌وٙٙس.

ٔبزٜ‌ثٝ‌‌ثٝ‌ٔبزٜ‌ثتبثٙس،‌أب‌اٌط‌فٛتٖٛ‌ٞبیی‌وٝ‌زاضای‌ا٘طغی‌ثطاثط‌ٌبف‌ٔبزٜ‌ثبقٙس‌؛قفبف‌ػُٕ‌ٔی‌وٙس

ٔٙفی‌اؾت‌ٔحسٚزٜ‌غیط‌‌1نٛضت‌وسض‌ػُٕ‌ٔی‌وٙس‌ٚ‌آٖ‌ٞب‌ضا‌خصة‌ٔی‌وٙس.‌زض‌ا٘طغی‌ٞبیی‌وٝ‌

ٕت‌ٔٛٞٛٔی‌زض‌لؿ [.44ٔدبظ‌ضا‌زاضیٓ‌ٚ‌ٔٙفی‌قسٖ‌ایٗ‌ٕ٘ٛزاض‌٘كبٖ‌زٞٙسٜ‌ا٘ؼىبؼ‌لٛی‌ٔی‌ثبقس]

ٞب‌ثیبٍ٘ط‌ٌصاضٞبی‌اپتیىی‌ٔدبظ‌ثیٗ‌٘ٛاضٞبی‌اقغبَ‌لّٝ‌‌ٚخٛز‌زاضز.‌ایٗتبثغ‌زی‌اِىتطیه‌چٙسیٗ‌لّٝ‌

‌ثیكیٙٝ‌ٞبی‌ٔٛخ ‌ُٔٙجك‌ثط‌قسٜ‌ظطفیت‌ٚ‌حبِت‌ٞبی‌ذبِی‌٘ٛاض‌ضؾب٘ف‌ا٘س. ٛز‌ثط‌ضٚی‌ایٗ‌ٕ٘ٛزاض

‌ثب‌ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌زض‌تٛافمٙس] [.‌45٘مبٌ‌ثحطا٘ی‌ٔٙحٙی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌اؾت‌ٚ‌ایٗ‌ثیكیٙٝ‌ٞب

‌ ‌ٔٙحٙی ‌ؾطیغ ‌تغییطات ‌ٕ٘ٛزاض‌)‌2اِٚیٗ ‌اثتسای ‌ٚ‌زض ‌اؾت ‌ا٘طغی ‌ٌبف ‌ٔمساض ‌ثٝ ‌٘عزیه آؾتب٘ٝ‌‌(
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(‌آٚضزٜ‌قسٜ‌اؾت.‌‌9-4،‌زض‌خسَٚ‌)‌E0بؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌ایٗ‌وٕیت،‌خصة‌٘بٔیسٜ‌ٔی‌قٛز.‌ٔمساض‌ٔح

لّٝ‌ٞب‌ٚ‌ٔمساض‌تدطثی‌ٚ‌تئٛضی‌آٖ‌ٞب‌ضا‌زض‌‌.‌ٔٛلؼیت‌ایٗلّٝ‌ضا‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓؾ2‌‌ٝزض‌ٔٙحٙی‌

‌(‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ.9-4خسَٚ‌)

‌.‌CdTe(‌:‌ٔٛلؼیت‌لّٝ‌ٞبی‌ٕ٘ٛزاض‌ؾٟٓ‌ٔٛٞٛٔی‌تبثغ‌زی‌اِىتطیه‌9-4خسَٚ‌)

پػٚٞف‌ٞبی‌تئٛضی‌

‌(eV)زیٍطاٖ
‌لّٝ‌(eV)ٔمساض‌تدطثی‌(eV)ایٗ‌وبض

95/0[48]‌90/0‌50/1[44]‌
0E 

40/3[46]‌33/3‌30/3[45]‌
1E 

20/5[47]‌6/4‌00/5[44]‌
2E 

46/6[46]‌85/5‌---‌
3E 

‌

 1سساًٌذگی اپتیکی 4-5-2

‌تطاظ‌ ‌ثبلای ‌زض ‌٘كسٜ ‌اقغبَ ‌ٞبی ‌حبِت ‌ثٝ ‌فٛتٖٛ ‌خصة ‌اثط ‌زض ‌قسٜ ‌اقغبَ ‌ٞبی ‌حبِت ‌ٞبی اِىتطٖٚ

فٛتٖٛ‌تٛؾٍ‌اِىتطٖٚ‌فطٔی‌ثطاٍ٘یرتٝ‌ٔی‌قٛ٘س.‌ثٝ‌ایٗ‌ٌصاض‌ثیٗ‌٘ٛاضی‌ضؾب٘ٙسٌی‌اپتیىی‌ٚ‌ثٝ‌خصة‌

ثیٗ‌٘ٛاضی‌ٌفتٝ‌ٔی‌قٛز.‌ضاثُٝ‌ضؾب٘ٙسٌی‌اپتیىی‌زضٖٚ‌٘ٛاضی‌ٚاثؿتٝ‌ثٝ‌فطوب٘ؽ‌ثب‌تبثغ‌زی‌‌ٞب‌خصة

‌[:31اِىتطیه‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌اؾت]

(4-10)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌    ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌( ) (1 ( ))
4

i
   


 ‌

 ثط‌حؿت‌ا٘طغی‌فٛتٖٛ‌فطٚزی‌ضا‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ.CdTe (‌ٔٙحٙی‌ضؾب٘ٙسٌی‌اپتیىی‌12-4زض‌قىُ‌)

                                                      
1
Optical conductivity 
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‌ثط‌حؿت‌ا٘طغی‌فٛتٖٛ‌فطٚزی.‌CdTe(‌:‌ٔٙحٙی‌ضؾب٘ٙسٌی‌اپتیىی‌12-4قىُ‌)

 ضؾب٘ٙسٌی‌اپتیىی‌اظ‌ا٘طغی‌حسٚز‌ٌبف‌٘ٛاضی‌قطٚع‌ٔی‌قٛز‌ٚ‌ثب‌افعایف‌ا٘طغی‌فٛتٖٛ‌افعایف‌ٔی‌یبثس‌

ثٝ‌ثیكتطیٗ‌ٔمساض‌ذٛز‌ٔی‌ضؾس‌وٝ‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌ٌصاض‌اٚضثیتبeV‌5‌‌‌َتب‌‌eV‌4ٌؿتطٜ‌ا٘طغی‌ثیٗ‌‌ٚ‌زض‌

ٌصاض‌اٚضثیتبَ‌‌ٔطثٌٛ‌ثeV‌6‌ٝتب‌‌eV‌5اؾت‌ٚ‌لّٝ‌ثؼسی‌زض‌ٌؿتطٜ‌ا٘طغی‌ٞبی‌Te-5p ثCd-5s‌‌ٝٞبی‌

.‌زِیُ‌قطٚع‌ضؾب٘ٙسٌی‌اظ‌ا٘طغی‌حسٚز‌ٌبف‌٘ٛاضی‌ایٗ‌اؾت‌وٝ‌زض‌ا٘طغی‌اؾت‌Te-5pثCd-4d‌‌ٝٞبی‌

‌اؾت ‌ٌبف ‌ا٘طغی ‌اظ ‌وٕتط ‌فطٚزی ‌فٛتٖٛ ‌ا٘طغی ‌تط ‌پبییٗ ‌قسٜ‌ٞبی ‌ثطاٍ٘یرتٝ ‌ٞبی ‌اِىتطٖٚ ‌ثٙبثطایٗ ؛

ٌ‌ ‌ٕ٘ی ‌ا٘دبْ ‌ٌصاضی ٚ‌ ‌ثبقٙس ‌ٕ٘ی ‌زاضا ‌ضا ‌ٌبف ‌اظ ‌ػجٛض ‌ثطای ‌وبفی ‌٘تا٘طغی ‌زض ٚ‌ ‌ضؾب٘ٙسٌی‌یطز یدٝ

‌اپتیىی‌نفط‌ٔی‌قٛز.

 2ٍ ضشیة خاهَضی 1ضشیة ضکست 4-5-3

‌[:35ضاثُٝ‌ٞبی‌يطیت‌قىؿت‌ٚ‌يطیت‌ذبٔٛقی‌ثب‌تبثغ‌زی‌اِىتطیه‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌ٞؿتٙس]

(4-11‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌( ) Re ( )
( )

2
n

 



   



‌

(4-12)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
( ) Re ( )

( )
2

k
 



   



‌

ثط‌حؿت‌ا٘طغی‌فٛتٖٛ‌فطٚزی‌ضؾCdTe‌‌ٓقىؿت‌ٚ‌يطیت‌ذبٔٛقی‌‌ٔٙحٙی‌يطیت (13-4زض‌قىُ‌)

‌قسٜ‌اؾت.

                                                      
1
Refractive index 

4
Extinction coefficient 
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‌
‌ثط‌حؿت‌ا٘طغی‌فٛتٖٛ‌فطٚزی.‌CdTe(‌:‌ٔٙحٙی‌يطیت‌قىؿت‌ٚ‌يطیت‌ذبٔٛقی‌13-4قىُ‌)

‌وٝ‌ ‌ٔٛاضزی ‌زض ‌اؾت. ‌پبقٙسٌی ‌ٕ٘ٛزاض ‌ٕٞبٖ ‌فطٚزی ‌فٛتٖٛ ‌ا٘طغی ‌حؿت ‌ثط ‌قىؿت ‌يطیت ٕ٘ٛزاض

‌ٔبزٜ‌قفبف‌اؾت‌ٚ‌ ‌افعایف‌ا٘طغی‌ٚ‌فطوب٘ؽ‌ظیبز‌ٔی‌قٛز، ٕ٘ٛزاض‌نؼٛزی‌اؾت‌ٚ‌يطیت‌قىؿت‌ثب

‌زض‌ٔٛاضزی‌وٝ‌ٕ٘ٛزاض‌٘عِٚی‌اؾت‌ٚ‌يطیت‌قىؿت‌ثب افعایف‌ا٘طغی‌وٓ‌ٔی‌‌پبقٙسٌی‌ثٟٙدبض‌زاضیٓ.

طیت‌ي‌eV0 [.‌ٔمساض‌ایٗ‌وٕیت‌زض‌ا٘طغی49قٛز،‌خصة‌اتفبق‌ٔی‌افتس‌ٚ‌پبقٙسٌی‌ثی‌ٞٙدبض‌زاضیٓ]

قسٜ‌‌ٌعاضـ(‌10-4قىؿت‌اؾتبتیه‌٘بٔیسٜ‌ٔی‌قٛز.‌ٔمساض‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌ایٗ‌وٕیت‌زض‌خسَٚ‌)

‌اؾت.

 .‌ CdTe سٜ‌ثطای(‌:‌ٔمبزیط‌يطیت‌قىؿت‌اؾتبتیه‌تدطثی‌ٚ‌تئٛضی‌ٔحبؾجٝ‌ق10-4خسَٚ‌)

‌پػٚٞف‌تئٛضی‌زیٍطاٖ‌ایٗ‌وبض تدطثیٔمساض

69/2[50]‌80/2‌74/2[24]‌

‌

يطیت‌ذبٔٛقی‌ثطای‌یه‌ٔبزٜ،‌ؾٙدكی‌اظ‌ٔیعاٖ‌خصة‌پطتٛی‌اِىتطٚٔغٙبَیؿی‌تٛؾٍ‌آٖ‌ٔبزٜ‌اؾت.‌

اٌط‌ٔٛج‌اِىتطٚٔغٙبَیؿی‌اظ‌زاذُ‌ٔبزٜ‌ثٝ‌آؾب٘ی‌ػجٛض‌وٙس‌ٔبزٜ‌يطیت‌ذبٔٛقی‌پبییٙی‌زاضز‌ٚ‌اٌط‌ثٝ‌

ؾرتی‌ثٝ‌ٔبزٜ‌٘فٛش‌وٙس‌ٔبزٜ‌زاضای‌يطیت‌ذبٔٛقی‌ثبلاؾت.‌اظ‌آ٘دب‌وٝ‌يطیت‌ذبٔٛقی‌ثٝ‌ٚاپبقی‌یب‌

‌فطٚزی‌ ‌فٛتٖٛ ‌ٔٛج ََٛ‌ ‌افعایف ‌ثب ‌اؾت ‌فطٚزی‌ٚاثؿتٝ ‌اِىتطیىی‌فٛتٖٛ ‌ٔیساٖ ‌٘ٛؾبٖ ‌زأٙٝ ٔیطایی

‌[.51وبٞف‌پیسا‌ٔی‌وٙس]
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                                                                                           1(EELS)طیف اتلاف اًشطی الکتشٍى 4-5-4

چٙسیٗ‌ضاٜ‌ثطای‌تحطیه‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌زض‌یه‌خؿٓ‌خبٔس‌ٚخٛز‌زاضز.‌یه‌ضاٜ‌وٝ‌ٚاثؿتٝ‌ثٝ‌َیف‌اپتیىی‌

ته‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌‌اؾت‌تحطیه‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌ثٝ‌ٚؾیّٝ‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌زیٍط‌اؾت؛‌وٝ‌ثب‌تبثب٘سٖ‌یه‌پطتٛ‌اظ

.‌َی‌ایٗ‌فطآیٙس‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌[51]ا٘طغی‌ثٝ‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٚ‌تدعیٝ‌ا٘طغی‌پطتٛ‌ٔٙؼىؽ‌قسٜ‌ا٘دبْ‌ٔی‌قٛز

ثبظتبثی‌ثٝ‌ٔیعاٖ‌چكٍٕیطی‌ا٘طغی‌اظ‌زؾت‌ٔی‌زٞٙس.‌َیف‌اتلاف‌ٔی‌تٛا٘س‌٘بقی‌اظ‌تحطیه‌اِىتطٖٚ‌

پلاؾٕٖٛ‌٘بٔیسٜ‌ٔی‌قٛز،‌ٞبی‌ته‌ا٘طغی‌زض‌خبٔس‌ٚ‌یب‌تحطیه‌زؾتٝ‌خٕؼی‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌ظطفیت‌وٝ‌

‌ٔكبٞسٜ‌ ‌اِىتطٖٚ ‌ا٘طغی ‌اتلاف ‌َیف ‌زض ‌ٔتٛاِی ‌ٞبی ‌لّٝ ‌نٛضت ‌ثٝ ‌تٛاٖ ‌ٔی ‌ضا ‌ٞب ‌پلاؾٕٖٛ ثبقس.

‌54وطز] .](‌ ‌پلاؾٕب ‌ωpفطوب٘ؽ ‌اظ‌( ‌لٛی ‌ٔبزٜ‌ٚ‌ا٘ؼىبؼ ‌زضٖٚ ‌ا٘تكبض ‌ثیٗ ‌آؾتب٘ٝ ‌ثؿبٔس ‌اظ ػجبضتؿت

ٞبی‌ثبلاتط‌‌٘یٕطؾب٘ب‌ٚ‌زض‌فطوب٘ؽ‌ٙسٔب٘ پلاؾٕب‌ؾُح‌ٕ٘ٛ٘ٝ.‌ٔٛاز‌زض‌فطوب٘ؽ‌ٞبی‌پبییٗ‌تط‌اظ‌فطوب٘ؽ

[.‌ضاثُٝ‌ثیٗ‌اتلاف‌ا٘طغی‌اِىتطٖٚ‌ٚ‌تبثغ‌زی‌اِىتطیه‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌44اظ‌آٖ‌ٔب٘ٙس‌فّع‌ضفتبض‌ٔی‌وٙٙس]

 [:43اؾت]

(4-13‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
2

2

2 2

1 2

1( ) Im
( )

EELS





   

     
‌

(‌ ‌قىُ ‌14-4زض ‌ٔٙحٙی ‌ا٘طغی( ‌اتلاف ‌ٔی‌ CdTe َیف ‌ٔكبٞسٜ ‌ضا ‌فطٚزی ‌فٛتٖٛ ‌ا٘طغی ‌حؿت ثط

‌وٙیٓ.

