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 به نام آموزگار بزرگ هستی

فتخرمان نمود و خوشه سپاس بی کران پروردگار یکتا را که هستی مان بخشید و به طریق علم و دانش رهنمونمان شد و به همنشینی رهروان علم و دانش م 
 .چینی از علم و معرفت را روزیمان ساخت

ت اساتید بزرگوار و ارجمندی تحقیق پیش رو حاصل بذل و عنای    ،سپاس فراوان از ستارگان روشنی بخش آسمان دانش اندوزی با
 و یاری نمودند.  ا مدد باشد که این حقیر ر و سرکار خانم دکتر طیبه مولاروی می چون جناب آقای دکتر سعید حسامی پیله رود  

نامه را بعهده گرفتند همچنین از و دکتر رشید ولی که قبول زحمت داوری این پایان دارد از جناب آقایان دکتر محمد ابراهیم قاضی  جا 
صطفی عنابستانی نماینده محترم تحصیلات تکمیلی کمال تقدیر و تشکر را داشته باشم  .جناب آقای دکتر م

ری نموده و از صمیم قلب مادر عزیزم که همواره در تمامی لحظات یار و یاورم بودند سپاسگ در پایان از دوستان و عزیزان به خصوص پدر و  ذا
وند منان دارمآرزوی بهترین  .ها را در تمامی لحظات زندگشیان از خدا

 

 

وندا به ما توفیق تلاش در شکست، صبر در نومیدی، رفتن بی همراه، جهاد بی سلاح، کار بی پاداش، فداکاری در سکو ، دین بی دنیا، تخدا

ی هوس، مذهب بی عوام، عظمت بی نام، خدمت بی نان، ایمان بی ریا، خوبی بی نمود، گستاخی بی خامی، مناعت بی غرور، عشق ب 

 .ند، را عنایت فرمارتنهایی در انبوه جمعیت و دوست داشتن بی آنکه دوست بدا 
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انشگاه د فیزیکدانشکده  فیزیکرشته  کارشناسی ارشددانشجوی دوره   مصطفی شعبانی اینجانب 

یوم های گالبررسیی خواص الکترونی و مغناطیسی نانولوله  صننعتی شناهرود نویسننده پایاا نامه   

اب جن راهنمائیتحت نیتراید آلاییده با عناصییر واسییطه توسییط رهیافت نظریه تابعی چگالی  

 متعهد می شوم. سرکار خانم دکتر طیبه مولاروی وآقای دکتر سعید حسامی پیله رود 

 است و از صحت و اصالت برخوردار است.توسط اینجانب انجام شده  تحقیقات در این پایاا نامه 

 .در استفاده از نتایج پژوهشهای محققاا دیگر به مرجع مورد استفاده استناد شده است 

  تاکنوا توسنننط خود یا  رد دیگری برای دریا ت هیو نود مدرا یا امتیازی در هیو جا ارائه  مطنالب مندرج در پایاا نامه

 نشده است.

  اهرود دانشگاه صنعتی ش» تعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می باشد و مقالات مستخرج با نام کلیه حقوق معنوی این اثر م

 به چاپ خواهد رسید.«  Shahrood  University  of  Technology» و یا « 

  امها نپایا تأثیرگذار بوده اند در مقالات مستخرج از ا نتایح اصلی پایاا نامهحقوق معنوی تمام ا رادی که در به دسنت ممد 

 رعایت می گردد.

 ( اسنتفاده شنده است اوابط و اصو     در کلیه مراحل انجام این پایاا نامه ، در مواردی که از موجود زنده ) یا با تهای منها

 اخلاقی رعایت شده است.

 شده است  در کلیه مراحل انجام این پایاا نامه، در مواردی که به حوزه اطلاعات شخصی ا راد دسترسی یا ته یا استفاده

 .اصل رازداری ، اوابط و اصو  اخلاق انسانی رعایت شده است

 تاریخ                                                                .

 امضای دانشجو                                                                         

 

 

 

 

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

  کلیه حقوق معنوی این اثر و محصولات ما )مقالات مستخرج، کتاب، برنامه های رایانه ای، نرم ا زار ها و
ر دتجهیزات ساخته شده است ( متعلق به دانشگاه صنعتی شاهرود می باشد. این مطلب باید به نحو مقتضی 

 تولیدات علمی مربوطه ذکر شود.

 بدوا ذکر مرجع مجاز نمی باشد یاا نامهاستفاده از اطلاعات و نتایج موجود در پا. 
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 چکیده

نیمرسناناهای منناطیسنی رقیق شنده موادی هستند که خوای نیمرسانایی و منناطیسی را به    

 اند کهطور همزماا نشاا می دهند. این مواد نیمرساناهایی هستند که شامل تعدادی اتم عناصر واسطه

ی نیمرسننانای منناطیسنن،  III–Vاند. از بین نیمرسنناناهای  رومنناطیگ گروه ها شنندهجایگزین کاتیوا

به خاطر دمای کوری بالای دمای اتاق،  N(Ga,TM)گنالیوم نیتراید رقیق شنننده با عناصنننر واسنننطه   

   ترونیک دارد.صنعت اسپین بیشترین کاربرد را در

با عناصر  GaNهای خالص و ملایش یا ته در این پژوهش خوای الکترونی و منناطیسی نانولوله

تابع چگالی قطبیده اسپینی و تقریب  اده از رهیا ت نظریه، با استف ( V, Cr, Mn , Fe, Co, Ni)واسنطه  

مطالعه شننده اسننت.  محاسننبات روی   SIESTAتوسننط کد محاسننباتی   GGA شننیب تعمیم یا ته 

و  (31,31(، )31,31) ،(31,31(، )3,3(، )8,8(، )7,7(، )5,5) ،(1,1)مرمچیر  هننای خننالصنننانولولننه

صنننورت گر تنه اسنننت. نتایج   (1,31(، )1,31) ،(1,31(، )1,3(، )1,8(، )1,7(، )1,5) ،(1,1)زیگزاگ 

اا هاست. ساختارهای الکترونی نشحاصنله از محاسنبات الکترونی بیانگر خوای نیمرسانایی این نانولوله  

های زیگزاگ ومرمچیر به ترتیب دارای گاف نواری مستقیم و غیر مستقیم بوده و در هر دهد نانولولهمی

های ای که تنییرات گاف نواری در نانولولهیش قطر، گاف نواری ا زایش یا ته بگونهدو نود نانولوله با ا زا

های مرمچیر بیشننتر اسننت اما این روند ا زایشننی در قطرهای بالاترکندتر    زیگزاگ نسننبت به نانولوله 

 های خالص می باشد.ها بیانگر عدم خاصیت منناطیسی نانولولهگردد. تقارا چگالی حالتمی

( توسط عناصر واسطه مورد ملایش 5, 1(، )3, 1( و زیگزاگ )5, 5(، )1, 1های مرمچیر )نانولوله

 یشلام یترایدن یومگال یدهد که نانولوله ها ینشنناا م یدهقطب ینیاسننپ یحالت ها یچگالقرار گر ت. 

در همه موارد  Mnو  Crو  Vملایش با  .اند شده یقرق یسنی منناط یمرسنانای ن ،با عناصنر واسنطه   یا ته

پایدارترین  از  رومنناطیسننی و بیشننترین   Mnمنجر به ایجاد خاصننیت  رو منناطیسننی گردید.  لز  

 Niو  Coهای ملایش یا ته با گشنتاور مواعی منناطیسی را برای هر دو نود نانو لوله نشاا داد. نانولوله 

ا های ملایش یا ته بیکه نانولولهدر  از پایدار از خود خاصننیت منتی  رو منناطیسننی نشنناا داده، در حال



 

 ح

 

Fe   تاوردهد. گشبسنته به موقعیت ملایش، هر دو  از منتی  رومنناطیسنی و  رومنناطیسی را نشاا می 

و  یا ته یشا زا Feبه سمت  V از ،عناصنر واسنطه   کل ایجاد شنده در سناختار، در حضنور    یسنی منناط

 گشتاور Niبه سنمت   Feاز  یعدد اتم یشزابا ا  یکهدهد درحال ینشناا م  Fe یشمقدار را ملا یشنینه ب

های ملایش درصنند در نمونه 311 لزی با قطبش اسننپینی حالت نیم .یابد یکاهش م کل یسننیمنناط

 یبریداسیوابه ه یانرژ یترازها ینیسناختار منحصنر به  رد قطبش اسپ  مشناهده گردید.   Mnیا ته با 

شننود.  یما مربوط م یههمسننا یها یتروژان p1 یتا عناصننر واسننطه و اورب d1تراز  یها یتا اورب ینب

 یساختارها یکل محاسبه شده برا یسیاطنمن گشتاورعناصنر واسطه و  موانعی   یسنی طنامن گشنتاور 

 .  ستا یتجرب یجبا نتا یمختلف، در توا ق خوب

 سییمنناط یمرساناهاین یرو یندهم یتواند جهت مطالعات تجرب یم یقتحق ینحاصل از ا یجنتا

با  یا ته یشملا GaN یپژوهش، نانولوله ها ینحاصله از ا یجواقع گردد. با توجه به نتا یدشنده مف  یقرق

 .شود یم یشنهادپ یکیترون ینمناسب جهت کاربرد در قطعات اسپ یدایعناصر واسطه، به عنواا کاند

  

، نیمرسنانای رقیق شده منناطیسی  SIESTA، نظریه تابع چگالی، کد GaNی نانولوله کلمات کلیدی:

(DMSعناصر واسطه ،)( ی منناطیسیTMنیم ،)(لز HM.) 
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 و GaN، InN بلند نکیز و تیورتسا یسناختارها  یبرا شنبکه  ثابت با ینوار گاف راتییتن: 3-3 شنکل 

AlN ........................................................................................................................................................................................ 1 

 1 .................................................................... دیتراین ومیگال بلند -نکیز( ب تیورتسا(  الف ساختار: 1-3شکل

 31 .......................................................................... جداره چند نانولوله(  ب  جداره تک نانولوله(  الف: 1-3شکل

 واحد اختهی. است شده داده نشاا کنندیم را نانولوله انواد دیتول که ییبردارها شکل نیا در: 1-3 شکل

 یبردارها با که یلیمستط) است شده داده نشاا زین( 3,  1)  نانولوله کی
hC


Tو 


 31 ...... (.شده ساخته 

 31 ...........................................................................ریمرمچ( ج گزاگیز( ب  را یکا( الف یهانانولوله:  5-3شکل

 گزاگیز و ریمرمچ یهانانولوله یبرا قطر، از یتابع عنواا به اتم هر یازا به کرنش یهایانرژ:  3-3شکل

GaN 35 ........................................................................................................................ یکربن یهانانولوله با سهیمقا و 

 نانولوله(  ب و( 5, 5) ریمرمچ نانولوله(  الف نانولوله یمحور یراسننتا در ینوار یهاسنناختار: 7-3شننکل

 GaN   ................................................................................................................................................ 35 (3, 1)  گزاگیز

 یهانانولوله با سهیمقا و قطر، حسب بر GaN گزاگیز و ریمرمچ یهانانولوله ینوار یهاگاف: 8-3شنکل 

 33.............................................ی............................................................................................................................کربن

 انگریب بیترت به روشننن و رهیت یهاکره. قطر حسننب بر GaN یهانانولوله خمش ییجدا: 3-3شننکل

 GaR-NR = ∆R......................................................................................................... 38.  باشندیم Ga و N یهااتم