‌
‌ثط‌حؿت‌ا٘طغی‌فٛتٖٛ‌فطٚزی.‌‌ CdTe (‌:‌ٔٙحٙی‌َیف‌اتلاف‌ا٘طغی14-4قىُ‌)

                                                      
1
Electron Energy Loss Spectra‌ 
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‌حسٚز‌ ‌ا٘طغی ‌زض ٚ‌ ‌قٛز ‌ٔی ‌قطٚع ‌٘ٛاضی ‌حسٚز‌ٌبف ‌ا٘طغی ‌اظ ‌اتلاف ‌ٔمساض‌‌eV‌8/12َیف ثیكتطیٗ

‌ذٛز‌ضا‌زاضز‌وٝ‌ٕٞبٖ‌ا٘طغی‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌پلاؾٕٖٛ‌ٞبی‌حدٕی‌اؾت.‌

 1تاصتاتٌذگی 4-5-5

‌ٚ‌ ‌قٛ٘س ‌ٔی ‌ٔبزٜ ‌خصة ‌٘ٛضی ‌ٞبی ‌فٛتٖٛ ‌اظ ‌لؿٕتی ‌ثتبثس، ‌ٔبزٜ ‌یه ‌ثٝ ‌وبفی ‌ا٘طغی ‌ثب ‌٘ٛضی ٚلتی

ی‌تطاظ‌فطٔی‌ٜ‌ثبلاٌصاضٞبی‌اِىتطٚ٘ی‌اظ‌حبِت‌ٞبی‌اقغبَ‌قسٜ‌ظیط‌تطاظ‌فطٔی‌ثٝ‌حبِت‌ٞبی‌اقغبَ‌٘كس

‌ ‌وٙٙس ‌ٔی ‌ثاِمب ‌ثبظتبثٙسٌی ‌ٔمساض ‌قٛ٘س. ‌ٔی ‌ثبظتبة ‌ثمیٝ ‌ٔبزٜ‌ٚ ‌ذبٔٛقی ‌يطیت ٚ‌ ‌قىؿت ‌يطیت ٝ

‌[:43ٚ‌آٖ‌ضا‌ٔی‌تٛاٖ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ضاثُٝ‌ظیط‌ٔحبؾجٝ‌ٕ٘ٛز]‌ثؿتٍی‌زاضز

(4-14)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌    ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
2 2

2 2

( 1)
( )

( 1)

n k
R

n k
 

 


 
‌

‌ ‌ضاثُٝ ‌ایٗ ‌زض ‌‌nوٝ ٚ‌ ‌حمیمی ‌لؿٕت ‌)يطیت‌‌kٔكرهٝ ‌قىؿت ‌يطیت ‌ٔٛٞٛٔی ‌لؿٕت ٔكرهٝ

ثط‌حؿت‌ا٘طغی‌فٛتٖٛ‌فطٚزی‌ضا‌ٔكبٞسCdTe‌ٜ (‌ٔٙحٙی‌ثبظتبثٙسٌی‌15-4ذبٔٛقی(‌اؾت.‌زض‌قىُ‌)

 ٔی‌وٙیٓ.

 
‌ثط‌حؿت‌ا٘طغی‌فٛتٖٛ‌فطٚزی.‌CdTe(‌:‌ٔٙحٙی‌ثبظتبثٙسٌی‌15-4قىُ‌)

زض‌ٕ٘ٛزاض‌ثبظتبثٙسٌی‌زض‌٘مبٌ‌ٔیٙیٕٓ‌فطآیٙس‌خصة‌ٚ‌زض‌٘مبٌ‌ٔبوعیٕٓ‌ثیكتطیٗ‌ثبظتبثٙسٌی‌ضا‌زاضیٓ.‌

اِٚیٗ‌ٔیٙیٕٓ‌ٕ٘ٛزاض‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌ٌصاضٞبی‌زضٖٚ‌٘ٛاضی‌ٔی‌قٛز.‌ایٗ‌ِجٝ‌خصة‌ثٝ‌َٛض‌ٔؼَٕٛ‌ثیٗ‌تطاظ‌

                                                      
1
Reflectivity 
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ضخ‌ٔی‌زٞس.‌زض‌ا٘طغی‌‌(‌ٞط‌زٚ‌زض‌٘مCd-5sُٝ)‌(‌ٚ‌تطاظ‌تٝ‌٘ٛاض‌ضؾب٘فTe-5pثبلای‌٘ٛاض‌ظطفیت‌)

‌ٞبی‌ثبلا‌خصة‌ثیكیٙٝ‌ٚ‌ثبظتبة‌وٕیٙٝ‌اؾت.

 1ضشیة جزب 4-5-6

‌فٛتٖٛ،‌ ‌خصة ‌اثط ‌زض ‌اؾت. ‌ٔبزٜ ََٛ‌ ‌ٚاحس ‌ثط ‌قسٜ ‌خصة ‌ٞبی ‌فٛتٖٛ ‌تؼساز ‌ٔبزٜ ‌یه ‌خصة يطیت

ٔی‌قٛ٘س.‌ثٝ‌خصة‌فٛتٖٛ‌تٛؾٍ‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌خصة‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌اظ‌٘ٛاض‌ظطفیت‌ثٝ‌٘ٛاض‌ضؾب٘ف‌ثطاٍ٘یرتٝ‌

‌ٌٛیٙس] ‌ٔی ‌٘ٛاضی ‌زی‌53ثیٗ ‌تبثغ ‌ٔٛٞٛٔی ٚ‌ ‌حمیمی ‌ٞبی ‌لؿٕت ‌ثٝ ‌ظیط ‌ضاثُٝ ‌ثب ‌خصة ‌يطیت .]

 [:54اِىتطیه‌ٔطثٌٛ‌ٔی‌قٛز]

(4-15)‌‌  ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
1/2

2 2

1 2 1( ) 2 ( ) ( ) ( )I
c




         

 
‌

 ثط‌حؿت‌ا٘طغی‌فٛتٖٛ‌فطٚزی‌ضا‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ.CdTe (‌ٔٙحٙی‌يطیت‌خصة‌16-4زض‌قىُ‌)

 
 ثط‌حؿت‌ا٘طغی‌فٛتٖٛ‌فطٚزی.‌CdTe(‌:‌ٔٙحٙی‌خصة‌16-4قىُ‌)

،‌‌خصة‌اپتیىی‌اظ‌ٔحسٚزٜ‌ CdTe (‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ‌زض‌َیف‌خصة16-4)‌ٕٞبُ٘ٛض‌وٝ‌زض‌قىُ

نؼٛزی‌زاضز‌ٚ‌زض‌ایٗ‌ا٘طغی‌ثیكیٙٝ‌ٔیعاٖ‌ضٚ٘س‌‌eV5/6ٌبف‌٘ٛاضی‌قطٚع‌ٔی‌قٛز‌ٚ‌تب‌ا٘طغی‌حسٚز‌

104فٛتٖٛ‌) خصة
6/156ضا‌زاضیٓ.‌زض‌ا٘طغی‌ٞبی‌ثبلاتط‌اظ‌فٛتٖٛ‌ثط‌ؾب٘تی‌ٔتط‌‌)eV‌5/6ضٚ٘س‌َیف‌‌

‌٘عِٚی‌اؾت‌ٚ‌اظ‌ٔیعاٖ‌خصة‌وبؾتٝ‌ٔی‌قٛز.

‌

                                                      
1
Absorption index 
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 ًتیجِ گیشی

‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ CdTeزض‌ایٗ‌فهُ‌ذٛال‌اِىتطٚ٘ی‌ٚ‌اپتیىی‌ ذبِم‌ٔٛضز‌ُٔبِؼٝ‌لطاض‌ٌطفت.‌زض‌اثتسا

ا٘دبْ‌قس‌GGA‌‌‌ٚLDA‌‌ٚ،‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی‌حدٓ‌ؾَّٛ‌ٚاحس‌آٖ‌ثب‌زٚ‌تمطیت‌CdTeثبثت‌قجىٝ‌تدطثی‌

ٔمساض‌ثبثت‌قجىٝ‌آٖ‌ثب‌زٚ‌تمطیت‌ٔحبؾجٝ‌ٚ‌ثب‌ٞٓ‌ٔمبیؿٝ‌قس٘س.‌ؾپؽ‌ٕ٘ٛزاض‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌

CdTe‌ٓٚ‌ٔمساض‌ٌبف‌٘ٛاضی‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌زٚ‌تمطیت‌ٔحبؾجٝ‌قس.‌ٚ‌ٕٞچٙیٗ‌ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌آٖ‌ضؾ‌

‌‌ ‌اثتسا ‌اپتیىی ‌ٔحبؾجبت ‌اِىتطیهزض ‌زی ‌تبثغ ‌ثٝ ‌ٔطثٌٛ ‌ٔٛٞٛٔی(‌‌ CdTeٔحبؾجبت ٚ‌ ‌حمیمی )ؾٟٓ

‌آٖ ‌اظ ‌ثؼس ٚ‌ ‌ٌطفت ‌لطاض ‌تحّیُ ‌ٔٛضز ٚ‌ ‌قس ‌ضؾٓ ‌آٖ ‌ٕ٘ٛزاض ٚ‌ ‌ضؾب٘ٙسٌی‌ ا٘دبْ ‌ثٝ ‌ٔطثٌٛ ٔحبؾجبت

‌خصة‌ ‌يطیت ٚ‌ ‌ثبظتبثٙسٌی ‌اِىتطٖٚ، ‌ا٘طغی ‌اتلاف ‌َیف ‌ذبٔٛقی، ‌يطیت ٚ‌ ‌قىؿت ‌يطیت اپتیىی،

‌ا٘دبْ‌ٚ‌ٕ٘ٛزاضٞبی‌ٔطثَٛٝ‌ضؾٓ‌قس٘س‌ٚ‌ٔٛضز‌ثطضؾی‌لطاض‌ٌطفتٙس.‌‌
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 :پنجم فصل

 مغناطیسی خىاص    و  الکترونی    ضاختار   بررسی

   واسطو   عناصر    با     هآلایید    کادمیم تلىراید
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 هقذهِ

‌٘یٕطؾب٘بٞبی‌ ‌ٔغٙبَیؿی ‌ذٛال ٚ‌ ‌اِىتطٚ٘ی ‌ؾبذتبض ‌ثطضؾی ‌اظ ‌حبنُ ‌٘تبیح ‌اضا ٝ ‌ثٝ ‌فهُ ‌ایٗ زض

ٔغٙبَیؿی‌ضلیك‌قسٜ‌حدٕی‌حبنُ‌اظ‌آلایف‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌ثب‌ػٙبنط‌ٚاؾُٝ‌)‌وطْٚ،‌ٍٔٙٙع،‌آٞٗ‌ٚ‌

‌ ‌ٔرتّف ‌ٞبی ‌غّظت ‌ثب )‌ ‌25/6وجبِت ،%5/12‌ ٚ‌ ‌اؾت‌%25% ‌قسٜ ‌ؾبذتبض‌‌.پطزاذتٝ ‌ٔحبؾجٝ ثطای

‌زض‌ ‌وٝ ‌قس٘س ‌ا٘دبْ ‌ٞب ‌اثطقجىٝ ‌حدٓ ‌ؾبظی ‌ثٟیٙٝ ‌اثتسا ‌تطویجبت ‌ایٗ ‌ٔغٙبَیؿی ‌ذٛال ٚ‌ اِىتطٚ٘ی

‌ازأٝ‌ثٝ‌آٖ‌ٔی‌پطزاظیٓ.

 سٍش اًجام هحاسثات 5-1

‌تمطیت ٚ‌ ‌وبُٔ ‌پتب٘ؿیُ ‌ثب ‌ذُی ‌قسٜ ‌تمٛیت ‌ترت ‌ٔٛج ‌ضٚـ ‌اظ ‌ٔحبؾجبت ‌ا٘دبْ ‌ثطای ‌وبض ‌ایٗ  زض

GGAوبٔلا‌‌‌ ‌ٔغعی ‌ٞبی ‌حبِت ‌ضٚـ ‌ایٗ ‌زض ‌اؾت. ‌قسٜ ‌اؾتفبزٜ ‌تجبزِی ‌ا ‌ٕٞجؿتٍی ‌پتب٘ؿیُ ثطای

٘ؿجیتی‌ٚ‌حبِت‌ٞبی‌ظطفیتی‌٘یٕٝ‌٘ؿجیتی‌زض‌٘ظط‌ٌطفتٝ‌ٔی‌قٛ٘س.‌زض‌ایٗ‌ٔحبؾجبت‌ٔمساض‌پبضأتط‌

 زض‌٘ظط‌ٌطفتٝ‌قس.‌ثطای‌ثؿٍ‌فٛضیٝ‌پتب٘ؿیُ‌زض‌٘بحیٝ‌ثیٗ‌خبیٍبٞی‌ٔمساض‌=8RKmaxٍٕٞطایی‌ثطاثط‌

Gmax 1ثطاثط‌. .au 13‌‌ٝث‌ ‌ٚاؾُٝ ‌ػٙهط ٚ‌ ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ، ‌ٞبی ‌اتٓ ‌تیٗ ‌ا ‌ٔبفیٗ ‌قؼبع ‌قس. ا٘تربة

ٚ‌ا٘طغی‌ ا٘دبRy 0001/0‌ْا٘تربة‌قس٘س.‌ٍٕٞطایی‌ا٘طغی‌تب‌ٔمساض‌a.u.‌4/2،a.u.‌5/2‌‌ٚa.u.‌0/2تطتیت

ثب‌خبیٍعیٙی‌زٚ‌‌%25/6ٔحبؾجٝ‌قس.‌آلایف‌‌-Ry‌8لُغ‌ثطای‌تفىیه‌ثیٗ‌حبِت‌ٞبی‌ظطفیت‌ٚ‌ٔغعٜ‌

‌12ثب‌خبیٍعیٙی‌زٚ‌اتٓ‌فّع‌ٚاؾُٝ‌زض‌اثطقجىٝ‌%5/12،‌آلایف‌2‌2‌2اتٓ‌فّع‌ٚاؾُٝ‌زض‌اثطقجىٝ

ثٝ‌خبی‌اتٓ‌وبزٔیٓ‌ثسؾت‌آٔس.‌‌112ثب‌خبیٍعیٙی‌زٚ‌اتٓ‌فّع‌ٚاؾُٝ‌زض‌اثطقجىٝ‌‌%25ٚ‌آلایف‌‌2

‌)وبزٔیٓ(‌ ‌وبتیٖٛ ‌ٞبی ‌اتٓ ‌خبیٍعیٗ ‌ٚاؾُٝ ‌ػٙهط ‌ٞب ‌آلایف ‌تٕبْ ‌زض ‌ؾبذتبضٞب ‌پبیساضی ‌ثٝ ‌تٛخٝ ثب

‌ ‌وٝ ‌ؾبذتبضٞبیی ‌پبیساضی ‌اثجبت ‌ٔٙظٛض ‌ثٝ ‌ٔحبؾجبت‌قس٘س. ‌قٛز، ‌ٔی ‌وبتیٖٛ ‌خب٘كیٗ ‌ٚاؾُٝ ػٙهط

%‌وطْٚ‌ا٘دبْ‌قس؛‌زض‌حبِی‌وٝ‌زض‌آٖ‌اتٓ‌ٞبی‌وطْٚ‌خبیٍعیٗ‌ات25‌ٓا٘طغی‌ثطای‌یه‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ثب‌آلایف‌

‌(‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.1-5ٞبی‌آ٘یٖٛ‌)تّٛضایس(‌ٌطزیس.‌٘تیدٝ‌ثسؾت‌آٔسٜ‌اظ‌ایٗ‌ٔحبؾجبت‌زض‌خسَٚ‌)
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‌.CdCr0.25Te0.75و  Cd0.75Cr0.25Te (‌:‌ٔمبیؿٝ‌ا٘طغی‌زٚ‌تطویت1-5خسَٚ‌)

‌CdCr0.25Te0.75 (Ry) ا٘طغی‌تطویت‌Cd0.75Cr0.25Te  (Ry) ا٘طغی‌تطویت

0607/180025-‌2476/175222-‌

‌

ٕٞبٖ‌َٛض‌وٝ‌ایٗ‌٘تبیح‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞٙس‌ا٘طغی‌ؾبذتبضی‌وٝ‌اتٓ‌ٞبی‌وطْٚ‌خبیٍعیٗ‌اتٓ‌ٞبی‌وبزٔیٓ‌

وطْٚ‌خبیٍعیٗ‌اتٓ‌ٞبی‌تّٛضایس‌قسٜ‌اؾت؛‌ٚ‌ثٙبثطایٗ‌قسٜ‌وٕتط‌اظ‌ا٘طغی‌ؾبذتبضی‌اؾت‌وٝ‌اتٓ‌ٞبی‌

ؾبذتبض‌پبیساضتطی‌ذٛاٞس‌زاقت.‌زض‌ازأٝ‌ٔحبؾجبت‌یٖٛ‌ٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌خبیٍعیٗ‌اتٓ‌ٞبی‌وبزٔیٓ،‌

 وٝ‌یه‌وبتیٖٛ‌زٚ‌ظطفیتی‌اؾت،‌قس٘س.

  هحاسثِ فاص پایذاس هغٌاطیسی 5-2

زض‌ثطضؾی‌فبظ‌پبیساض‌تطویجبت‌٘یٕطؾب٘بی‌ٔغٙبَیؿی‌حبنُ‌اظ‌آلایف‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌ثب‌فّعات‌ٚاؾُٝ‌

وطْٚ،‌ٍٔٙٙع،‌آٞٗ‌ٚ‌وجبِت‌ٔكرم‌ٌطزیس‌وٝ‌فبظ‌پبیساض‌ٔغٙبَیؿی‌تٕبْ‌تطویجبت‌حبنُ‌قسٜ‌ثٝ‌خع‌

اثطقجىٝ‌آٖ‌‌ٍٔٙٙع‌فطٚٔغٙبَیؽ‌اؾت.‌فبظ‌پبیساض‌حبِت‌فطٚٔغٙبَیؽ‌ایٗ‌تطویجبت‌ثب‌تفبٚت‌ا٘طغی‌وُ

ٞب‌زض‌حبِت‌ٞبی‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌)‌ٚ‌یب‌پبضأغٙبَیؽ‌(‌ٚ‌فطٚٔغٙبَیؽ‌ٔكرم‌ٔی‌قٛز.‌اٌط‌ایٗ‌

‌ذٛاٞس‌ ‌ضا ‌ا٘طغی ‌تطیٗ ‌پبییٗ ‌ؾبذتبضی ‌ؾبظی ‌ثٟیٙٝ ‌اظ ‌ثؼس ‌فطٚٔغٙبَیؽ ‌حبِت ‌ثبقس، ‌ٔثجت تفبٚت

ٙبَیؽ‌زض‌خسَٚ‌زاقت.‌ا٘طغی‌ٞبی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ،‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌ٚ‌پبضا‌ٔغ

 (‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.‌5-2)
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 (‌:‌ٔمبزیط‌ا٘طغی‌حبِت‌پبیٝ‌زض‌ؾٝ‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ،‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌ٚ‌پبضأغٙبَیؽ‌ثطای‌تطویجبت2-5خسَٚ‌)

 ‌Cd1-xTMxTe (TM=Cr, Mn, Fe, Co).  