 38 ........................... هالولهقطر حسب بر کوچک یقطرها با GaN یهانانولوله ینوار یهاگاف: 31-3شکل
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 یهاکره. GaN جداره تک ینانولوله سننلو  ابر یشننده نهیبه حالت( ب هیاول حالت( الف: 33-3شننکل

 11 ....................................................... .باشندیم N یهااتم انگریب کوچک یهاکره و Ga یهااتم انگریب بزرگ

 واهلش از قبل باز یدهانه دو باGaN (5 ,5 ) ریمرمچ ینانولوله(  الف یهندسنن سنناختار: 31-3 شننکل

 Mn شیملا(  د واهلش از بعد نانولوله هیلا نیاول در Mn شیملا(  ج واهلش از بعد ساختار(  ب سناختار 

 13 ........................................................................................................................ واهلش از بعد نانولوله هیلا نیدوم در

 یبرا (بالا) تیاکثر نیاسپ راست سمت و( نییپا) تیاقل نیاسپ چپ سمت یانرژ یترازها: 31-3 شکل

 و هیلا نیدوم در Mn شیملا( 1-الف هیلا نیاول در Mn شیملا( 1-الف  GaN خالص نانولوله( 3-الف

 11 ............. هیلا نیدوم در Mn شیملا( 1-ب هیلا نیاول در Mn شیملا( 3-ب یهاحالت یچگال یمنحن
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 15 ........................................................ مور قانوا یمبنا بر ستورهایتراز تعداد یتوسعه روند نمودار: 3-1شکل

 رازت در نییپا و بالا نیاسنپ  حالت دو هر یازا به. گی رومنناط  لز کی حالت یچگال نمودار: 1-1شنکل 

 11 ...................................................................................... میهست نامتقارا و صفر ریغ حالت یچگال شاهد ،ی رم
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 11 ......................................................................................................................................................................... یسیمنناط

 MnSi2Co ................... 11(  ب MnAl 2Co( الف  لزمین بیترک دو یبرا حالت یچگال نمودار: 1-1 شکل

 یتبادل یبرهمکنش زمیمکان توسنط  1Co+( 7d1) وای دو نیب ،یسن ی رومنناط یشندگ  جفت: 5-1شنکل 

 15 .................................................................................................................................................................................. دوگانه

 صننورت به هم مجاور TM وای دو یشنندگ جفت: میمسننتق یابرتبادل برهمکنش(  الف: 3-1 شننکل

:  میقرمسننتیغ یابرتبادل برهمکنش( ب  یاشننتراک( مثبت وای) وایمن کی توسننط گی رومنناطیمنت
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 یبواسطه Mn دهیگزیجا یهانیاسنپ  یسن ی رومنناط یشندگ  جفت:  نیانگیم داایم مد : 7-1 شنکل 

 13 ................................................................................................................................................................... مزاد یهاحفره

 و دارد ینوسننان یر تار که ،r یاتم نیب ی اصننله به ما یوابسننتگ و RKKY یتبادل یانرژ: 8-1شننکل

 17 .................................................... شودیم گی رومنناطیمنت ای گی رومنناط صورت به یشدگ جفت باعث

 با  Mn درصد 5 با ا تهی شیملا p نود متفاوت یمرساناهاین یبرا شده محاسبه یکور یدما: 3-1شنکل 

 cm ................................................................................................................. 18-1 بر 5/1 ×1131 حفره حامل تمرکز
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 51 .................................................................................................................................................................................. دوگانه
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 71 ..........................................................................................................گزاگیز(ب ریمرمچ( الف خالص  یهانانولوله

 GaN ............................................................................... 73 ریمرمچ خالص یهانانولوله ینوار ساختار: 1-1شکل
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 85 .......................................................................................................................................... 1-تیواع %31ا تهیشیملا
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 311 ....................................................................................................................................................................... 1-تیواع
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 هاهای آنو کاربرد III-Nهای عمومی گروه جنبه بررسی 1-1

(، گرالیوم نیترایرد   InNاینردیوم نیترایرد )  ( از قبیر   III-Nنیترایرد) -ترکیبات دوتایی گررو  سره  

(GaN( و آلومینیوم نیتراید )AlN به ترتیب، گاف نواری بزرگی با )مقادیر eV 9/1 ،eV 4/3  وeV 2/6 

 (.  1-1دهند )شک در دمای اتاق از خود نشان می

 

 .]AlN ]1 و GaN، InN ساختارهای ورتسایت و زینک بلند: تغییرات گاف نواری با ثابت شبکه برای 1-1شک  

 

، همچون آلومینیوم گرالیوم نیترایرد   N-IIIگرو   1تاییگاف انرژی نواری آلیاژها و ترکیبات دوتایی وسه

(AlGaN( و ایندیوم گالیوم نیتراید )InGaN    باتغییر میزان ترکیرب نناررر و ظل رت آ یر  آن ،) هرا، 

طیر  وسریو و    III-Nدیگرر گررو    تبره نبرار  . ]7-2[ تغییرر کنرد   eV 2/6ترا   eV 99/1توانرد از  می

هرای مراورا    های نرواری مسرتقیر را، در ناهیره طیر  مراری ترا طرو  مرو         ای از انرژی گافگسترد 

شود. بنابراین ترکیبات این گرو  برای بکارگیری در قطعات اپتوالکتریکی از قبی  شام  می UV2بنف 

                                                
1 Binary and ternary compound  
2Ultraviolet  
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های ماورای برنف  ععرا    که در ناهیه سبز، آبی یا طو  مو  1ییسازهاشکارها، لیزرها و آLEDساخت 

، 2. این مرواد همچنرین کاربردهرایی، در هروز  الکترونیرک تروان برا        ]8[مورد توجه اند هستند بسیار

ها نیز دارند. هوز  کراربردی دیگرر ایرن گررو  از     و ماهوار  4سیر، ارتباطات بی3های میکرومو سیستر

و هوز  جدیدی از نلر الکترونیک بره   9های آشکارساز و سنسورهای بیولوژیکیترکیبات، شام  سیستر

توان به پایرداری هرارتری و   می III-Nهای ترکیبات گرو  . از دیگر مزیت]1[باشدترونیک مینام اسپین

 .]9[ها اشار  کردبزرگ آن 6ثابت پیزوالکتریکی مکانیکی با ، همچنین

 

 گالیوم نیتراید 1-2

باشد که در گرو  نیمرسانایی برا گراف   می III-Nگالیوم نیتراید یکی از مهمترین  ترکیبات گرو  

گیرد. این ماد  به لحاظ مکانیکی  بسیار سخت است و دارای ظرعیرت و رسرانندگی   نواری پهن قرار می

 7باشد. گالیوم نیترایرد هرداق  در دو عررم سراختاری متفراوت بلروری شر   رلعی        هرارتی با یی می

هالت تعادلی به لحراظ  ترمودینرامیکی عراز پایردار     شود. در بلند متبلور می-و مکعبی زینک 8ورتسایت

GaN  عاز( α   ورتسایت، و عاز دیگر آن کره دارای پایرداری کمترری )عراز   9( اسرتβ     و تحرت شررای )

. ایرن مراد  تحرت    ]01[باشرد  بلند می-گردد، زینکپایدار می 11بر روی زیر  یه 10برآرایی رشد خاری

معروف است، تغییرر شرک     12سالت(-سنگ نمک طعام) راکعشارهای زیاد به هالت سومی، که به عاز 

نشان داد  شد  است. در هر دو عراز   2-1شک  . دو نوع شبکه  ورتسایت و زینک بلند در ]11[دهد می

                                                
1Detector  
2 High power electronics   
3 Microwave systems  
4 Wireless communication 
9 Biological detection and sensors  
6 Piezoelectric  
7 Hexagonal  
8 Wurtzite  
9 Metastable  
10 Hetero-epitaxial growth  
11 Substrates  
12 Rock salt  
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باشیر بره  می 1یعنی ورتسایت و زینک بلند شاهد یک هماهنگی تتراگونا  و چهارتایی GaNساختاری 

طبیعرت پیونردها   اوت دیگر در اطراع ، پیوند برقرار کرد  است. این رورت که هر اتر با چهار اتر متف

ی دو ننصرر سرازند    3 الکتررون خرواهی  باشد اما به دلی  اختلاف زیادی که بین می 2اظلب کووا نسی

هرای  هرا و مشخصره  شود. برخری ویگگری  نیز می 4ترکیب وجود دارد، پیوند دو ننصر شام  پیوند یونی

   گردآوری شد  است. 1-1جدو  در عاز پایدار ورتسایت در  GaNساختاری 

 

 .گالیوم نیتراید بلند -: ساختار ال  ( ورتسایت ب( زینک2-1شک 
 

 .]K300 ]1 در دمای GaN گوش ورتسایتای ساختار ش : پارامترهای پایه1-1جدو 

 a     𝐾−16-10× 99/9ظریب انبساط هرارتی  eV 43/3 گاف نواری

𝐶6𝑉 گرو  تقارنی
4 − 𝑃63𝑚𝑐  ظریب انبساط هرارتیc     𝐾−16-10× 17/3 

 a Å 189/3ثابت شبکه  𝑔 𝑐𝑚−319/6  چگالی  

 c Å 189/9ثابت شبکه  𝑐𝑚−3 1 2210×9/8ها در تعداد اتر

 

های مناسب، به لحاظ تطابق ، عقدان زیر یهGaNی تحقیقاتی یکی از مشکلات مهر و اساسی در هوز 

روآراسرته و رشرد داد     GaNثابت شد  است که ساختار بلوری  باشد.می 9ای و سازگاری هرارتیشبکه

                                                
1 Tetragonal  
2 Covalent  
3 Electronegativity   
4 Ionic bond 
9 Lattice matched and thermally compatible  
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، اکسرید  1توان از یاقوت کبرود میگیرد. گیری آن قرار میی زیر یه و جهتشد  اظلب تحت تأثیر ماد 

هرای مرورد   ( به ننروان بیشرترین زیر یره   Si( و سیلیکون )SiCسیلیکون کارباید )(، 3O2Alآلومینیوم )

ایرن ترکیبرات بره لحراظ تقرارن سراختاری نسربت بره دیگرر           .] 12،1[ نام برد GaNاستفاد  در رشد 

ترند، همچنین این ترکیبات به لحراظ پایرداری هرارتری و    نزدیک III-Nترکیبات، به ساختارهای گرو  

  عراینرد رشرد ترکیبرات گررو      .]12[باشرند  مناسب می GaNاهای با ، به من ور رشد شیمیایی در دم

III-N  جمله ازGaN هرا در مقایسره برا دیگرر نیمرسراناها در دماهرای       ذوب با تر آن با توجه به نقطه

هرارتی، های تبخیر توان به روشهای رشد این ترکیبات میترین روشاز رایج با تری انجام می پذیرد.