‌تطویت‌(Ry)فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ‌(Ry)فبظ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌(Ry)فبظ‌پبضأغٙبَیؽ‌فبظ‌پبیساض

FM 926/774623-‌926/774623-‌268/774624-‌Cd0.9375Cr0.0625Te 

FM 448/378224-‌446/378224-‌730/378224-‌Cd0.875Cr0.125Te 

FM 776/180024-‌778/180024-‌061/180025-‌Cd0.75Cr0.25Te 

AFM 726/775054-‌740/775055-‌240/775055-‌Cd0.9375Mn0.0625Te‌

AFM 348/378655-‌342/378656-‌804/378655-‌Cd0.875Mn0.125Te‌

AFM 611/180455-‌613/180456-‌034/180456-‌Cd0.75Mn0.25Te‌

FM 250/775511‌238/775511-‌544/775511-‌Cd0.9375Fe0.0625Te‌

FM 730/379111-‌724/379111-‌010/379112-‌Cd0.875Fe0.125Te‌

FM 997/180911-‌998/180911-‌927/180971-‌Cd0.75Fe0.25Te‌

FM 856/775990-‌316/775990-‌774/775993-‌Cd0.9375Co0.0625Te‌

FM 484/379451-‌690/379491-‌352/379594-‌Cd0.875Co0.125Te‌

FM 651/181394-‌660/181394-‌662/181394-‌Cd0.75Co0.25Te‌

‌

اؾتفبزٜ‌قسٜ‌اؾت.‌ِیىٗ‌ثطای‌ٔمبیؿٝ‌٘تبیح،‌ٔحبؾجبت‌‌GGAزض‌تٕبْ‌ٔحبؾجبت‌ا٘دبْ‌قسٜ‌اظ‌تمطیت‌

 وطْٚ‌ا٘دبْ‌قس٘س.‌%25ثطای‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌غّظت‌‌GGA‌‌ٚLDAثب‌ٞط‌زٚ‌تمطیت‌

ثسؾت‌آٔس.‌ثب‌تٛخLDA‌،Å‌03/6‌‌ٝثب‌ا٘دبْ‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی‌ٔمساض‌ثبثت‌قجىٝ‌ثطای‌ایٗ‌تطویت‌زض‌تمطیت‌

‌تطویت ‌ایٗ ‌قجىٝ‌تدطثی ‌ثبثت ‌تمطیت‌ ( Å 22/6)‌ثٝ ‌ثب ‌آٔسٜ ‌ثسؾت ‌قجىٝ ‌ثبثت ‌وٝ ‌ٌطزیس ٔكبٞسٜ

LDA٘ؿجت‌ثٝ‌تمطیت‌‌GGA‌(Å 35/6(‌ذُبی‌ثیكتطی‌زاضز.‌ٕٞچٙیٗ‌ٔمساض‌ا٘طغی‌تؼبزِی‌)‌ا٘طغی‌‌

‌پبیٝ ‌ثطاثط حبِت ‌تمطیت ‌ایٗ ‌ثب ) Ry85/172230-ثب‌‌‌‌ ‌قسٜ ‌ٔحبؾجٝ ‌ٔكبثٝ ‌ٔمساض ‌اظ ‌وٝ ‌آٔس ثسؾت

‌ ‌ٌبف‌‌-GGA‌(‌Ry‌79/180024تمطیت ٚ‌ ‌ٞب ‌حبِت ‌چٍبِی ‌٘ٛاضی، ‌ؾبذتبض ‌ٔحبؾجٝ ‌اؾت. ‌ثعضٌتط )
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‌ ‌تمطیت ‌اظ ‌اؾتفبزٜ ‌ثب ‌٘تبیح‌‌LDA٘ٛاضی ‌ثب ‌تٛخٟی ‌لبثُ ‌تفبٚت ‌آٔسٜ ‌ثسؾت ‌٘تبیح ‌وٝ ‌زاز ‌٘كبٖ ٘یع

‌٘ساض٘س.‌GGAثسؾت‌آٔسٜ‌اظ‌تمطیت‌

 اًشطی تْیٌِ ساصی  5-3

ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞب‌اثتسا‌ا٘طغی‌وُ‌٘ؿجت‌ثطای‌ا٘دبْ‌ٔحبؾجبت‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌ؾبذتبض‌اِىتطٚ٘ی‌ٚ‌ذٛال‌ٔغٙبَیؿی‌

(‌٘تبیح‌حبنُ‌اظ‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌1-5ثٝ‌حدٓ‌ؾَّٛ‌ثٟیٙٝ‌ٔی‌قٛز.‌‌زض‌قىُ‌)

‌زض‌فبظ‌پبیساض‌فطٚٔغٙبَیؽ‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.‌ زضنسٞبی‌ٔرتّف‌وطْٚ

‌‌

‌
وط25/0‌ْٚٚ‌ج(‌125/0،‌ة(0625/0اِف(ثطای‌غّظت‌ٞبی‌‌Cd1-xCrxTe(‌:‌ٔٙحٙی‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی‌حدٓ‌ؾ1‌َّٛ-5قىُ‌)

‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.

وبٞف‌ٔی‌یبثس.‌ٕٞب٘ٙس‌ ٘تبیح‌ثسؾت‌آٔسٜ‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞٙس‌وٝ‌ثب‌افعایف‌غّظت‌وطْٚ‌ثبثت‌قجىٝ‌ٕ٘ٛ٘ٝ

‌زض‌فبظ‌پبیساض‌ا٘دبْ‌قسٜ‌اؾت.‌ ‌وطْٚ‌ثطای‌ٍٔٙٙع‌٘یع‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی‌ا٘طغی‌ثط‌حؿت‌حدٓ آلایف‌ٞبی

‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.‌(2-5٘تبیح‌ایٗ‌ثطضؾی‌زض‌قىُ‌)
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‌‌‌

‌
‌25/0ٚ‌ج(‌125/0،‌ة(0625/0اِف(ثطای‌غّظت‌ٞبی‌‌Cd1-xMnxTe(‌:‌ٔٙحٙی‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی‌حدٓ‌ؾ2‌َّٛ-5قىُ‌)

‌فبظ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ.ٍٔٙٙع‌زض‌

(‌ ‌قىُ ‌وبزٔی3‌ٓ-5زض ‌ٞبی ٕٝ٘ٛ٘‌ ‌ثطای ‌ؾَّٛ ‌حدٓ ‌حؿت ‌ثط ‌ا٘طغی ‌ؾبظی ‌ثٟیٙٝ ‌اظ ‌حبنُ ‌٘تبیح )

‌فبظ‌پبیساض‌فطٚٔغٙبَیؽ‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌آٞٗ‌زض

‌‌
آ25/0‌‌ٗٞٚ‌ج(‌125/0،‌ة(0625/0اِف(ثطای‌غّظت‌ٞبی‌‌Cd1-xFexTe(‌:‌ٔٙحٙی‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی‌حدٓ‌ؾ3‌َّٛ-5قىُ‌)

‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.

‌
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‌
‌25/0ج(125/0‌‌ٚ،‌ة(0625/0اِف(ثطای‌غّظت‌ٞبی‌‌Cd1-xFexTe(‌:‌ٔٙحٙی‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی‌حدٓ‌ؾ3‌َّٛ-5ازأٝ‌قىُ‌)

‌آٞٗ‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.

(‌ ‌قىُ ‌ثب‌4-5زض ‌آلاییسٜ ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌ٞبی ٕٝ٘ٛ٘‌ ‌ثطای ‌ا٘طغی ‌ؾبظی ‌ثٟیٙٝ ‌اظ ‌حبنُ ‌٘تبیح ‌٘یع )

‌وجبِت‌زض‌فبظ‌پبیساض‌فطٚٔغٙبَیؽ‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.

‌‌

‌
125/0‌‌ٚة(،‌0625/0اِف(ثطای‌غّظت‌ٞبی‌‌Cd1-xCoxTe(‌:‌ٔٙحٙی‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی‌حدٓ‌ؾ4‌َّٛ-5قىُ‌)

‌وجبِت‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.25/0ج(

٘تبیح‌ثسؾت‌آٔسٜ‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞٙس‌وٝ‌ثبثت‌قجىٝ‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞب‌ثب‌‌افعایف‌غّظت‌وجبِت‌وبٞف‌ٔی‌یبثٙس‌

‌وٝ‌زض‌ازأٝ‌ثٝ‌تٛيیح‌تغییطات‌ٔی‌پطزاظیٓ.

‌
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 هحاسثِ ثاتت ضثکِ 5-3-1

‌زض‌ٔىبٖ‌ٞبی‌ ‌ٔی‌قٛز‌وٝ‌اتٓ‌ٞب ‌ضفتبض‌آِیبغی‌‌فطو قجىٝ‌ایسٜ‌آَ‌لطاض‌زاض٘س‌ٚ‌ٔؼٕٛلا‌زض‌ثطضؾی

 [:27ُٔبثك‌لبٖ٘ٛ‌ٌٚبضز‌تغییط‌ٔی‌وٙس]‌(x)ثبثت‌قجىٝ‌ثٝ‌َٛض‌ذُی‌ثب‌افعایف‌غّظت‌

(5-1‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)1( ) (1 )x x BC ACa A B C xa x a   ‌

ثبثت‌قجىٝ‌آِیبغ‌‌AC‌ٚBC‌‌ٚa(A1-xBxC)ثبثت‌ٞبی‌قجىٝ‌تطویجبت‌زٚتبیی‌‌aAC‌‌ٚaBCزض‌ایٗ‌ضاثُٝ‌‌

‌ٔٛضز‌آِیبغٞبی‌‌A1-xBxCؾٝ‌ػٙهطی‌ ‌زض ‌تدطثی‌ٚ‌تئٛضی‌٘كبٖ‌زازٜ‌اؾت‌وٝ‌ایٗ‌لبٖ٘ٛ ‌٘تبیح اؾت.

‌[:27٘یٕطؾب٘ب‌٘یع‌نسق‌ٔی‌وٙس.‌ثٙبثطایٗ‌ثبثت‌قجىٝ‌آِیبغ‌ضا‌ٔی‌تٛاٖ‌ثٝ‌نٛضت‌ظیط‌٘ٛقت]

1( ) (1 ) (1 )x x BC ACa A B C xa x a x x b       (5-2‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)  

‌ضاثُٝ ‌ایٗ ‌زض ‌حد1‌‌ٓپبضأتط‌ذٕف‌ bوٝ ‌ثطای ‌آٔسٜ ‌ثسؾت ‌ٞبی ‌اظ‌زازٜ ‌اؾتفبزٜ ‌ثب ‌قٛز. ‌ٔی ٘بٔیسٜ

-5تؼبزِی‌اظ‌ٔٙحٙی‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی،‌ٔی‌تٛاٖ‌ثبثت‌قجىٝ‌ثطای‌‌ٞط‌ؾبذتبض‌ضا‌ٔحبؾجٝ‌ٕ٘ٛز.‌زض‌خسَٚ‌)

‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.‌Cd1-xCrxTe(‌٘تبیح‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌تطویجبت‌3

‌.Cd1-xCrxTe (=25/0ٚ125/0ٚ0625/0‌x(‌:‌ٔمبزیط‌ثبثت‌قجىٝ‌آِیبغ‌ؾٝ‌تبیی‌)3-5خسَٚ‌)

‌غّظت‌وطْٚ
زض‌‌ثبثت‌قجىٝ‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ

‌(Åایٗ‌وبض)

‌(Å) ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌تٛؾٍ‌زیٍطاٖثبثت‌قجىٝ‌

‌تئٛضی‌تدطثی

0625/0‌62/6‌46/6[25]‌---‌

125/0‌43/6‌44/6[25]‌58/6[26]‌

25/0‌35/6‌22/6[25]‌54/6‌[26]‌

‌

وبٞف‌ثبثت‌قجىٝ‌ایٗ‌تطویجبت‌ثب‌افعایف‌غّظت‌وطْٚ‌ٔمبزیط‌ٌعاضـ‌قسٜ‌زض‌ایٗ‌خسَٚ‌٘كبٖ‌زٞٙسٜ‌

‌تحمیمبتی‌ٌطٜٚ‌ؾبیٙی ‌وبض ‌ایٗ‌٘تبیح‌ثب ٚ‌ٕٞىبضاٖ‌ثطای‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞبی‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌‌2اؾت.

(‌٘تبیح‌ثسؾت‌آٔسٜ‌ثطای‌ثبثت‌ٞبی‌4-5%‌وطْٚ‌زض‌تٛافك‌اؾت.‌زض‌خسَٚ‌)5/12%‌25‌ٚغّظت‌ٞبی‌‌

 زض‌زٚ‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ‌ٚ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.‌Cd1-xMnxTeقجىٝ‌تطویجبت‌

                                                      
1
Bowing parameter 

2
Saini 
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‌

‌.Cd1-xMnxTe (=25/0ٚ125/0ٚ0625/0‌x(‌:‌ٔمبزیط‌ثبثت‌قجىٝ‌آِیبغ‌ؾٝ‌تبیی‌)4-5خسَٚ‌)

‌غّظت‌ٍٔٙٙع

ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌زض‌ایٗ‌ثبثت‌قجىٝ‌

‌(Å) وبض
‌(Å) ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌تٛؾٍ‌زیٍطاٖثبثت‌قجىٝ‌

فبظ‌

‌فطٚٔغٙبَیؽ

فبظ‌آ٘تی‌

 فطٚٔغٙبَیؽ

)فبظ‌آ٘تی‌‌تدطثی

 فطٚٔغٙبَیؽ(

)‌فبظ‌تئٛضی

‌فطٚٔغٙبَیؽ(

0625/0‌48/6‌49/6‌592/6[27]‌---‌

125/0‌39/6‌42/6‌580/6[27]‌577/6[27]‌

25/0‌33/6‌38/6‌550/6[27]‌544/6[27]‌

‌

‌فطٚٔغٙبَیؽ‌4‌ٚ-5زازٜ‌ٞبی‌خسَٚ‌) ‌فبظ ‌افعایف‌غّظت‌ٍٔٙٙع‌ثطای‌ٞط‌زٚ ‌ٔی‌زٞٙس‌وٝ‌ثب (‌٘كبٖ

‌ثب‌ ‌ذٛثی ‌تٛافك ‌زض ‌فبظ ‌ٞطزٚ ‌زض ‌آٔسٜ ‌ثسؾت ‌٘تبیح ‌یبثس. ‌ٔی ‌وبٞف ‌قجىٝ ‌ثبثت ‌فطٚٔغٙبَیؽ آ٘تی

‌(‌٘یع‌٘تبیح‌ثسؾت‌آٔسٜ‌ثطای6-5(‌ٚ‌)5-5ٔمبزیط‌تدطثی‌ٚ‌تئٛضی‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.‌زض‌خسَٚ‌ٞبی‌)

ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.‌ایٗ‌٘تبیح‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞٙس‌وٝ‌ثب‌‌Cd1-xFexTe‌ٚ ‌Cd1-xCoxTeثبثت‌قجىٝ‌تطویجبت‌

‌افعایف‌آلایف‌آٞٗ‌ٚ‌وجبِت‌ثبثت‌قجىٝ‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞب‌وبٞف‌ٔی‌یبثس.

‌.Cd1-xFexTe (=25/0ٚ125/0ٚ0625/0‌x(‌:‌ٔمبزیط‌ثبثت‌قجىٝ‌آِیبغ‌ؾٝ‌تبیی‌)5-5خسَٚ‌)

‌غّظت‌آٞٗ
 زض‌ایٗ‌وبضٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثبثت‌قجىٝ‌

(Å‌)‌

0625/0‌46/6‌

125/0‌42/6‌

25/0‌41/6‌

‌

‌.Cd1-xCoxTe (=25/0ٚ125/0ٚ0625/0‌x(‌:‌ٔمبزیط‌ثبثت‌قجىٝ‌آِیبغ‌ؾٝ‌تبیی‌)6-5خسَٚ‌)

‌غّظت‌وجبِت
‌(Å) تطویجبتثبثت‌قجىٝ‌

 وبضٞبی‌تئٛضی‌زیٍطاٖ ایٗ‌وبض

0625/0‌45/6‌---‌

125/0‌42/6‌---‌

25/0‌31/6‌290/6[28]‌
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[.‌٘تید28‌ٝٚ‌ٕٞىبضاٖ‌ٔی‌ثبقس]‌1٘تبیح‌ثسؾت‌آٔسٜ‌زض‌تٛافك‌ثب‌٘تبیح‌ٌعاضـ‌قسٜ‌تٛؾٍ‌ٌطٜٚ‌ؾؼیس

(‌ ‌خسَٚ ‌زض ‌ٌطٜٚ ‌ایٗ ‌تٛؾٍ ‌قسٜ ‌)6-5ٌعاضـ ‌قىُ ‌زض ‌اؾت. ‌ٔٙحٙی‌تغییطات‌5-5(‌ٌعاضـ‌قسٜ )

وبض‌ثط‌‌ثبثت‌قجىٝ‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌ػٙبنط‌ٚاؾُٝ‌)‌وطْٚ،‌ٍٔٙٙع،‌آٞٗ‌ٚ‌وجبِت(‌حبنُ‌اظ‌ایٗ

حؿت‌غّظت‌آلایف‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.‌ایٗ‌ثطضؾی‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌ثبثت‌قجىٝ‌ثب‌افعایف‌زضنس‌یٖٛ‌

ٔغٙبَیؿی‌وبٞف‌ٔی‌یبثس.‌ثٝ‌زِیُ‌اذتلاف‌وٓ‌زض‌قؼبع‌یٛ٘ی‌ػٙبنط‌ٚاؾُٝ،‌ثبثت‌قجىٝ‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞبی‌

‌آلاییسٜ‌تفبٚت‌ظیبزی‌ثب‌یىسیٍط‌٘ساض٘س.

‌
 ثط‌حؿت‌غّظت‌ػٙبنط‌ٚاؾُٝ‌تطویجبت(‌:‌ٔٙحٙی‌تغییطات‌ثبثت‌قجى5‌ٝ-5قىُ‌)

 Cd1-xTMxTe (TM=Cr, Mn, Fe, Co).‌

‌هطتق هذٍل حجوی ٍ تشاکن پزیشیهذٍل حجوی،  5-3-2

اظ‌وٕیت‌ٞبی‌زیٍطی‌وٝ‌ثؼس‌اظ‌ٔطحّٝ‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی‌حدٓ‌ؾَّٛ‌ثسؾت‌ٔی‌آیس،‌‌ٔمبزیط‌ٔسَٚ‌حدٕی‌

‌ثطای‌ ‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ایٗ‌وٕیت‌ٞب ‌ٔمبزیط ‌ٔسَٚ‌حدٕی‌اؾت. ‌ٔكتك ‌زض‌ٚ زضنسٞبی‌ٔرتّف‌آلایف

(‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.‌ٔمساض‌تطاوٓ‌پصیطی‌ایٗ‌تطویجبت‌٘یع،‌)ػىؽ‌ٔسَٚ‌حدٕی(،‌ٔحبؾج7‌ٝ-5خسَٚ‌)

 ٚ‌زض‌ایٗ‌خسَٚ‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.

 

 

 

                                                      
1
Y. Saeed‌ 
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‌

 (‌:‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ٔسَٚ‌حدٕی،‌ٔكتك‌ٔسَٚ‌حدٕی‌ٚ‌تطاوٓ‌پصیطی‌تطویجبت7-5خسَٚ‌)
Cd1-xTMxTe (TM=Cr, Mn, Fe, Co). 

‌تطاوٓ‌پصیطی
ٔكتك‌ٔسَٚ‌

‌حدٕی

‌(GPa)ٔسَٚ‌حدٕی
‌ػٙهط‌ٚاؾُٝ

 ایٗ‌پػٚٞف پػٚٞف‌زیٍطاٖ

0215/0 234/4‌---‌34/46‌Cr0.0625‌

023/0‌56/4‌8/42[59]‌91/43‌Cr0.125‌

022/0‌415/4‌78/43[52]‌10/46‌Cr0.25‌

02/0‌82/6‌---‌09/49‌Mn0.0625فطٚٔغٙبَیؽ‌‌

026/0‌01/5‌92/34‌[53]‌45/38‌Mn0.125فطٚٔغٙبَیؽ‌‌

02/0‌977/5‌1/47[55]‌10/50‌Mn0.25فطٚٔغٙبَیؽ‌‌

021/0‌51/6‌---‌60/46‌Mn0.0625آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌‌

024/0‌15/5‌---‌72/41‌Mn0.125آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌‌

02/0‌47/5‌---‌25/50‌Mn0.25آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌‌

023/0‌51/5‌---‌49/43‌Fe0.0625‌

022/0‌56/5‌---‌84/44 Fe0.125‌

022/0‌31/5‌---‌21/46 Fe0.25‌

024/0‌79/4‌---‌34/42‌Co0.0625‌

023/0‌92/4‌---‌27/43‌Co0.125 

021/0 24/5‌41/50[52]‌69/47‌Co0.25‌

‌

‌ثٝ‌ ‌تطویت ‌ایٗ ‌٘تیدٝ ‌زض ٚ‌ ‌اؾت ‌آٖ ‌ثٛزٖ ‌تط ‌٘طْ ‌زٞٙسٜ ‌٘كبٖ ٕٝ٘ٛ٘‌ ‌حدٕی ‌ٔسَٚ ‌ ‌ثٛزٖ وٛچىتط

(‌٘تیدٝ‌ٔی‌ٌیطیٓ‌و7‌ٝ-5ضاحتی‌تغییط‌قىُ‌ٔی‌زٞس.‌ثب‌ٔمبیؿٝ‌زازٜ‌ٞبی‌ٌعاضـ‌قسٜ‌زض‌خسَٚ‌)

زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ‌وٕتطیٗ‌ٔسَٚ‌حدٕی‌ٚ‌زض‌٘تیدٝ‌ثیكتطیٗ‌تطاوٓ‌ Te Cd 0.875Mn0.125تطویت‌

‌پصیطی‌ضا‌زض‌ثیٗ‌ایٗ‌تطویجبت‌زاقتٝ‌ٚ‌٘طْ‌تط‌اظ‌ثمیٝ‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞب‌اؾت.

‌

‌

‌

‌
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‌ی ًوًَِ ّاچگالی حالت ّاهحاسثِ  5-4

 تا کشٍم آلاییذُ کادهین تلَسایذ چگالی حالت ّای 5-4-1

(‌‌6-5ٔٙحٙی‌ٞبی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌وطْٚ‌زض‌قىُ)

ثطای‌حبِت‌ٞبی‌اؾپیٗ‌ثبلا‌ٚ‌‌%100قسٜ‌اؾت.‌ایٗ‌ٕ٘ٛزاضٞب‌٘كبٖ‌زٞٙسٜ‌لُجف‌اؾپیٙی٘كبٖ‌‌زازٜ‌

 ٌبف‌٘ٛاضی‌ثطای‌حبِت‌ٞبی‌اؾپیٗ‌پبییٗ‌اؾت‌وٝ‌ثب‌افعایف‌غّظت‌ػٙهط‌ٚاؾُٝ‌افعایف‌ٔی‌یبثس.‌

 

‌
زض‌فبظ‌‌وط25/0‌ْٚٚ‌ج(‌125/0،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(  Cd1-xCrxTe(‌:‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌و6‌ُ-5قىُ‌)

‌فطٚٔغٙبَیؽ.
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وط0625/0‌ْٚوبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌غّظت‌‌Te-5p‌‌ٚ Cr-3d ‌(‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی7-5قىُ‌)

ضا‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس.‌ایٗ‌اٚضثیتبَ‌ٞب‌٘مف‌اؾبؾی‌زض‌ذٛال‌تطویت‌ٟ٘بیی‌ذٛاٞٙس‌زاقت.‌ثطضؾی‌چٍبِی‌

‌Te-5p‌‌ٚCr-3d‌‌ٚCd-5sبی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌اتٓ‌ٞب‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌وٝ‌زض‌٘ٛاض‌ضؾب٘ف،‌اٚضثیتبَ‌ٞ

٘یع‌‌Cd-4d‌ٚ ‌Te-5sؾٟٓ‌ػٕسٜ‌ای‌زاض٘س؛‌أب‌زض‌٘ٛاض‌ظطفیت‌ػلاٜٚ‌ثط‌ایٗ‌اٚضثیتبَ‌ٞب،‌اٚضثیتبَ‌ٞبی‌

‌اتٓ‌ٞبی‌ٔیعثبٖ‌ؾٟٓ‌وٕی‌زض‌٘ٛاض‌ضؾب٘ف‌زاض٘س.‌‌s‌‌ٚpٔكبضوت‌زاض٘س.‌حبِت‌ٞبی‌

‌
‌

 
‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌Cd0.9375Cr0.0625Te(‌:‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌تطویت‌7-5قىُ‌)

ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌زض‌حٛاِی‌تطاظ‌فطٔی،‌ػٕستب‌اظ‌ (7-5ٕٞبُ٘ٛض‌وٝ‌زض‌قىُ‌)

‌ ‌ٞبی ‌حبِت ‌‌Cr-3dٞیجطیساؾیٖٛ ٚTe-5pٞبی‌‌‌ ‌حبِت ‌چٍبِی ‌ٔكبٞسٜ ‌ثب ‌ٕٞچٙیٗ ‌قٛ٘س. ‌ٔی ٘بقی

-Teٚضثیتبَ‌ٞبی‌غّظت‌ٞبی‌زیٍط‌وطْٚ‌ٔتٛخٝ‌ٔی‌قٛیٓ‌وٝ‌ثب‌افعایف‌غّظت‌وطْٚ‌اظ‌خبیٍعیسٌی‌ا

5p‌‌ٚCr-3dوبؾتٝ‌ٔی‌قٛز.‌ایٗ‌ثطضؾی‌ٞب‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌وٝ‌تطاظ‌فطٔی‌ثب‌حبِت‌ٞبی‌اؾپیٗ‌ثبلای‌‌

اقغبَ‌قسٜ‌وٝ‌ثب‌افعایف‌غّظت‌وطْٚ‌چٍبِی‌حبِت‌ٞب‌زض‌آTe-5p‌‌ٖوطْٚ‌ٚ‌ؾٟٓ‌وٕی‌اظ‌حبِت‌ٞبی‌
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‌یه ‌زٞٙسٜ ‌٘كبٖ ‌٘یع ‌وبزٔیٓ ‌اتٓ ‌وُ ‌ٞبی ‌حبِت ‌چٍبِی ‌ٔٙحٙی ‌یبثس. ‌ٔی ‌ا٘طغی‌‌افعایف ‌زض خٟف

ایٗ‌اٚضثیتبَ‌ٞب‌٘مف‌ٟٔٓ‌ٚ‌تؼییٗ‌وٙٙسٜ‌‌.آٖ‌ٔی‌قٛز‌dاؾت‌وٝ‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌اٚضثیتبَ‌‌-eV  2/8 حسٚز

‌اٚضثیتبَ‌ٞبی‌زیٍط‌وبزٔیٓ‌٘مف‌ٟٕٔی‌زض‌ٔٙحٙی‌‌ءزض‌اِمب فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ‌زض‌تطویت‌ٟ٘بیی‌زاض٘س.

 چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌٘ساض٘س.

 تا هٌگٌض  آلاییذُ چگالی حالت ّای کادهین تلَسایذ 5-4-2

کادهین تلَسایذ آلاییذُ تا هٌگٌض دس فاص چگالی حالت ّای  5-4-2-1

 فشٍهغٌاطیس

‌اؾت.‌ ‌پبیساض ‌فطٚٔغٙبَیؽ ‌آ٘تی ‌فبظ ‌زض ‌ٍٔٙٙع ‌ثب ‌آلاییسٜ ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌قس ‌اقبضٜ ‌لجلا ‌وٝ ٕٞبٍ٘ٛ٘ٝ

‌ضٚـ ‌اظ ‌اؾتفبزٜ ‌ثب ‌ِٔٛىِٛی اذیطا ‌ثبضیىٝ ‌آضاؾتی ‌ضٚ ‌ (‌‌MBE)1ٞبی ‌ٞبی‌ٚ ‌اتٓ ‌ػٙٛاٖ‌‌ ‌ثٝ ٘یتطٚغٖ

‌وٙٙسٜ ‌ٔكبضوت ‌ثب‌ ػٙهط ‌آلاییسٜ ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌ثطای ‌حبّٔی ‌قسٜ ‌اِمب ‌فطٚٔغٙبَیؽ ‌فبظ ‌آلایف، زض

[.‌ِصا‌زض‌ایٗ‌وبض‌ثطای‌ٔمبیؿٝ‌ثب‌ایٗ‌٘تبیح‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌ٍٔٙٙع‌53ٍٔٙٙع‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت]

(‌ٕ٘ٛزاضٞبی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌و8‌ُ-5) قىُضا‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ‌٘یع‌ٔٛضز‌ثطضؾی‌لطاض‌زازیٓ.‌زض‌

‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌ٍٔٙٙع‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.

‌
ٍٔٙٙع‌زض‌فبظ‌‌25/0ٚ‌ج(‌125/0،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(‌Cd1-xMnxTe (‌:‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌و8‌ُ-5قىُ‌)

‌فطٚٔغٙبَیؽ.

                                                      
1
 Molecular Beam Epitaxial 
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‌
ٍٔٙٙع‌‌25/0ٚ‌ج(‌125/0،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(‌Cd1-xMnxTe (‌:‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌و8‌ُ-5ازأٝ‌قىُ‌)

 زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.

‌فطٔی‌  ‌تطاظ ‌اقغبَ ‌زٞٙسٜ ‌٘كبٖ ‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ ‌زض ‌ٍٔٙٙع ‌ثب ‌آلایف ‌ٞبی‌وُ ‌حبِت ‌چٍبِی ٔٙحٙی

زض‌ایٗ‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞب‌اؾت؛‌ایٗ‌تطویجبت‌زض‌ٞط‌زٚ‌خٟت‌ Te-5p تٛؾٍ‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌اؾپیٗ‌ثبلای‌اٚضثیتبَ

اؾپیٗ‌ثبلا‌ٚ‌پبییٗ‌زاضای‌ٌبف‌٘ٛاضی‌ٞؿتٙس؛‌أب‌ٌبف‌اؾپیٗ‌ثبلا‌ٔمساض‌وٛچىی‌زاضز‌ٚ‌زض‌وُ‌ٔی‌تٛاٖ‌

‌زض‌قىُ‌) ‌فّعی‌ٔی‌ثبقٙس. ‌٘یع‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌9-5ٌفت‌ایٗ‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞب‌زاضای‌ذٛال‌٘یٓ )

‌وبزٔیٓ‌تّٛ ٕٝ٘ٛ٘‌ ‌ثطای ‌قسٜ ‌ٔحبؾجٝ ‌غّظت ‌ثب ‌آلاییسٜ ‌٘كب0625/0‌‌ٖضایس ‌فطٚٔغٙبَیؽ ‌فبظ ‌زض ٍٔٙٙع

 زازٜ‌قسٜ‌اؾت.
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‌

‌

‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌Cd0.9375Mn0.0625Teتطویت‌ (‌:‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی9-5قىُ‌)

(‌ ‌قىُ ‌ٞبی ‌حبِت ‌چٍبِی ‌اٚضثیتب9‌َ-5ٕ٘ٛزاضٞبی ‌ثٝ ‌ٔطثٌٛ ‌ثبلای ‌اؾپیٗ ‌٘ٛاض ‌وٝ ‌زٞٙس ‌ٔی ‌٘كبٖ )

اؾت،‌زض‌حبِی‌وٝ‌ٕٞیٗ‌٘ٛاض‌زض‌‌-eV3/3ا٘طغیاقغبَ‌قسٜ‌ٚ‌ثیكیٙٝ‌آٖ‌زض‌ٔٛلؼیت‌‌Mn-3dٞبی‌‌

لطاض‌زاضز.‌ایٗ‌ثطضؾی‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌‌eV1/2اؾپیٗ‌پبییٗ‌ذبِی‌اؾت‌ٚ‌ثیكیٙٝ‌آٖ‌زض‌ٔٛلؼیت‌ا٘طغی

اقغبَ‌قسٜ‌اؾت؛‌خبیی‌وٝ‌ؾٟٓ‌وٛچىی‌ٔطثCd-4d‌‌ٌٛوٝ‌ثرف‌پبییٗ‌تط‌٘ٛاض‌ظطفیت‌ثب‌حبِت‌ٞبی‌

ثطای‌ٞط‌زٚ‌اؾپیٗ‌ثبلا‌ٚ‌پبییٗ‌لبثُ‌ٔكبٞسٜ‌اؾت.‌٘عزیه‌تطاظ‌فطٔی،‌‌Te-5p‌‌ٚ Te-5sثٝ‌حبِت‌ٞبی

‌‌ اقغبَ‌قسٜ‌اؾت.‌ Te-5p‌ٚMn-3dثرف‌ثبلایی‌٘ٛاض‌ظطفیت‌زض‌اؾپیٗ‌ثبلا‌ػٕستب‌ثب‌حبِت‌ٞبی‌