، برآرایری  3(VPE، برآرایی عراز تبخیرر )  2(MOCVDگذاری تبخیر شیمیایی آلی علزی )از جمله رسوب

گرالیوم   اشار  کرد. 9(SSM، رشد تحت عشار زیاد و روش عشردگی تصعیدی )4(MBEباریکه مولکولی )

گالیرک   "ننوان  ای تحتو در مقاله سنتز 1928نیتراید اولین بار توس  جانسون و همکاران  در سا  

هرایی از قبیر    بره دلیر  ویگگری   این ترکیب . ]31[ منتشر شد "6نیترید یک ترکیب بسیار پایدار است

سرختی آن بره ننروان     در دماهرای برا  و   اسرتفاد  گاف نواری،  ،شیمیایی و پایداری مکانیکی، هرارتی

 ن رری بره روش   GaNاولین ساختار نواری ورتسرایت   ، مورد توجه محققان قرار گرعت.7روک  محاعظ

  .بینری کررد  را پری   eV9/3محاسبه، و گاف نواری مستقیر هردود  9با روش شبه پتانسی  8توس  بلوم

های تجربی منطبرق شرد  برود، بره     بعدها بلوم و همکاران  از رهیاعت شبه پتانسی  تجربی که با داد 

بلنرد را  -همچنین سراختار نرواری زینرک   ها آن .]14[ ندبرد من ور ارلاح و ارتقای ساختار نواری بهر 

 ن رری بعد از آن مطالعاتی به رورت تجربری و   .]19[بینی کردند را پی  eV9/3محاسبه و گاف نواری

                                                
1Sapphire  
2 Metalorganic chemical vapor deposition  
3 Vapor phase epitaxy  
4 Molecular beam epitaxy  
9 Sublimation sandwich method  
6 "Gallic nitride is an exceedingly stable compound " 
7 Protective coating  
8 Bloom  
9 Pseudopotential  
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بر روی دیگر خواص این ترکیب از جمله خواص اپتیکی، الکتریکی، مغناطیسی، مکانیکی، هرارتری و ...  

 III-Nترکیبرات   مزایرای تررین  یکری دیگرر از مهرر    یاعت. ]17،16[مراجو در توان انجام گرعت که می

این ترکیبات به یکدیگر به من ور ساخت  سهولت نسبی در اتصا  ،هانسبت به نیمرساناهای دیگر گرو 

آ ی  و کنترر  آن در ایرن ترکیبرات    لذا باشد. قطعات الکترونیکی همچون دیودها و ترانزیستورها می

، Si ،Ge [18 ،]Seبیشرتر بره ازای نناررر     GaNی نرازک  در  یه n. آ ی  نوع  دارداهمیت بسیاری 

آ یر    .مشراهد  شرد  اسرت    cm2010-3 تا بی  از ییهاتمرکز هام  با دستیابی به ،O[ و19سولفور ]

نسبت بره   III-Nدر ترکیبات  nآ ی  نوع ایجاد شد  است.  Mgبا آ ی   GaNی نازک در  یه pنوع 

را در  nتمای  بیشرتری بره رسرانندگی نروع      ،III-Nتر است، چرا که ترکیبات بسیار آسان pآ ی  نوع 

پر دارند، نیمه dی با ننارر واسطه علزی که  یه GaNاخیراً بررسی آ ی   هنگام رشد بروز می دهند.

پر دارنرد،  نیمه fی با  که  یه یی کورهانادر با دماو ننارر  Ni ،Co ،Fe ،Mn ،Cr ،V ،Ti، Scهمچون 

 ترونیک نیمرسانا مورد توجه قرار گرعته انرد به من ور استفاد  در قطعات اسپین Euو  Er ،Cdهمچون 

ررورت   pبه رورت آ یر  نروع    Crو  Mn. بیشترین کارهای تجربی انجام گرعته بر روی آ ی  ]17[

داری هرارتری، شریمیایی و مکرانیکی برا ،     به دلی  گراف نرواری پهرن و پایر     GaN .]20[گرعته است 

، کاربردهرای زیرادی در   3ها و ولتراژ شکسرت بسریار برا     زیاد هام  2و سرنت اشباع 1همچنین تحرک

های آبی و ماورا  بنف ، آشکارسازها، دیودهای لیزری، ترانزیستورهای اثرمیدانی با سرنت انتشاردهند 

هرای  هرا، سرلو   ی مراهوار  ات الکترونیکی توان برا ، بدنره  ، قطع4با ، ژنراتورهای قدرت ترموالکتریکی

ز آنجا که این مراد  در ررورت آ یر  برا     ا .]23-21[های هرارت با  و ... دارد میکرومو  ،خورشیدی

دهرد، کاربردهرای عراوانری در قطعرات     اتاق خاریت عرومغناطیسی نشان مری  در دمای ،ننارر واسطه

 .]20[ ترونیکی دارداسپین

                                                
1 Mobility  
2 Saturation velocity  
3 High breakdown voltage  
4 Thermoelectric power generation  
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 GaN نانوساختارهای     1-2-1

هرای  سازی قطعات الکترونیکی و با ورود به نرره عنراوری نرانو در دهره   با توجه به روند کوچک

رنایو تولیدی و تحقیقات نلمی و دانشگاهی به سمت نانوسراختارهای مرواد سروق پیردا کررد        ،اخیر

بررسری نانوسراختارهای ایرن     بررای  هرر از ایرن قانرد  مسرتننی نبرود  و      III-Nاست. ترکیبات گرو  

ی مقیاسی نرانومواد، نونراً زیرر    تجربی کارهای زیادی انجام شد  است. هوز  ن ری وبصورت  ،ترکیبات

𝑛𝑚 100 خرواص نرانومواد بطرور     .]27-24[باشرد  ها مری ها یا مولکو است که ابعاد تعداد کمی از اتر

ها شاهد خواص منحصر به ، در آن]28[بود   1ایها در هالت کپهای متفاوت از خواص آناب  ملاه هق

باشرد. نرانو مرواد پتانسری  بسریار      می 2عردی هستیر که ناشی از محدودیت کوانتومی و اثرات سطحی

 یبا بهر  یو سنسورها 3الکترومکانیکی و قطعات اپتیکی ،با یی را برای بکارگیری در الکترونیک جدید

بره سرمت    GaNای نلاقره و توجهرات زیرادی از شرک  کپره      ی اخیرر نیرز  در طری دو دهره   با  دارند.

نروع   GaNبلروری  های تکنانوساختارهای این ماد  سوق پیدا کرد  است.  هوانگ و همکاران  نانوسیر

n دیگرر انرواع نرانومواد    ]29[انرد  ای را سنتز کرد با تحرک هاملی قاب  مقایسه یا بیشتر از شک  کپه .