‌

‌
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چگالی حالت ّای آلایص کادهین تلَسایذ تا هٌگٌض دس فاص آًتی  5-4-2-2

 فشٍهغٌاطیس

‌ ‌آ٘تی‌ٕ٘ٛزاضٞبی ‌فبظ ‌زض ‌ٍٔٙٙع ‌ثب ‌آلاییسٜ ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌ثطای ‌قسٜ ‌ٔحبؾجٝ ‌وُ ‌ٞبی ‌حبِت چٍبِی

 (‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.10-5فطٚٔغٙبَیؽ‌زض‌قىُ‌)

‌

‌

‌
ٍٔٙٙع‌زض‌‌25/0ٚ‌ج(‌125/0،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(‌ Cd1-xMnxTe (‌:‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌و10ُ-5قىُ‌)

‌فبظ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ.
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٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌وٝ‌زض‌فبظ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌ٌبف‌ا٘طغی‌زض‌چٍبِی‌حبِت‌ٞب‌ٔكبٞسٜ‌ٕ٘ی‌ایٗ‌ثطضؾی‌

ثب‌زضنسٞبی‌شوط‌قسٜ،‌زض‌فبظ‌پبیساض‌ قٛز.‌ثٙبثطایٗ‌تطویجبت‌حبنُ‌اظ‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌ٍٔٙٙع

‌0625/0آلاییسٜ‌ثب‌غّظت‌‌CdTeذٛال‌فّعی‌اظ‌ذٛز‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞٙس.‌ٕ٘ٛزاض‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌

(‌٘كبٖ‌زازٜ‌قس11‌ٜ-5ٍٔٙٙع‌زض‌فبظ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌ثطای‌اؾپیٗ‌ٞبی‌ثبلا‌ٚ‌پبییٗ‌زض‌قىُ‌ٞبی‌)

 اؾت.‌

‌

‌
‌زض‌فبظ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌Cd0.9375Mn0.0625Te(‌:‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌تطویت‌11-5قىُ‌)

‌زض‌ ‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌قٛز‌وٝ‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌اؾپیٗ‌ثبلا ‌ثطضؾی‌ایٗ‌ٕ٘ٛزاضٞب تمبضٖ‌وبُٔ‌ثب‌چٍبِی‌ثب

آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌اؾت؛‌چٖٛ‌زض‌ایٗ‌فبظ‌تؼساز‌ حبِت‌ٞبی‌اؾپیٗ‌پبییٗ‌ٞؿتٙس؛‌وٝ‌ایٗ‌ٚیػٌی‌فبظ

‌ ‌ٞیجطیسقسٌی ‌٘یع ‌ٕ٘ٛزاضٞب ‌ایٗ ‌زض ‌ٔؿبٚیٙس. ‌پبییٗ ٚ‌ ‌ثبلا ‌اؾپیٗ ‌ٞبی ‌‌p-dاِىتطٖٚ ‌اٚضثیتبَ ‌pثیٗ

ٙیٗ‌زیسٜ‌ٔی‌قٛز‌وٝ‌ٞیچ‌ٌبف‌ػٙهط‌ٔغٙبَیؿی‌ٍٔٙٙع‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌قٛز.‌ٕٞچ‌dتّٛضایس‌ٚ‌اٚضثیتبَ‌

‌افعایف‌غّظت‌ػٙهط‌ٚاؾُٝ،‌چٍبِی‌حبِت‌ٞب‌زض‌ ‌ٔكبٞسٜ‌٘جٛزٜ‌ٚ‌ثب ‌لبثُ ‌زض‌چٍبِی‌حبِت‌ٞب ٘ٛاضی

‌تطاظ‌فطٔی‌افعایف‌ٔی‌یبثس.
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 تا آّي آلاییذُ چگالی حالت ّای کادهین تلَسایذ  5-4-3

(‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.‌12-5)ٔٙحٙی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌آٞٗ‌زض‌قىُ‌

ثب‌زلت‌زض‌ٔٙحٙی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌ایٗ‌تطویجبت‌زیسٜ‌ٔی‌قٛز‌وٝ‌ثطای‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌اؾپیٗ‌

ٚخٛز‌زاضز؛‌زض‌حبِی‌وٝ‌یه‌ٌبف‌ا٘طغی‌ػطیى‌زض‌چٍبِی‌حبِت‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌‌%100پبییٗ‌لُجف‌

ایٗ‌تطویجبت‌زاضای‌ثٙبثطایٗ‌اؾپیٗ‌ثبلا‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌ٌطزز‌وٝ‌ثب‌افعایف‌غّظت‌آٞٗ‌افعایف‌ٔی‌یبثس.‌

 ‌ذبنیت‌٘یٓ‌فّعی‌ٞؿتٙس.

‌

‌

آٞٗ‌زض‌فبظ‌‌25/0ٚ‌ج(‌125/0،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(‌Cd1-xFexTe (‌:‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌و12ُ-5قىُ‌)

 فطٚٔغٙبَیؽ.

‌
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‌
آٞٗ‌زض‌‌25/0ٚ‌ج(‌125/0،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(‌Cd1-xFexTe (‌:‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌و12ُ-5قىُ‌)ازأٝ‌

 فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.

(‌٘كبٖ‌زاز13‌ٜ-5آٞٗ‌زض‌قىُ‌)‌0625/0چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌غّظت‌

 قسٜ‌اؾت.

‌

‌
‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌Cd0.9375Fe0.0625Te(‌:‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌تطویت‌13-5قىُ‌)
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‌ ‌ثطضؾی ‌ٔحسٚزٜ‌زض ‌زض ‌ظطفیت ‌٘ٛاض ‌زض ‌وٝ ‌قٛز ‌ٔی ‌ٔكبٞسٜ ‌تطویجبت ‌ایٗ ‌خع ی ‌ٞبی ‌حبِت چٍبِی

‌‌-eV ‌5تب‌eV0 ا٘طغی ‌ٞبی ‌Te-5pاٚضثیتبَ ٚFe-3dا٘طغی‌‌ ‌ٔحسٚزٜ ‌زض ٚ eV8-‌‌ ‌Cd-4dاٚضثیتبَ

‌ؾٟٓ‌ٟٕٔی‌زض‌چٍبِی‌حبِت‌ٞب‌زاضز.‌‌Fe-3dخبیٍعیسٜ‌ا٘س.‌زض‌٘ٛاض‌ضؾب٘ف‌ٞٓ‌اٚضثیتبَ‌

 تا کثالت  آلاییذُ کادهین تلَسایذچگالی حالت ّای  5-4-4

(‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.‌14-5ٔٙحٙی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌وجبِت‌زض‌قىُ‌)

زض‌ثطضؾی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌ایٗ‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞب‌ٔكرم‌قس‌وٝ‌ٔب٘ٙس‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞبی‌آلاییسٜ‌ثب‌آٞٗ،‌اِىتطٖٚ‌

بی‌اِىتطٖٚ‌ٞبی‌اؾپیٗ‌پبییٗ‌تطاظ‌فطٔی‌ضا‌اقغبَ‌وطزٜ‌ا٘س‌ٚ‌یه‌ٌبف‌ا٘طغی‌ػطیى‌زض‌چٍبِی‌حبِت‌ٞ

 ٞبی‌اؾپیٗ‌ثبلا‌لبثُ‌ٔكبٞسٜ‌اؾت.‌

‌

‌
وجبِت‌زض‌فبظ‌25/0ٚ‌ج(‌125/0،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(‌Cd1-xCoxTe(‌:‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌و14‌ُ-5قىُ‌)

‌فطٚٔغٙبَیؽ.

‌
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‌
وجبِت‌25/0ٚ‌ج(‌125/0،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(‌Cd1-xCoxTe(‌:‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌و14‌ُ-5قىُ‌)ازأٝ‌

‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.

وجبِت‌‌0625/0(‌٘یع‌ٔٙحٙی‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌غّظت‌15-5زض‌قىُ‌)

 ضا‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ.

‌

‌
‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌Cd0.9375Co0.0625Teتطویت‌ (‌:‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌خع ی15-5قىُ‌)

‌٘كبٖ‌ ‌٘یع ‌وجبِت ‌ثب ‌آلاییسٜ ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌ٞبی ٕٝ٘ٛ٘‌ ‌ثطای ‌قسٜ ‌ٔحبؾجٝ ‌خع ی ‌ٞبی ‌حبِت چٍبِی

زض‌٘ٛاضٞبی‌ظطفیت‌ٚ‌ضؾب٘ف‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌اؾپیTe-5p‌‌ٚCo-3d‌‌ٗزٞٙسٜ‌ٞیجطیساؾیٖٛ‌اٚضثیتبَ‌ٞبی‌
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ؾٍ‌ٞبی‌ثبلا‌ٚ‌پبییٗ‌اؾت.‌ٕٞچٙیٗ‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌قٛز‌وٝ‌تطاظ‌فطٔی‌ثطای‌حبِت‌ٞبی‌اؾپیٗ‌پبییٗ‌تٛ

‌وجبِت‌اقغبَ‌قسٜ‌اؾت.‌dاٚضثیتبَ‌ٞبی‌

‌ًوًَِ ّا  ساختاس ًَاسی 5-5

 تا کشٍم آلاییذُ ساختاس ًَاسی کادهین تلَسایذ 5-5-1

ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌وطْٚ‌ثطای‌حبِت‌ٞبی‌اؾپیٗ‌ثبلا‌ٚ‌پبییٗ‌

زض‌ایٗ‌قىُ‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ‌ٞط‌ؾٝ‌تطویت‌(‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.‌ٕٞبٖ‌ٌٛ٘ٝ‌و16‌ٝ-5زض‌قىُ‌)

‌٘مُٝ ‌زض ‌ٔؿتمیٓ ‌٘ٛاضی ‌ٌبف ‌حسٚز‌زاضای ‌ا٘طغی ‌تب ‌تطاظ‌فطٔی ‌اظ ‌ظطفیت ‌٘ٛاض ‌زض ‌-eV 5 ٞؿتٙس.

‌ ‌‌Te-5p٘ٛاضٞبی ‌ٞبی ‌حبِت ‌اظ ‌ػٕستب ‌فطٔی ‌تطاظ ‌٘عزیه ‌٘ٛاض ‌زٚ ‌ا٘س. ‌قسٜ ‌ؾCr-3d‌‌ٌٟٓؿتطزٜ ٚ

‌ثطای‌اؾپیٗ‌ثبلا‌وٙتطَ‌ٔی‌وٙس،‌٘بقی‌ٔی‌قٛز.‌زض‌وٝ‌ضفتبض‌‌Te-5pوٛچىی‌اظ‌ فّعی‌ایٗ‌تطویت‌ضا

وب٘بَ‌اؾپیٗ‌پبییٗ‌ٞیچ‌٘ٛاضی‌زضٖٚ‌تطاظ‌فطٔی‌یب‌ثبلای‌آٖ‌ٚخٛز‌٘ساضز.‌ثطای‌تٕبْ‌تطویجبت‌فٛق‌ٌبف‌

(‌ٌعاضـ‌قس8‌ٜ-5ا٘طغی‌زض‌خٟت‌اؾپیٗ‌پبییٗ‌ٚ‌ٌبف‌٘یٓ‌فّعی‌ٔحبؾجٝ‌ٚ‌ٔمبزیط‌آٖ‌ٞب‌زض‌خسَٚ‌)

‌اَلاق‌ٔی‌قٛز.‌CE‌ٚVEفّعی‌ثٝ‌وٕیٙٝ‌ٔمساض‌‌ثیٗ‌‌لسضُّٔكاؾت.‌ٌبف‌٘یٓ‌

 

 
125/0‌‌ٚ،‌ة(0625/0ٚ‌پبییٗ‌ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(‌ثب‌اؾپیٗ‌ثبلا‌Cd1-xCrxTe(‌:‌ؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌16-5قىُ‌)

‌وطْٚ‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.25/0ج(
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‌‌

 

 

 
125/0‌‌ٚ،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(‌ٚ‌پبییٗثب‌اؾپیٗ‌ثبلا‌‌Cd1-xCrxTe(‌:‌ؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌16-5ازأٝ‌قىُ‌)

‌وطْٚ‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.25/0ج(

ثطضؾی‌ؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞٙسوٝ‌ٌبف‌ا٘طغی‌اؾپیٗ‌پبییٗ‌ثب‌افعایف‌غّظت‌

وطْٚ‌افعایف‌ٔی‌یبثس؛‌وٝ‌ٕٞبٖ‌٘تیدٝ‌ای‌اؾت‌وٝ‌اظ‌ٔمبیؿٝ‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثسؾت‌

‌ٞبی‌ ‌حبِت ‌تٕبیُ ‌ثٝ ‌ضفتبض ‌ایٗ ‌٘ؿجت‌Cr-3dآٔس. ‌تط ‌ٞبی‌پبییٗ ‌غّظت ‌زض ‌ثیكتط ‌خبیٍعیسٌی ‌ثطای

ٚ‌زض‌‌Cr-3dاٚضثیتبَ‌ٞبی‌‌-eV 9 تب‌-eV8 زازٜ‌ٔی‌قٛز.‌زض‌٘ٛاض‌ظطفیت‌اؾپیٗ‌ثبلا‌زض‌ٔحسٚزٜ‌ا٘طغی
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‌ا٘طغی ‌ٞبی‌‌-eV 5 تب eV 0ٔحسٚزٜ ‌اؾپیCr-3d‌‌ٚ Te-5p‌ٗاٚضثیتبَ ‌ضؾب٘ف ‌٘ٛاض ‌زض ‌ا٘س. خبیٍعیسٜ

‌خبیٍعیسٜ‌ا٘س.‌eV 5 تب‌eV 0 زض‌ٔحسٚزٜ‌ا٘طغی‌‌Cr-3d‌‌ٚTe-5pپبییٗ‌تٟٙب‌زٚ‌تطاظ‌

زض‌فبظ‌Cd1-xCrxTe (‌:‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ٌبف‌٘یٓ‌فّعی‌ٚ‌ٌبف‌٘ٛاضی‌اؾپیٗ‌پبییٗ‌تطویجبت‌8-5خسَٚ‌)

‌فطٚٔغٙبَیؽ.

ٌبف‌٘یٓ‌

‌(eV)فّعی

‌(eV)ٌبف‌٘ٛاضی‌اؾپیٗ‌پبییٗ
‌ػٙهط‌ٚاؾُٝ

‌زیٍطاٖ‌تئٛضیوبضٞبی‌‌ایٗ‌وبض

05/0‌65/0‌---‌Cr0.0625‌

08/0‌3/1‌10/1[26]‌Cr0.125‌

15/0‌75/1‌58/1[26]‌Cr0.25‌

‌

ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌ٌبف‌ا٘طغی‌اؾپیٗ‌پبییٗ‌ایٗ‌تطویجبت‌زض‌تٛافك‌ذٛثی‌ثب‌٘تبیح‌ٌعاضـ‌قسٜ‌

‌.[26]‌تٛؾٍ‌ٌطٜٚ‌ؾبیٙی‌ٔی‌ثبقس

 تا هٌگٌض  آلاییذُ ساختاس ًَاسی کادهین تلَسایذ 5-5-2

 فشٍهغٌاطیسکادهین تلَسایذ آلاییذُ تا هٌگٌض دس فاص ساختاس ًَاسی  5-5-2-1

(‌ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞبی‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌ٍٔٙٙع‌‌زض‌فبظ‌17-5زض‌قىُ‌)

‌فطٚٔغٙبَیؽ‌زض‌زٚ‌خٟت‌اؾپیٗ‌ثبلا‌ٚ‌پبییٗ‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.‌

‌

‌
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‌‌

‌

‌‌

‌
125/0‌‌ٚ،‌ة(0625/0اِف(ثطای‌غّظت‌ٞبی‌ٚ‌پبییٗ‌‌ثب‌اؾپیٗ‌ثبلا‌Cd1-xMnxTe(‌:‌ؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌17-5قىُ‌)

 ٍٔٙٙع‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌25/0ج(
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‌
‌125/0،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(ثب‌اؾپیٗ‌ثبلا‌ٚ‌پبییCd1-xMnxTe‌‌ٗ(‌:‌ؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌17-5ازأٝ‌قىُ‌)

‌ٍٔٙٙع‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌25/0ٚ‌ج(

‌اظ‌ایٗ‌ؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ‌وٝ‌ثیكیٙٝ‌٘ٛاض‌ظطفیت‌ٚ‌وٕیٙٝ‌٘ٛاض‌ضؾب٘ف‌زض‌٘مُٝ‌

زض‌ُٔٙمٝ‌اَٚ‌ثطیّٛ ٗ‌لطاض‌زاض٘س‌وٝ‌ایٗ‌زض‌تٛافك‌ثب‌ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌تطویت‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌ٔبزض‌اؾت.‌

ؾبذتبض‌افعایف‌غّظت‌ٍٔٙٙع‌ظیبز‌ٔی‌قٛز.‌‌ٕٞچٙیٗ‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌وٙیٓ‌وٝ‌ٌبف‌ا٘طغی‌اؾپیٗ‌ثبلا‌ثب

‌ثٝ‌ ‌ضا ‌فطٔی ‌تطاظ ‌ٍٔٙٙع ‌غّظت ‌زض ‌افعایف ‌وٝ ‌زٞس ‌ٔی ‌٘كبٖ ‌پبییٗ ‌اؾپیٗ ‌ثطای ‌قسٜ ‌ٔحبؾجٝ ٘ٛاضی

(‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌ٌبف‌ا٘طغی‌ٚ‌ٌبف‌٘ی9‌ٓ-5زض‌خسَٚ‌)ؾٕت‌ا٘طغی‌ثبلاتط‌خبثدب‌ٔی‌وٙس.‌

‌.ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾتزض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ‌‌Cd1-xMnxTe ‌بتفّعی‌تطویج

 (‌:‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ٌبف‌٘یٓ‌فّعی‌ٚ‌ٌبف‌٘ٛاضی‌اؾپیٙی‌تطویجبت9-5خسَٚ‌)

‌ Cd1-xMnxTe‌.زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ‌‌

‌

‌(eV)ٌبف‌٘یٓ‌فّعی

ٌبف‌٘ٛاضی‌اؾپیٙی‌وبضٞبی‌

‌(eV) تئٛضی‌زیٍطاٖ
ٌبف‌٘ٛاضی‌اؾپیٙی‌ایٗ‌

‌(eV)وبض
‌

‌ػٙهط‌ٚاؾُٝ ‌ثبلا‌پبییٗ‌ثبلا‌پبییٗ

47/0‌---‌---‌53/0‌4/0‌Mn0.0625‌

09/0‌85/0[27]‌49/0[27]‌1‌55/0‌Mn0.125‌

15/0‌5/1[27]‌50/0[27]‌3/1‌6/0‌Mn0.25‌
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‌

(‌٘كبٖ‌زٞٙسٜ‌تٛافك‌٘ؿجتب‌ذٛة‌٘تبیح‌ثسؾت‌آٔسٜ‌زض‌ایٗ‌وبض‌ثب‌9-5خسَٚ‌)‌زض‌ٔمبزیط‌ٌعاضـ‌قسٜ

%،‌5/12آلاییسٜ‌ثب‌غّظت‌ٞبی‌،‌ثطای‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞبی‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌1٘تبیح‌ٌعاضـ‌قسٜ‌تٛؾٍ‌ٌطٜٚ‌قبضٔب

 [.27%‌ٍٔٙٙع‌اؾت]25‌‌ٚ‌%50

تا هٌگٌض دس فاص آًتی  آلاییذُ ساختاس ًَاسی کادهین تلَسایذ 5-5-2-2

 فشٍهغٌاطیس

ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌ٍٔٙٙع‌زض‌فبظ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌زض‌قىُ‌

‌ثطضؾی‌ؾبذت5-18) بض‌٘ٛاضی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌وٝ‌ایٗ‌آِیبغٞب‌زض‌(‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.

ثٛزٜ‌ٚ‌ثٙبثطایٗ‌ضفتبض‌فّعی‌زاض٘س.‌ثطضؾی‌ؾبذتبض‌‌ایٗ‌فبظ‌زاضای‌ٌبف‌٘ٛاضی‌ٔؿتمیٓ‌نفط‌زض‌٘مُٝ‌

.‌٘ٛاضی‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞب‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌وٝ‌ثب‌افعایف‌غّظت‌ٍٔٙٙع‌تطاوٓ‌٘ٛاضٞب‌زض‌تطاظ‌فطٔی‌ثیكتط‌ٔی‌قٛز

‌اؾت.ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌حبِت‌ٞبی‌اؾپیٗ‌ثبلا‌ٚ‌پبییٗ‌وبٔلا‌ٔكبثٝ‌

‌

 
125/0‌‌ٚ،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(‌ٚ‌پبییٗ‌ثب‌اؾپیٗ‌ثبلا‌Cd1-xMnxTe(‌:‌ؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌18-5قىُ‌)

‌ٍٔٙٙع‌زض‌فبظ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌25/0ج(

                                                      
1
Sharma  
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‌

 

‌

 
‌125/0،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(‌ٚ‌پبییٗ‌ثب‌اؾپیٗ‌ثبلا‌Cd1-xMnxTe(‌:‌ؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌18-5ازأٝ‌قىُ‌)

‌ٍٔٙٙع‌زض‌فبظ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌25/0ٚ‌ج(

 تا آّي  آلاییذُ ساختاس ًَاسی کادهین تلَسایذ 5-5-3

‌٘یع ‌آٞٗ ‌ثب ‌آلاییسٜ ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌ثطای ‌قسٜ ‌ٔحبؾجٝ ‌٘ٛاضی ‌٘ٛاضی‌‌ؾبذتبضٞبی ‌ٌبف ‌زٞٙسٜ ٘كبٖ

(‌‌ؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌19-5(‌ٞؿتٙس.‌زض‌قىُ‌) ٔؿتمیٓ‌‌ایٗ‌تطویجبت‌)زض‌٘مُٝ

‌اؾپیٗ‌ٞبی‌ثبلا‌ٚ‌پبییٗ‌ایٗ‌تطویجبت‌٘كبٖ‌زازٜ‌قسٜ‌اؾت.
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‌

 
125/0‌‌ٚ،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(‌پبییٗٚ‌‌ثب‌اؾپیٗ‌ثبلا‌Cd1-xFexTe(‌:‌ؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌19-5قىُ‌)

‌آٞٗ‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌25/0ج(
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‌

 
125/0‌‌ٚ،‌ة(0625/0ثطای‌غّظت‌ٞبی‌اِف(‌ٚ‌پبییٗ‌ثب‌اؾپیٗ‌ثبلا‌Cd1-xFexTe(‌:‌ؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌19-5ازأٝ‌قىُ‌)

‌آٞٗ‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌25/0ج(

‌زٞس ‌ٔی ‌٘كبٖ ‌قسٜ ‌ٔحبؾجٝ ‌٘ٛاضی ‌ؾبذتبضٞبی ‌اؾپیٗ‌‌ثطضؾی ‌ثٝ ‌ٔطثٌٛ ‌٘ٛاضی ‌ؾبذتبضٞبی ‌زض وٝ

پبییٗ‌ٌبف‌ا٘طغی‌ٚخٛز‌٘ساقتٝ‌ٚ‌ثٙبثطایٗ‌زض‌ایٗ‌وب٘بَ‌اؾپیٙی‌ٔبزٜ‌ضفتبض‌فّعی‌اظ‌ذٛز‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس.‌

ثطای‌ؾبذتبض‌٘ٛاضی‌ٔطثٌٛ‌ثٝ‌اؾپیٗ‌ٞبی‌ثبلا‌ٌبف‌ا٘طغی‌لبثُ‌ٔكبٞسٜ،‌ثب‌افعایف‌غّظت‌آٞٗ‌افعایف‌

ٕٞچٙیٗ‌ٌبف‌٘یٓ‌فّعی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثطای‌ایٗ‌آِیبغٞب‌زض‌خسَٚ‌ٔی‌یبثس.‌ٔمبزیط‌ٌبف‌ٞبی‌ا٘طغی‌ٚ‌

‌‌(‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.5-10)

‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.Cd1-xFexTe (‌:‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ٌبف‌٘یٓ‌فّعی‌ٚ‌ٌبف‌٘ٛاضی‌اؾپیٙی‌تطویجبت‌10-5خسَٚ‌)
ٌبف‌٘ٛاضی‌اؾپیٗ‌‌(eV)ٌبف‌٘یٓ‌فّعی

‌(eV)پبییٗ

ٌبف‌٘ٛاضی‌اؾپیٗ‌

‌(eV)ثبلا

‌ٚاؾُٝػٙهط‌

05/0‌0‌65/0‌Fe0.0625‌

5/0‌0 67/0‌Fe0.125‌

6/0‌0‌73/0‌Fe0.25‌

 

 تا کثالت آلاییذُ ساختاس ًَاسی کادهین تلَسایذ  5-5-4

(‌ ‌ٞبی ‌قىُ ‌زض ‌وجبِت ‌ثب ‌آلاییسٜ ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌ثطای ‌آٔسٜ ‌ثسؾت ‌٘ٛاضی ‌زاز20‌ٜ-5ؾبذتبض ‌٘كبٖ )

‌اؾت‌ٚ‌ثب‌افعایف‌غّظت‌وجبِت‌افعایف‌ٔی‌یبثس.قسٜ‌اؾت.‌زض‌ایٗ‌ٕ٘ٛزاضٞب‌٘یع‌ٌبف‌ا٘طغی‌ٔؿتمیٓ‌
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‌

‌
125/0‌‌ٚ،‌ة(0625/0اِف( ثطای‌غّظت‌ٞبی‌ٚ‌پبییٗ‌ثب‌اؾپیٗ‌ثبلا‌Cd1-xCoxTeؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌ (‌:20-5قىُ‌)

 وجبِت‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌25/0ج(
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125/0‌‌ٚ،‌ة(0625/0اِف( ثطای‌غّظت‌ٞبی‌ٚ‌پبییٗ‌ثب‌اؾپیٗ‌ثبلا‌Cd1-xCoxTeؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌ (‌:20-5ازأٝ‌قىُ‌)

‌وجبِت‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌25/0ج(

‌-eV‌8 ٕٞچٙیٗ‌ثطضؾی‌ؾبذتبضٞبی‌٘ٛاضی‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌وٝ‌ثب‌افعایف‌غّظت‌وجبِت‌زض‌٘بحیٝ‌ا٘طغی

اظ‌تطاوٓ‌تطاظٞب‌وبؾتٝ‌ٔی‌قٛز.‌ٔمبزیط‌ثسؾت‌آٔسٜ‌ثطای‌ٌبف‌ا٘طغی‌ٚ‌ٌبف‌٘یٓ‌فّعی‌ایٗ‌تطویجبت‌زض‌

‌(‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.11-5خسَٚ‌)

زض‌فبظ‌Cd1-xCoxTe (‌:‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ٌبف‌٘یٓ‌فّعی‌ٚ‌ٌبف‌٘ٛاضی‌اؾپیٗ‌ثبلای‌تطویجبت‌11-5خسَٚ‌)

‌فطٚٔغٙبَیؽ.

‌(eV)ٌبف‌٘یٓ‌فّعی
‌(eV)ٌبف‌٘ٛاضی‌اؾپیٗ‌ثبلا

‌ػٙهط‌ٚاؾُٝ
‌وبضٞبی‌زیٍطاٖ‌ایٗ‌وبض

18/0‌36/0‌---‌Co0.0625‌

1/0‌85/0 ---‌Co0.125‌

15/0‌9/0‌8/0[28]‌Co0.25‌

‌

٘تبیح‌ایٗ‌ثطضؾی‌ٞب‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌وٝ‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌اتٓ‌ٞبی‌وطْٚ‌ٚ‌ٍٔٙٙع‌زاضای‌ٌبف‌

‌ٚ‌ ‌آٞٗ ‌ٔغٙبَیؿی ‌ػٙبنط ‌ثب ‌آلاییسٜ ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ٚ‌ ‌پبییٗ ‌اؾپیٗ ‌ٞبی ‌حبِت ‌ثطای ‌ػطیى ا٘طغی

‌ٞبی ٕٝ٘ٛ٘‌ ‌ٔیبٖ ‌اظ ‌ثبقٙس. ‌ٔی ‌ثبلا ‌اؾپیٗ ‌ٞبی ‌حبِت ‌ثطای ‌ػطیى ‌ا٘طغی ‌ٌبف ‌زاضای آلاییسٜ‌‌وجبِت
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‌ؾبذتبض ‌ثٝ ‌ٔطثٌٛ ‌ا٘طغی ‌ٌبف ‌ؾبذتبض‌ Cd0.75Cr0.25Teثیكتطیٗ ‌ثٝ ‌ٔطثٌٛ ‌ا٘طغی ‌ٌبف ‌وٕتطیٗ ٚ 

Cd0.9375Co0.0625Te اؾت‌.‌

 ًوًَِ ّا خَاظ هغٌاطیسیتشسسی  5-6

 ثاتت ّای تثادلی 5-6-1

٘تبیح‌آٖ‌زض‌(‌ٔحبؾج3‌ٚ‌ٝ-1(‌ٚ‌)2-1ثبثت‌ٞبی‌تجبزِی‌٘ٛاض‌ظطفیت‌ٚ‌٘ٛاض‌ضؾب٘ف‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ضٚاثٍ‌)

‌(‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.‌12-5خسَٚ‌)

‌.Cd1-xTMxTe (TM=Cr, Mn, Fe, Co) تطویجبت(‌:‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثبثت‌ٞبی‌تجبزِی‌12-5خسَٚ‌)

N 0β پػٚٞف‌ٞبی‌‌

 ٔحبؾجٝ‌قسٜ ‌N 0βتئٛضی‌زیٍطاٖ
N 0α پػٚٞف‌ٞبی‌‌

‌زیٍطاٖ‌تئٛضی
N 0α‌ٜٚاؾُٝػٙهط‌ ٔحبؾجٝ‌قس‌

--- 83/5- ---‌48/0‌Cr0.0625‌

---‌6/4-‌---‌38/0‌Cr0.125‌

69/1-[4]‌27/2-‌45/0[25]‌37/0‌Cr0.25‌

---‌67/3-‌---‌86/0‌Mn0.0625‌

42/1-[27]‌23/1-‌32/0[27]‌39/0‌Mn0.125‌

28/1-[57]‌42/1-‌387/0[57]‌29/0‌Mn0.25‌

---‌0/2-‌---‌2/0‌Fe0.0625‌

---‌9/2-‌---‌5/2‌Fe0.125‌

---‌49/1-‌---‌99/1‌Fe0.25‌

---‌55/2-‌---‌51/6‌Co0.0625‌

---‌97/2-‌---‌74/0‌Co0.125‌

59/1-[28]‌83/1-‌074/0[28]‌055/0‌Co0.25 

٘تبیح‌ثسؾت‌آٔسٜ‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞٙس‌زض‌آلایف‌ثب‌وطْٚ‌ثبثت‌ٞبی‌تجبزِی‌ثب‌افعایف‌غّظت‌وطْٚ‌وبٞف‌

‌ثطای‌ثبثت‌تجبزِی ‌ثطای‌آلایف‌ٍٔٙٙع‌٘یع‌ٕٞیٗ‌ضٚ٘س‌ضا ‌وطزٜ‌ا٘س. ‌ٔمساض‌ٔٙفی‌ثبثت‌‌N 0αپیسا زاضیٓ.
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اؾت(‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌وٝ‌پتب٘ؿیُ‌ٔٛثط‌ثطای‌اؾپیٗ‌ VEوٝ‌ثیبٍ٘ط‌ٔمساض‌ٔٙفی‌ثطای‌) N 0βتجبزِی‌

 پبییٗ‌خبشثتط‌اظ‌اؾپیٗ‌ثبلا‌اؾت،‌وٝ‌اظ‌ٚیػٌی‌ٞبی‌ؾیؿتٓ‌ٞبی‌لُجیسٜ‌اؾپیٙی‌ٔی‌ثبقس.

 گطتاٍس هغٌاطیسی 5-6-2

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌وُ‌ثٝ‌اظاء‌ؾَّٛ‌ٚاحس‌ٚ‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌ٔٛيؼی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌زض‌ٔىبٖ‌ٞط‌

(‌ ‌ٞبی ‌خسَٚ ‌زض ‌)13-5اتٓ ‌تب ‌ثطای‌5-17( ‌قسٜ ‌ٔحبؾجٝ ‌ٔغٙبَیؿی ‌ٌكتبٚضٞبی ‌ا٘س. ‌قسٜ ‌ٌعاضـ )

اِىتطٖٚ‌‌٘عزیه‌اؾت،‌ظیطا‌ایٗ‌زٚ‌اتٓ‌چٟبض‌Bµ4وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌آلاییسٜ‌ثب‌ػٙبنط‌وطْٚ‌ٚ‌آٞٗ‌ثٝ‌ٔمساض‌

اؾت.‌أب‌ػٙبنط‌ٍٔٙٙع‌ٚ‌وجبِت‌ثٝ‌تطتیت‌‌Bµ‌1خفت‌٘كسٜ‌زض‌لایٝ‌آذط‌ذٛز‌زاض٘س‌ٚ‌ؾٟٓ‌ٞط‌اِىتطٖٚ‌

 ذٛز‌زاقتٝ‌ٌٚكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌آٖ‌ٞب‌ثٝ‌تطتیت‌اػساز‌نحیح‌dپٙح‌ٚ‌ؾٝ‌اِىتطٖٚ‌خفت‌٘كسٜ‌زض‌لایٝ‌

B µ 5‌ٚ ‌Bµ3ٞؿتٙس.ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌وُ‌ایٗ‌تطویجبت‌ػٕستب‌ؾٟٓ‌ػٙهط‌ٚاؾُٝ‌ٔغٙبَیؿی‌اؾت‌‌

‌زاض٘س] ‌ٌكتبٚض ‌ایٗ ‌زض ‌٘بچیعی ‌ؾٟٓ ‌زیٍط ‌ٞبی ‌اتٓ ‌ٌكتبٚض‌55ٚ ‌قسٜ ‌ثطضؾی ‌ٞبی ٕٝ٘ٛ٘‌ ‌تٕبْ ‌زض .]