GaN 6هرا ، نانونوارهرا و نرانوریبون  ]23[ 9، نانوکمربنردها ]13[ 4اهر نرانو میلره  ، ]03[ها از قبی  نانولوله 

و تجربی متنروع بررروی نانوسراختارهای     ن ری. نلاو  بر کارهای ]36،39،30[اند سنتز شد  ]34،33[

های آ ی  یاعته این نانوساختارها نیز کارهای به من ور بررسی خواص آن، بر روی هالت GaNخالص 

 .]40-37 [رورت گرعته استمتنونی 

 

   GaNی هانانولوله 1-2-2

کی از د ی  توجه بره ایرن   یباشد. های این ماد  مینانولوله GaNهای نانوساختاری یکی از شک 

                                                
1Bulk  
2Quantum confinement and surface effect  
3Electromechanics  
4 Nanorods   
9 Nanobelts  
6 Nanoribbones 
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شرتر در  یهرا، از قبیر  انعطراف ب   ناشی از عضای خرالی آن  یهاعرم ساختاری از نانومواد به دلی  ویگگی

، و 2هرای پیپراد  دستیابی به سیستر ، 1عضا به من ور تزریق مولکو هضور آ ی ، امکان استفاد  از آن 

بعردی آن بانرم مرد ترابرردی بالسرتیک در      همچنین طبیعت یرک  است. ها در بیوسنسورهاکاربرد آن

در ایرن   ]41 [نلاو  بر آن اثراتری کره بره واسرطه محردودیت کوانترومی        .شودقطعات الکترونیکی می

، چررخ ،  3یر پارامترهای ساختاری این نوع نانوساختار از قبی  کایرالیتیشود و تأثساختارها ایجاد می

  4بره من رور کاربردهرای هسرگری و عتوکاتالیسرتی      ]47-24[ خامت و نسبت سطح به هجر زیراد   

نیترایرد و  -هرای برورون  بعد از سنتز و تولید موعقیت آمیز نرانو لولره  مورد توجه قرار گرعته است.  ]48[

، بتوانند بره عررم نرانو    GaNپیشنهاد اینکه دیگر ترکیبات نیتراید از جمله  ]49[ نیتراید -کربن -بورون

و بعرد از آن در    ]90 [1997 هرای تجربری در سرا     لوله سنتز شوند، داد  شد. بدین جهت اولین کرار 

 برر روی پایرداری و مکرانیزم   ( DFT)9چگرالی  یترابع  توس  رهیاعت ن ریه ن ریبه رورت 1999سا  

که نیاز  6د میزان انرژی کرنشیدن. محاسبات نشان دا]49[ انجام گردید  GaNهایگیری نانو لولهشک  

هرای کربنری   قاب  مقایسه با نانو لولره  را به عرم نانو لوله درآورد، GaN 7تا بتوان رفحات گراعیتیاست 

ترک   شد، تا اینکه اولین نانولولره   GaNهایگیری نانولولهاست و این بانم تقویت بیشتر اهتما  شک 

 8ی قالرب نرانومتر بواسرطه   90-9ی  رخامت دیروار    و نرانومتر  200-30با قطرر داخلری     GaNبلوری

( رشرد داد  شرد    110ی )ای از یراقوت کبرود در ررفحه   و زیر یره  9روی باعرکه بر ZnOهای نانوسیر

. ]30[سرنتز شرد   2003مکاران  در سا   بودند، به روش  یه نشانی تبخیر شیمیایی توس  یانگ و ه

 ها به رورت زیر بود:  نتایج آن

                                                
1Molecule injection  
2Peapod systems  
3 Chirality  
4 photocatalyst 
9 Density functional theory  
6 Strain energy  
7Graphite sheet   
8 Template  
9 Buffer  



 

9 

 

که  ها نیز مشاهد  شدند، اما تعدادی از نانولوله1باز اندهای سنتز شد  عق  از یک طرف اکنر نانولوله-1

 از دوطرف باز بودند.

بودنرد  رورت ش  گوشه با ساختار ورتسرایت  سنتز شد  به  GaNهای ای مانند نانولولهساختار لوله-2

برود کره   1999در سرا    ن رری ای آن متفاوت از پی  بینری  که به طور قاب  ملاه ه ای ساختار لوله

ای شک  مانند پیچاند  شد  استوانهرا به رورت ساختار گراعیت GaNهای گیری نانولولهپیشنهاد شک 

        های کربنی را داد  بود.       همچون نانولوله

 2009وهمکاران  در سرا    2با ساختاری ورتسایت مانند، زو 2003در سا    GaNبعد از سنتز نانولوله

برره بررسرری خررواص مکررانیکی و سرراختاری   3(MDلکررولی)وم -روش دینامیررک  بررا اسررتفاد  از ]91[

ی تابو چگرالی برا تقریرب    این گرو  توس  ن ریه 2006همچنین در سا   .پرداختند GaNهای نانولوله

   GaNهای بر روی خواص اپتیکی و الکترونی نانولوله SIESTA9توس  کد  GGA4شیب تعمیر یاعته 

 خرواص دیگرر   .]92[ای ورتسرایت ماننرد مطالعره کردنرد     برا سراختار لولره    6تک جدار  و چند جردار  

خرواص مکرانیکی و    ،] 94،93[ خرواص هرارتری و رسرانندگی هرارتری    از جملره   GaNهرای  نانولولره 

خواص الکترونی وسراختار نرواری     ]98،97[ ، خواص ترابردی الکترونی]96،99[ساختاری تحت کرن  

ن رری  به ررورت   ]63،92[وخواص اپتیکی ] 63-60[، خواص الکترونی در هضور آ ی  ]99،99،49[

های متنوع تجربری  به روش GaNهای اند. در سالهای اخیر نانولولهمحاسباتی مورد مطالعه قرار گرعتهو 

، 39[باشرد  ها به رورت ورتسرایت مری  ها ساختار نانولولهاند که تقریباً در اکنر آنسنتز شد  نیز یدیگر

69،64[  . 