‌ ‌ٞبی ‌حبِت ‌ثیٗ ‌لٛی ‌زِیُ‌ٞیجطیساؾیٖٛ ‌ثٝ ‌ا٘تظبض ‌ٔٛضز ‌ٔمساض ‌اظ ‌ٚاؾُٝ ‌ػٙبنط ػٙهط‌‌dٔغٙبَیؿی

وٛچىتط‌اؾت‌ٚ‌تفبٚت‌زض‌ثبضٞب‌ثٝ‌زِیُ‌ایدبز‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌ٔٛيؼی‌وٛچه‌‌Te-pٚ‌‌ٚاؾُٝ

 زض‌ٔىبٖ‌اتٓ‌ٞبی‌وبزٔیٓ‌ٚ‌تّٛضایس‌اؾت.

‌(‌:‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌وُ‌ٚ‌ٔٛيؼی‌ٞط‌اتٓ‌قطوت‌وٙٙسٜ‌زض‌تطویت13-5خسَٚ‌)

 Cd1-xCrxTe.زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ‌

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµوطْٚ)

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµتّٛضایس)

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµوبزٔیٓ)

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµوُ‌)
ٌكتبٚض‌

ٔغٙبَیؿی‌

وُ‌

ٔحبؾجٝ‌

‌(Bµقسٜ)

زضنس‌

‌آلایف

‌وطْٚ وبضٞبی‌

تئٛضی‌‌

‌زیٍطاٖ

ایٗ‌

‌وبض

‌پػٚٞف‌

تئٛضی‌

‌زیٍطاٖ

‌ایٗ‌وبض
وبضٞبی‌

تئٛضی‌

‌زیٍطاٖ

ایٗ‌

‌وبض

وبضٞبی‌

تئٛضی‌

‌زیٍطاٖ

‌تدطثی

---‌42/3‌---‌006/0-‌---‌0‌---‌4‌01/4‌25/6‌

782/3 

[26]‌
29/3‌

056/0-

[26]‌
009/0-‌

021/0 

[26]‌
0‌

994/3 

[26]‌
4‌4‌5/12‌

777/3 

[26]‌
28/3‌

059/0-

[26]‌
09/0-‌

014/0 

[26]‌
02/0‌

999/3 

[26]‌
4‌4‌25‌
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‌

(‌ ‌خسَٚ ‌زض ‌قسٜ ‌ٞبی‌13-5ٔمبزیط‌ٌعاضـ ‌اتٓ ‌ثٝ ‌اِمب‌قسٜ ‌ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی ‌وٝ ‌زٞٙس ‌ٔی ‌٘كبٖ )

‌اتٓ‌ ‌ایٗ ‌ثٙبثطایٗ ٚ‌ ‌اؾت ‌ٚاؾُٝ ‌ػٙهط ‌ٔٛاظی ‌وبزٔیٓ ‌ػٙهط ‌ثطای ٚ‌ ‌وٛچه ‌ثؿیبض ‌تّٛضایس ٚ‌ وبزٔیٓ

ایٗ‌اتٓ‌طایٗ‌ثطٕٞىٙف‌فطٚٔغٙبَیؿی‌ثب‌وطْٚ‌زاضز.‌أب‌ٌكتبٚض‌اِمب‌قسٜ‌ثٝ‌اتٓ‌تّٛضایس‌ٔٙفی‌ثٛزٜ‌ٚ‌ثٙبث

ثب‌وطْٚ‌زاضز.‌ٕٞچٙیٗ‌ٔمبیؿٝ‌ٔمبزیط‌ثسؾت‌آٔسٜ‌٘كبٖ‌ٔی‌زٞس‌وٝ‌ثب‌‌ثطٕٞىٙف‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ

افعایف‌غّظت‌وطْٚ‌اظ‌ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌آٖ‌وٓ‌ٚ‌ثٝ‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌زٚ‌اتٓ‌زیٍط‌افعٚزٜ‌ٔی‌

(‌ ‌خسَٚ ‌زض ‌تطویج14-4قٛز. ‌وُ ‌ٔغٙبَیؿی ‌ٌكتبٚض ‌ٔمبزیط ‌ٌكتبٚض‌‌ Cd1-xMnxTeبت( ‌ٔمبزیط ٚ

ٔغٙبَیؿی‌ٔٛيؼی‌ٞط‌ػٙهط‌زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌٘كبٖ‌ٔی‌

‌ٔمبزیط‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌اتٓ‌ ‌تّٛضایس‌ٔثجت‌اؾت. ‌ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌اِمب‌قسٜ‌ثٝ‌اتٓ ‌وٝ زٞٙس

‌ ‌تطاظٞبی ‌وٝ ‌زٞس ‌ٔی ‌٘كبٖ ‌٘یع ‌ٍٔٙٙع ‌زا‌Mn-3dٞبی ‌ٔٛيؼی ‌ٔغٙبَیؿی ‌ایٗ‌ٌكتبٚضٞبی ‌زض  ٕی

‌تجبزِی‌ثیٗ‌یٖٛ‌ ‌ٚیػٌی‌ٞبی‌خبِت‌ایٗ‌ٔٛاز‌اظ‌ثطٕٞىٙف‌ٞبی ‌ثؿیبضی‌اظ تطویجبت‌تِٛیس‌ٔی‌وٙٙس.

‌ٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌ٚ‌اِىتطٖٚ‌ٞب‌)یب‌حفطٜ‌ٞب(‌زض‌٘عزیىی‌ِجٝ‌ٞبی‌٘ٛاضی‌حبنُ‌ٔی‌قٛز.‌

‌ض‌تطویت(‌:‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌وُ‌ٚ‌ٔٛيؼی‌ٞط‌اتٓ‌قطوت‌وٙٙسٜ‌ز14-5خسَٚ‌)

 Cd1-xMnxTe ‌‌.زض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ‌

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµ)ٍٔٙٙع

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµ)تّٛضایس

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµ)وبزٔیٓ
ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµ)وُ‌
ٌكتبٚض‌

ٔغٙبَیؿی‌

وُ‌

ٔحبؾجٝ‌

‌(Bµ)قسٜ

زضنس‌

‌آلایف

‌ٍٔٙٙع
وبضٞبی‌‌

تئٛضی‌

‌زیٍطاٖ

‌ایٗ‌وبض

وبضٞبی‌‌

تئٛضی‌

‌زیٍطاٖ

ایٗ‌

 وبض

وبضٞبی‌‌

تئٛضی‌

‌زیٍطاٖ

ایٗ‌

 وبض

وبضٞبی‌‌

تئٛضی‌

‌زیٍطاٖ

‌تدطثی

---‌09/4‌---‌03/0‌---‌0‌---‌5‌998/4‌25/6‌‌

074/4‌

[27]‌
02/4‌

018/0‌

[27]‌
008/0‌

005/0‌

[27]‌
001/0‌

999/4‌

[27]‌
5‌999/4‌5/12‌‌

21/4‌

[57]‌
043/4‌

068/0‌

[57]‌
035/0‌

12/0‌

[57]‌
024/0‌

991/4‌

[57]‌
5‌999/4‌25‌‌

‌

‌اؾپیٗ‌ٞبی‌15-5زض‌خسَٚ‌) ‌زض‌ٔىبٖ‌زٚ‌اتٓ‌ٍٔٙٙع‌ثب ‌ٔٛيؼی ‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی ‌٘یع‌ٔمبزیط )

‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.‌Cd1-xMnxTeٔربِف‌زض‌فبظ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞبی‌
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ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌وُ‌ٚ‌ٔٛيؼی‌زٚ‌اتٓ‌ٍٔٙٙع‌ثب‌اؾپیٗ‌ٞبی‌ٔربِف‌زض‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ٔمبزیط‌:‌‌(15-5خسَٚ‌)

‌زض‌فبظ‌آ٘تی‌فطٚٔغٙبَیؽ. Cd1-xMnxTe بتتطویج

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌اتٓ‌

‌(Bµ)‌2ٍٔٙٙع‌

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌اتٓ‌

‌(Bµ)‌1ٍٔٙٙع

وُ‌‌ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی

‌(Bµ)ٔحبؾجٝ‌قسٜ

‌زضنس‌آلایف‌ٍٔٙٙع

07/4-‌08/4‌0‌25/6‌

01/4-‌022/4‌0‌5/12‌

04/4-‌03/4‌0‌25‌

 

(‌ ‌ٞبی ‌خسَٚ ‌)16-5زض ٚ‌ ‌ٌكتب5-17( ‌ٔمبزیط ‌٘یع ‌ٔٛيؼی‌( ٚ‌ ‌وُ ‌قسٜ ‌ٔحبؾجٝ ‌ٔغٙبَیؿی ٚضٞبی

‌ٌعاضـ‌قسٜ‌اؾت.‌ Cd1-xFexTe ‌‌ٚCd1-xCoxTe تطویجبت

‌بت(‌:‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌وُ‌ٚ‌ٔٛيؼی‌ٞط‌اتٓ‌قطوت‌وٙٙسٜ‌زض‌تطویج16-5خسَٚ‌)

 Cd1-xFexTeزض‌فبظ‌فطٚٔغٙبَیؽ.‌

ٌكتبٚض‌

ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµ)آٞٗ

ٌكتبٚض‌

ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµ)تّٛضایس

ٌكتبٚض‌

ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµ)وبزٔیٓ

ٌكتبٚض‌

وُ‌ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµ)تدطثی

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

وُ‌ٔحبؾجٝ‌

‌(Bµ)قسٜ

‌زضنس‌آلایف

‌آٞٗ

189/3‌006/0‌001/0‌4‌99/3‌25/6‌

196/3‌01/0‌002/0 4‌4‌5/12‌

21/3‌079/0‌02/0‌4‌4‌25‌

‌

‌بتاتٓ‌قطوت‌وٙٙسٜ‌زض‌تطویج‌(‌:‌ٔمبزیط‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌وُ‌ٚ‌ٔٛيؼی‌ٞط17-5خسَٚ‌)

‌Cd1-xCoxTe ‌.زض‌فبظفطٚٔغٙبَیؽ‌

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµ)وجبِت

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµ)تّٛضایس

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

‌(Bµ)وبزٔیٓ

ٌكتبٚض‌ٔغٙبَیؿی‌

وُ‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌

(Bµ)‌
ٌكتبٚض‌

ٔغٙبَیؿی‌

وُ‌ٔحبؾجٝ‌

‌(Bµ)قسٜ

زضنس‌

‌آلایف

‌وجبِت
وبضٞبی‌

‌تئٛضی

‌زیٍطاٖ

‌ایٗ‌وبض

وبضٞبی‌

‌تئٛضی

‌زیٍطاٖ

‌ایٗ‌وبض

وبضٞبی‌

‌تئٛضی

‌زیٍطاٖ

‌تدطثی‌ایٗ‌وبض

وبضٞبی‌

‌تئٛضی

‌زیٍطاٖ

--- 26/2‌---‌008/0‌---‌001/0‌3‌---‌99/2‌25/6‌

--- 15/2 --- 02/0‌---‌002/0‌3‌---‌99/2‌5/12‌

22/2‌

[28] 
18/2‌

078/0‌‌

[28]‌
08/0‌

01/0‌

[28]‌
018/0‌3‌3‌005/3‌25‌

‌
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زض‌ٔٛضز‌آلایف‌ٞبی‌آٞٗ‌ٚ‌وجبِت‌٘یع‌ٔكبٞسٜ‌ٔی‌قٛز‌وٝ‌ثب‌افعایف‌غّظت‌ایٗ‌ػٙبنط‌ثٝ‌ٌكتبٚضٞبی‌

‌اِمب‌قسٜ‌ثٝ‌ػٙبنط‌غیط‌ٔغٙبَیؿی‌وبزٔیٓ‌ٚ‌تّٛضایس‌افعٚزٜ‌ٔی‌قٛز.‌
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‌ًتیجِ گیشی

‌؛حبِت‌پبیٝ‌اؾت٘ظطیٝ‌تبثؼی‌چٍبِی‌یىی‌اظ‌ٟٕٔتطیٗ‌ضٚـ‌ٞبی‌ُٔبِؼٝ‌ؾیؿتٓ‌ٞبی‌ثؽ‌شضٜ‌ای‌زض‌

وٝ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌تمطیت‌ٞب‌ٚ‌ضٚـ‌ٞبی‌ٔرتّف‌ثٝ‌ٔحبؾجٝ‌ٚیػٜ‌ٔمبزیط‌ٚ‌ٚیػٜ‌تٛاثغ‌ایٗ‌ؾیؿتٓ‌ٞب‌ٔی‌

اِىتطٚ٘ی‌‌ؾبذتبضثٝ‌ثطضؾی‌‌Wien2kپطزاظز.‌زض‌ایٗ‌پبیبٖ‌٘بٔٝ‌ثب‌اؾتفبزٜ‌اظ‌ایٗ‌٘ظطیٝ‌ٚ‌وس‌ٔحبؾجبتی‌

‌ ٚ‌ ٚ‌ ‌ٔغٙبَیؿی ‌ذبذٛال ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌پبیٝ ‌حبِت ‌آلایاپتیىی ٚ‌ ‌وطْٚ،‌‌یسِٜم (‌ ‌ٚاؾُٝ ‌ػٙبنط ثب

‌پطزاذتٝ‌قسٜ‌اؾت.زضنس‌‌25/6‌‌ٚ5/12‌‌ٚ25ٍٔٙٙع،‌آٞٗ‌ٚ‌وجبِت‌(‌زض‌غّظت‌ٞبی‌

‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌ٚاحس ذبِم‌ثطای‌ٕ٘ٛ٘ٝ ‌ثٟیٙٝ‌ؾبظی‌حدٓ‌ؾَّٛ ‌ثب ‌زٚ‌تمطیت‌‌،اثتسا ‌تؼبزِی‌ثب ا٘طغی

GGA‌‌ٚLDA‌ٝا٘طغی‌تؼبزِی‌ٔحبؾجٝ‌قسٜ‌ثب‌تمطیت‌ثسؾت‌آٔسٚ‌ٔمساض‌ثبثت‌قجىٝ‌‌ٔحبؾج‌.GGA‌

،‌ٔسَٚ‌حدٕی،‌Cd-Teثٛز.‌ٕٞچٙیٗ‌ٔمساض‌ََٛ‌ٚ‌ظاٚیٝ‌پیٛ٘س‌‌LDAوٕتط‌اظ‌ا٘طغی‌تؼبزِی‌ثب‌تمطیت‌

تیٗ‌ٔحبؾجٝ‌قس٘س.‌چٍبِی‌حبِت‌ٞبی‌وُ‌وبزٔیٓ‌تّٛضایس‌ٚ‌خع ی‌اتٓ‌-ثبض‌زاذُ‌ٚ‌ذبضج‌وطات‌ٔبفیٗ

‌ ‌‌Cdٞبی ٚTe ٚ‌‌ ‌ٕٞچٙیٗ ‌٘ٛاضی ‌تطوؾبذتبض ‌قس٘سایٗ ‌ٔحبؾجٝ ‌وُیت ‌ٞبی ‌حبِت ‌چٍبِی ‌تمبضٖ .‌

‌پبییٗ ٚ‌ ‌ثبلا ‌اؾپیٗ ‌ثٝ ‌زاز‌ٔطثٌٛ ‌)ٌبف(‌‌٘كبٖ ‌قىبفتٍی ‌٘ساضز. ‌ٔغٙبَیؿی ‌ذبنیت ‌ٔبزٜ ‌ایٗ وٝ

ثب‌‌ا٘طغی‌.‌ٔمساض‌ٌبفزاضزذٛال‌٘یٓ‌فّعی‌‌از‌وٝ‌ایٗ‌تطویت‌زض‌حٛاِی‌تطاظ‌فطٔی‌٘كبٖ‌زٔكبٞسٜ‌قسٜ‌

‌ؾبذتب ‌قس. ‌ٔحبؾجٝ ‌تمطیت ‌زٚ ‌ٞط ‌اظ ‌اؾتفبزٜ ‌٘ٛاضی ‌ض ‌قسٜ ‌یه‌ٔحبؾجٝ ‌ٔبزٜ ‌ایٗ ‌وٝ ‌زاز ٘كبٖ

‌ٔؿتمیٓ ‌حسٚز‌٘یٕطؾب٘بی ‌ا٘طغی ‌ٌبف ‌‌eV75/0 ثب ‌تمطیت ‌اظ ‌اپتیىی ‌ذٛال ‌ُٔبِؼٝ ‌زض ‌GGAاؾت.