شرک  سراختاری    درهای گالیر نیتراید، هرر  و محاسباتی رورت گرعته بر روی نانولوله ن ریمطالعات 
                                                
1One end open 
2 Xu  
3 Molecular-dynamics 
4 Generalized gradient approximation   
9 Spanish Initiative for Electronic Simulations with Thousands of Atoms 
6 Single-wall and multi-wall 
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شرک  سراختاری    درهرای کربنری )زیگرزاگ، کرایرا ، آرمچیرر(، و هرر       ای مانند همچون نانولولره لوله

بررسی شد  در این پایران نامره    GaN گوش ورتسایت، رورت گرعته است. مد  ساختاری نانولولهش 

ی ایرن  ا تو یحی دربار ابتد .باشدای، با ساختار زیگزاگ و آرمچیر میبه شک  او  یعنی به رورت لوله

کره هردف بررسری خرواص الکترونری و مغناطیسری       و سرپ  از آنجرا    ارااه خواهد شدمد  ساختاری 

توس  ننارر واسطه علزی است، به بررسی تعدادی از مطالعات خالص و آ ی  یاعته GaNهای نانولوله

   شود.رداخته میپن ری رورت گرعته در این هوز  در دو شک  ساختاری ذکر شد  

 

 ای شکلهای لولههای ساختاری نانولولهپارامتر 1-2-2-1

توان به رورت رفحات گراعیتی دانست که به دور ای شک  را به طور کلی میهای لولهنانولوله

-اگر تنها یک رفحه ،نشان داد  شد  است 3-1یک استوانه پیچید  شد  باشند. همانطور که در شک  

اگر چندین  وتک جدار  خواهد بود  بپیچانیر شک  هار  یک نانولولهی گراعیت را به دور استوانه 

 چند جدار  خواهیر داشت.  ی گراعیت را به دور استوانه بپیچانیر نانولولهرفحه

 

 .: ال  ( نانولوله تک جدار   ب ( نانولوله چند جدار 3-1شک 

-که به رورت زیر تعری   می 𝐶ℎی بردار از این اتر به وسیله .در ن ر بگیرید 4 -1را در شک   Oاتر 

  :می رسیر Aشود، به اتر 

𝑎⃗1ی با  که در رابطه = 𝑎(
√3

2
,

1

2
𝑎⃗2و  ( = 𝑎(

√3

2
, −

1

2
باشد. ثابت شبکه می 𝑎اند و بردارهای پایه (

(2-1) 𝐶ℎ = 𝑛𝑎⃗1 + 𝑚𝑎⃗2  



 

11 

 

انجام دهیر O ی نقطهرسر کنیر و همین کار را در  Aی از نقطه 𝐶ℎها  اگر محوری را نمود بر بردار 

ها ببریر، شک  هار  به رورت یک مستطی  با طولی برابر ی گراعیت را از روی این خ و رفحه

|𝐶⃗⃗ℎ|  تک دیوار   یر یک نانولوله. اگر با این مستطی  یک استوانه درست کن(4-1)شک خواهد شد

ی توان به وسیلهها را میاست. چون نانولوله 𝐶ℎخواهیر داشت. محی  این نانولوله دقیقاً برابر بردار 

دهیر و آن را با نام بردار ای را اختصاص میتولید کرد، از این پ  به این بردار نام ویگ  𝐶ℎبردار 

ها را بنابراین نانولوله .شود( مشخص میn,mی )دو مؤلفه یشناسیر. این بردار به وسیلهکایرا  می

( نام گذاری یا معرعی کرد. سه گونه مختل  نانولوله n,mتوان بر اساس همین جفت انداد طبیعی )می

باشد،  n = mمقدار  𝐶ℎی انتخاب بردار کایرا  تولید کرد. اگر در بردار کایرا  توان بر اساس نحو را می

ی در بقیه .نامندمی 2هارله را زیگزاگ باشد، نانولوله 0mنامند و اگر می 1رله را آرمچیرها نانولوله

اند. بردارهای زیگزاگ و آرمچیر نشان داد  شد  4-1 شک نامند. در می 3ها نانولوله را کایرا هالت

 :آیندزیر بدست می( از رواب  𝑑( و قطر نانولوله )|𝐶ℎ|ی بردار کایرا  )انداز 

(2-2) |𝐶ℎ|= 𝑎 (𝑛2 + 𝑚2 + 𝑛𝑚)
1

2 

(2-3) 𝑑 =
|𝐶ℎ|

𝜋
  

 4-2کنند. در شک ی بین محور زیگزاگ و بردار کایرا  تعری  میی کایرا  را به رورت زاویهزاویه

 نشان داد  شد  است.  این زاویه با نماد 

 :ی زیر را بدست آوردرابطه توانبا بررسی بیشتر در این شک ، می

(2-4) 𝐶ℎ.𝑎⃗1 = |𝐶ℎ| |𝑎⃗1| cos 𝜃  

ی کایرا  را بر هسب انداد توان زاویه، می𝑎⃗1ی و تعری  مختصات بردار پایه( 2-2)ی با توجه به رابطه

                                                
1 Armchair 
2 Zigzag 
3 Chiral  
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ی مشخصه m,n به رورت زیر محاسبه کرد: 

(2-9) cos 𝜃 = 
2𝑛+𝑚

2√𝑛2+𝑚2+𝑛𝑚
 

 :ی زیر قرار خواهد گرعتزاویه در گستر مقدار این 

(2-6) 𝜃 ∈  [0°, 30°]  

 کند.  بردار زیگزاگ کمترین زاویه یعنی رفر را دارد و بردار آرمچیر بیشترین زاویه را اتخاذ می

 

  است. یاخته واهد یک نانولولهدر این شک  بردار هایی که تولید انواع نانولوله را می کنند نشان داد  شد   :4-1شک  

های ( نیز نشان داد  شد  است )مستطیلی که با بردار6,  3)
hC


Tو 


 ساخته شد (. 