‌ٔبزٜ‌٘ظیط‌ٚ‌‌قساؾتفبزٜ‌ ،‌اپتیىی‌ضؾب٘ٙسٌی‌تبثغ‌زی‌اِىتطیه،پبضأتطٞبی‌ٚاثؿتٝ‌ثٝ‌ذٛال‌اپتیىی

‌ ‌ا٘طغی ‌اتلاف ‌َیف ‌ثبظتبثٙسٌی، ‌خصة، ‌يطیت ‌ذبٔٛقی، ٚ‌ ‌قىؿت ‌يطیت ‌ذبِم ٕٝ٘ٛ٘‌ ‌CdTeثطای

 .‌ٔحبؾجٝ‌قس٘س

‌ ‌ٔغٙبَیؿی ‌ػٙبنط ‌ثب ‌آلاییسٜ ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌ٞبی ٕٝ٘ٛ٘‌ ‌ٔحبؾجٝ‌ثطای ٚ‌ ‌حدٓ ‌ؾبظی ‌ثٟیٙٝ ‌ثٝ اثتسا

‌ ‌قجىٝ ‌ثبثت ‌یبفتٗ ٚ‌ ‌تؼبزِی ‌ا٘طغی ٚ‌ ‌قسحدٓ ‌پبی‌پطزاذتٝ ‌فبظ ‌تؼییٗ ‌ثطای ‌ؾپؽ ‌ٔغٙبَیؿیٚ ‌،ساض

‌ ‌‌ؾیؿتٓا٘طغی ‌ٔمبیؿٝ ٓٞ‌ ‌ثب ‌پبضأغٙبَیؽ ٚ‌ ‌فطٚٔغٙبَیؽ ‌آ٘تی ‌فطٚٔغٙبَیؽ، ‌فبظٞبی .‌قس٘سزض

فبظ‌زاضای‌ٍٔٙٙع‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌آلاییسٜ‌ثب‌ثٝ‌خع‌‌آلاییسٜوٝ‌ٕٞٝ‌تطویجبت‌‌٘سا٘طغی‌ٞب‌٘كبٖ‌زازٔمبزیط‌ٔمبیؿٝ‌
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وٝ‌ایٗ‌‌ٔحبؾجٝ‌قسفطٚٔغٙبَیؽ‌‌آ٘تیٞؿتٙس.‌فبظ‌پبیساض‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌آلاییسٜ‌ثب‌ٍٔٙٙع‌پبیساض‌فطٚٔغٙبَیؽ‌

‌٘تبیح‌ ‌ٕٞچٙیٗ‌قسٜ‌ٌعاضـ‌٘تیدٝ‌ثب ‌زض‌تٛافك‌اؾت. ‌ٌطٜٚ‌ٞبی‌تحمیمبتی‌زیٍط ‌اؾتفبزٜ‌اظ‌تٛؾٍ ثب

‌ ‌‌ؾبذتبض‌GGAتمطیت ٚ‌ ‌اِىتطٚ٘ی ‌ذٛال ‌ٔغٙبَیؿیٔغٙبَیؿی ‌ٞبی ‌یٖٛ ‌ثب ‌آلاییسٜ ‌ٞبی ٕٝ٘ٛ٘‌

‌ ‌ٔحبؾجٝ ‌تّٛضایس ‌وبزٔیٓ ‌وٝ ‌زاز ‌٘كبٖ ‌ثطضؾی ‌ایٗ ‌٘تیدٝ ‌فّعی،قس٘س. ‌٘یٓ ‌ذٛال ‌وطْٚ ‌ثب ‌آلاییسٜ

‌ ‌آلاییسٜ ‌ٍٔٙٙع ‌ثب ‌فطٚٔغٙبَیؽ ‌فبظ ‌زض ‌فّعیذٛال ‌ذٛال ‌فطٚٔغٙبَیؽ ‌آ٘تی ‌فبظ ‌زض ٚ‌ ‌فّعی ٚ‌‌٘یٓ

ٔمبزیط‌ٌبف‌ٞبی‌ا٘طغی‌ثطای‌حبِت‌ٞبی‌اؾپیٗ‌ثبلا‌ٚ‌ز.‌ذٛال‌٘یٓ‌فّعی‌زاض‌وجبِتٚثب‌آٞٗ‌آلاییسٜ‌

‌ ‌ٔمبیؿٝ ٚ‌ ‌قس٘س ‌ٔحبؾجٝ ‌فّعی ‌٘یٓ ‌ٌبف ‌ٕٞچٙیٗ ٚ‌ ‌پبییٗ ‌ا٘طغی ‌ٞبی ‌تطویتٌبف ‌وٝ ‌زاز  ٘كبٖ

Cd0.75Cr0.25Te ‌‌ ‌قسٜ ‌ثطضؾی ‌تطویجبت ‌ثیٗ ‌ٌبفزض ‌ثیكتطیٗ ‌چٍبِی‌اؾت‌ا٘طغی‌زاضای ‌ثطضؾی ‌زض .

.‌ٌطزیس‌)تّٛضایس(‌ٔكبٞسٜ‌آ٘یٖٛ‌اتٓ‌ٞبی‌pاٚضثیتبَ‌‌ثبػٙبنط‌ٚاؾd‌‌ُٝاٚضثیتبَ‌‌اؾیٖٛحبِت‌ٞب‌ٞیجطیس

زض‌ٟ٘بیت‌‌قس٘س‌ٚٔحبؾجٝ‌ٚ‌ٔمبیؿٝ‌ٕ٘ٛ٘ٝ‌ٞبی‌آلاییسٜ‌زض‌ثطضؾی‌ذٛال‌ٔغٙبَیؿی‌ثبثت‌ٞبی‌تجبزِی‌

وٝ‌ؾٟٓ‌ػٕسٜ‌٘تیدٝ‌ایٗ‌ثطضؾی‌٘كبٖ‌زاز‌‌ٔحبؾجٝ‌قس٘س.٘یع‌ٌكتبٚضٞبی‌ٔغٙبَیؿی‌ػٙبنط‌ٚاؾُٝ‌

‌ ‌زض ‌ایدبز ‌ٌكتبٚض ‌ٔغٙبَیؿی ‌ثٝوُ ‌بػٙ‌ٔطثٌٛ ‌ٔیعثبٖ ‌ػٙبنط ٚ‌ ‌اؾت ‌ٚاؾُٝ ‌نط ‌ٌكتبٚضیزاضای

ػٙبنط‌ Te-p‌‌ٚ dثیٗ‌اٚضثیتبَ‌ p - d ٞیجطیساؾیٖٛثٝ‌ػّت‌وٝ‌ٔی‌ثبقٙس‌‌(٘عزیه‌ثٝ‌نفطوٛچه‌)

‌.ایدبز‌ٔی‌قٛز ٚاؾُٝ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



103 

 

‌:هشاجع

[1]  Ozan A., (2011), PhD. thesis, “Electronic, spintronic and transport properties of 

carbon based nanowires”,Phys.depart. Izmir university. 

[2]  Ouendadji S. and Ghemid S. and Meradji H.(2011) “Theoretical study of structural 

electronic and thermal properties of CdS CdSe and CdTe compounds”J. of. 

computational materials science, 50, pp 1460. 

[3]  Caballero F. (2011), “CdTe-based compounds growth by Vapor Phase 

Techniques”, Vol. 1, Editorial de la Universidad de Granada pp.5. 

[4]  Triboulet R. and Siffert P. (2010) “CdTe and related compounds”, Vol. 1, first 

edition , Elsevier, pp. 125. 

[5]  Venkatachalm T. and Velumani S. and Ganesan K. (2008) “Band structure and 

optical properties of CdTe and CdSn3Te4 thin films”, American Institude of Physics 

pp.273. 

[6]  Bell R. (2003), “Review of optical applications of CdTe”J. of Applied physics. pp 

589. 

[7]  Panchuk O. and Savitsky A. and Feychuk P. (2000) “IV group dopant compensation 

effect in CdTe”J. of. crystal growth. 197, pp 607. 

[8]  Wei S. and Zhang S. (2001) “Theoretical study of doping limits of CdTe”J. of. 

Applied physics. 587, pp 968. 

[9]  Cullity B.D. and Graham C.D. (2009), “Intoduction to magnetic materials”, Vol. 

1, IEEE Press, pp.87. 

[10]  Sato K. (2010) “Reviews of modern physics”, Vol. 82, American physical society, 

pp.1633-1690. 

[11]  Tauat S.A. and Litimein F. (2010) “ The spin effect in zinc-blende Cd0.5Mn0.5Te 

and Zn0.5Mn0.5Te diluted magnetic semiconductors: FP-LAPW study”J. of. Physica 

B.101, pp57. 

[12]  Liu Y. and Liu B. (2006) “Ferromagnetism in transition-metal-doped II-VI 

compounds”J. of. magnetism and magnetic materials, 307, pp245. 

[13]  Merad A. and Kanoun M. and Cibert j. (2009) “Ab-initio study of electronic 

structures and magnetism in CdMnTe and ZnMnTe diluted magnetic semiconductors”, 

J. of. Magnetism and Magnetic Materials, pp536-542. 

[14]  Kolkovsky V.,(2008), PhD. thesis, “Planar nanostructures made of diluted 

magnetic semiconductors-epitaxial growth and transport properties”, Institute of 

physics polish academi of siences. 

[15]  Cottenir S. (2004) “Density functional theory and the family of (L)APW –

methods: a step by step introduction”, Vol. 1, pp.3-25. 



104 

 

[16]  Kieron B. (2003), “The ABC of DFT”, Department of chemistry , Rutgers 

university, pp.43. 

[17]  Omar M. (2008), “Beyond the independent-electron approximations”, 

Department of chemistry, university press, pp.140.  

[18]  Parr R.G. and Yang w. (1989), “Density functional theory of atoms and 

molecules”, Oxford university press, New York, pp.10. 

[19]  Sahni V. (2009), “Quantal density functional theory”, Vol. 1, Springer Press, 

UK.1,pp.64. 

فیعیه،‌زا٘كٍبٜ‌زا٘كىسٜ‌ ،"NdMnO3ُٔبِؼٝ‌تئٛضی‌ؾیؿتٓ‌‌"پبیبٖ‌٘بٔٝ‌اضقس‌: (،1390) آضیب٘ی‌ٔحٕسیٝ‌ح، [20]

 .نٙؼتی‌قبٞطٚز

[21]  Kohanoff J. and Gidopoulos N.I. (2003), “Density functional theory:basics, new 

trends end applications” ,Vol. 2, University Belfast, UK. pp.532-568.  

‌اٞٛاظ،‌زا٘كٍبٜ‌قٟیس‌چٕطاٖ،‌چبح‌اَٚ،‌"سٍضْای هحاسثاتی دس فیضیک حالت جاهذ"‌(1386)،‌ح نبِحی [22] 

 .325ل

[23]  Blaha P. and Schwarz K. and Madsen G. and Kvasnicka D. and Luitz J. 

(2011),“Wien2k”,Viena university press, Austria, pp.76. 

[24]  Hosseini S.M. (2008) “Optical properties of cadmium telluride in zinc-blendeand 

wurzite structures”J. of. Physica B, 403 pp1907-1915. 
[25]  Noor N.A. and Ali s. and Shaukat A. (2011) “First principlis study of half-metallic 

ferromagnetism in Cr-doped CdTe”J.of. Physics and chemistry of solids, 72pp836-

841.‌ 
[26]  Saini  S. and Reshak A. and Kashyap K. (1988) “Variation of half metallicity and 

magnetism of Cd1-xCrxZ (Z=S,Se,Te) DMS compounds on reducing dilute limit”J. of. 

Magnetism and Magnetic Materials, 63pp3279.‌ 
[27]  Sharma s. and Devi N. and Rajaram P. (2011) “Ab-initio investigation of structural, 

electronic, magnetic and optical properties of ferromagnetic Cd1-xMnxTe”J. of. Physica 

B, 406, pp4547-4553.‌ 
‌[28]  Saeed  Y. and Nazir  S. and Shaukat A. and Reshak A.H. (2010) “Ab-initio 

calculations of Co-based diluted magnetic semiconductors Cd1-xCoxX (X=S,Se,Te)”J. 

of. Magnetism and Magnetic Materials, 322, pp3214-3222.  

[29]  Razikov T.M. and Chornukur G.C. (2009) “Structural, Photoluminescent and 

electrical properties of CdTe films with different compositions fabricated by CMBD”J. 

of. soler energy 83, pp90-93.  

[30]  Boutaiba F. and  Zaoui A. and Ferhat (2009) “Fundumental and transport properties 

of ZnX, CdX and HgX (X=S,Se,Te) compounds”J. of. Superlattices and 

Microstructures, 46, pp823-832. 

[31]  Neil W.Ashcroft and N. Mermin (1976) “Solid state physics”Vol. 1, Cornell 

university, pp.158. 



105 

 

[32]  Deligoz E. and Colakoglu K. and Ciftci Y. (2006) “Elastic, electronic, and lattice 

dynamical properties of CdS, CdSe and CdTe”J. of. Physica B, 373, pp124-130. 

[33]  Verma U.P. and Sharma S .and Devi N .and Bisht P.S. and Rajara P. (2011) “Spin-

polarized structural, electronic and magnetic properties of diluted magnetic 

semiconductors Cd1-xMnxTe in zinc blende phase”J. of. Magnetism and Magnetic 

Materials, 323, pp394-399.  

[34]  Touat S.A. and Litimein F. and Tadjer A. and Bouhafs B.(2006) “Ferromagnetism 

in transition-metal doped II-VI compounds” J. of. Magnetism and magnatic materials 

307, pp245-249.  

‌[35] Singh J. (2003) “Electronic and optoelectronic properties of semiconductor 

structures”University press, pp.95. 

[36]  Hui Yang J  . and Chen S .and Yin W. and Gong X.G. (2009) “Electronic structure 

and phase stability of MgTe, ZnTe, CdTe, and their alloys in the B3, B4 and B8 

structures”J. of. Physical Review B, 79 pp2452. 

[37‌ ](‌ ‌ف.، ‌ٔیطظایی ٚ‌ ‌ف. ‌1392احٕسیبٖ ‌آِیبغ"( ‌اپتیىی ٚ‌ ‌اِىتطٚ٘ی ‌ؾبذتبضی، ‌ذٛال ‌پبی‌GaN1-xP‌‌ٝ ُٔبِؼٝ ثط

‌ثیطخٙس.‌،584ل‌ ،‌وٙفطا٘ؽ‌فیعیه‌ایطاٖ،"انَٛ‌اِٚیٝ

[38]  Born M. and Wolf  E. (1959), “Principles of optics”, Vol. 1,Cambridge, University 

press, pp.435. 

[39]  Dressel M. and Gruner G.(2002), “Electrodynamics of Solids”,Vol. 1 University 

press, pp.163.  

‌آ. [40] ‌ٚ٘س ‌ظیٙی ٚ‌ .ْ‌ ‌زازؾتب٘ی ،(1391)‌ ‌آِیبغ‌"، ‌اپتیىی ‌ذٛال ‌ؾبوٗ ‌ثٝ ‌اثتسا وٙفطا٘ؽ‌‌،"Zn1-xMgxTeُٔبِؼٝ

 قبٞطٚز.،‌فیعیه‌ٔبزٜ‌چٍبَ

[41] ‌ ٚ‌ ‌ح. ‌نبِحی ٚ‌ ‌ح. ‌یبٖ ‌ظ.ثبزٜ ‌یبٖ ‌ثبزٜ ٚ‌ .ْ‌ ‌لٛٞؿتب٘ی ،(1391)‌ ،"‌ ‌تطویت ‌اپتیىی ‌ٞبی ‌ٚیػٌی ثب‌‌LiIثطضؾی

 وٙفطا٘ؽ‌فیعیه‌ایطاٖ‌.‌،" GGA‌ٚMBJاؾتفبزٜ‌اظ‌تمطیت‌ٞبی‌

[42]  Wooten F. (1972), “Optical properties of solids”,University press, INC, pp.125. 

اثط‌٘بذبِهی‌ٍٔٙٙع‌ثط‌ذٛال‌اپتیىی‌"‌،(1390)،‌ضٕٞٙبی‌ػّی‌آثبز‌ح.ٔحٕٛزی‌ٖ.‌ٚ‌حمیمی‌ة.‌ٚ‌أیطی‌ف.‌ٚ‌ [43]
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Abstract 

In this thesis, we  have studied the electronic and magnetic properties of  transition 

metals (TM) - doped CdTe by Wien2k code. The generalized gradient approximation 

(GGA) were used for these calculations. Transition metal elements such as Cr , Mn , Fe 

and Co were doped in CdTe with amount of %6.25, %12.5 and %25. The energy and  

bulk modulus of systems were calculated by volume optimization . The reults showed 

that all  compounds except compounds doped with Mn are stable in ferromagnetic 

phase. The stable phase for Mn doped CdTe was anti- ferromagnetic. Cr, Fe, Co-doped 

CdTe for ferromagnetic phase and Mn- doped CdTe for anti-ferromagnetic phase 

showed semi-metal properties. Moreover, Cd0.75Cr0.25Te  compound has biggest 

bandgap energy. 

Investigation of density of states for the system showed that in the conduction band  

TM-3d orbitals hybrid with Te-5p orbitals. In fact these orbitals have a major 

contribution in the density of states, near to the Fermi energy. 

Key words: 

Cadmium Telluride, Density functional theory, Wien2k, generalized gradient 

approximation, magnetic properties. 
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