 

به و عیت مشابه هندسری    𝑇⃗⃗اگر در جهت محور نانولوله شروع به هرکت کنیر بعد از پیمودن مساعت 

باشد. ایرن برردار را   همان بردار پایه شبکه یک بعدی نانولوله می  𝑇⃗⃗خواهیر رسید. در واقو بردار انتقا  

نمرود برر    4-1نشان داد  شرد  در شرک     Oی به لحاظ هندسی به این رورت تصور کنید که از نقطه

کنریر، ایرن برردار همران برردار      برداری رسر مری  باشد Oبه اولین اتمی که از نوع اتر  𝐶ℎبردار کایرا  

ی بردار انتقا  جلو یا نقرب بررویر بره    است. در واقو در طو  نانولوله اگر از هر نقطه به انداز  𝑇⃗⃗انتقا  

تروان بره ررورت جبرری برر هسرب انرداد        اما این بردار را می موقعیت یکسان هندسی خواهیر رسید.

 ( نیز بیان کرد. n,mی )مشخصه
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 :ی گراعیت به رورت زیر نوشتی شبکهتوان بر هسب بردارهای پایههای این بردار را میفهمؤل

(2-7) 𝑇⃗⃗ = 𝑡1𝑎⃗1+ 𝑡2𝑎⃗2 

 :دهدرا به ما می 𝑡2و  𝑡1شرط نمود بودن این بردار بر بردار کایرا  به رورت زیر، انداد 

(2-8) (𝑡1𝑎⃗1+ 𝑡2𝑎⃗2) . (𝑛𝑎⃗1+ 𝑚𝑎⃗2) = 0  

 :را برآورد  می کند 8-2انداد زیر شرط  وا ح است که انتخاب

𝑡1 (ال  9 -2) = 𝑛 + 2𝑚  

𝑡2 (ب 2-9) = −(2𝑛 + 𝑚)  

با انتخاب این انداد ما برداری موازی بردار انتقا  خواهیر داشت. اگر این دو ندد را بر بزرگترین 

 آید.آمد ، بدست می 7-2کشان تقسیر کنیر آنگا  بردار انتقا  به رورتی که در ی مشترشمارند 

𝑡1 (ال  2-10) =
(𝑛+2𝑚) 

𝑝
  

𝑡2 (ب 2-10) = −
(2𝑛+𝑚) 

𝑝
  

𝑝  ی مشررترک بزرگترررین شررمارند𝑛 + 2𝑚 2و𝑛 + 𝑚  سرره گونرره متفرراوت از     9-1شررک  اسررت. در

 ایر.جدار  را نشان داد ای شک  تکی لولههانانولوله

 

 ر.یآرمچ(   گزاگیز( ب  را یکا( ال  یهانانولوله:  9-1شک 
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   GaNهای خواص الکترونی و مغناطیسی نانولولهمروری بر  1-2-2-2

و  1توسر  سرنونگ لری    GaNهرای خرالص   اولین مطالعات محاسباتی برر روی خرواص نانولولره     

هرای  چگالی برر اسراس پایره    ین ریه تابع -1 ،توس  دو رهیاعت محاسباتی 1999همکاران  در سا  

آن توس  پرردو و زونگرر    4همبستگی-که تابعی تبادلی 3(LDAبا تقریب چگالی مو عی ) 2اموا  تخت

(PZ)9  کد محاسباتی  -2ارااه شد  بود وDFTB-SSC6   هرا برا در ن رر گررعتن     نآ .]49[انجام گرعت

پایرداری دو سراختار از ایرن مرد       به بررسی خرواص الکترونری و   GaNهای ای برای نانولولهمدلی لوله

انرژی کرنشی مورد نیاز برای  یپرداختند. با محاسبه GaNهای خالص آرمچیر و زیگزاگ یعنی نانولوله

مشاهد  شد که انررژی کرنشری برا اعرزای       ،ای به ازای هر اترپیچاندن رفحات گراعیتی به شک  لوله

 هرای کربنری از ن ریره   د نانولولره کاه  همچون مور(. این روند 6-1شک یابد )قطر نانولوله کاه  می

با این تفراوت کره    کند.مبنی بر تناسب انرژی کرن  با نک  مربو قطر تبعیت می 7کلاسیک کشسانی

برر خرلاف    ،باشرد هرا هسراس نمری   انرژی کرن  نسبتاً به جزایات ساختاری لوله GaNهای در نانولوله

د. ایرن  نباشر مری ر آن نسبت به زیگزاگ دارای پایداری بیشتری های آرمچیهای کربنی که نانولهنانولوله

های کربنری بودنرد، اهتمرا  سرنتز     قاب  مقایسه با نانولوله GaNهای هقیقت که انرژی کرنشی نانولوله

 8را برا اسرتفاد  از روش سروآدا    GaNهرای  گرو  کوچکترین نانولولهها را تقویت بخشید. ایناین نانولوله

هرای  ( تخمین زدند، که قابر  مقایسره برا نانولولره    9, 0( و برای زیگزاگ، )2, 2آرمچیر، ) برای نانولوله

های زیگرزاگ دارای  ها نشان داد که نانولولهباشد. بررسی ساختار نواری و الکترونی آن( می9, 0کربنی )

 باشند.های آرمچیر، دارای گاف نواری ظیر مستقیر میگاف نواری مستقیر و نانولوله

                                                
1 Seung lee  
2 Plane-wave basis  
3 Local-density approximation   
4 Exchange-correlation  
9 Perdew-zunger  
6 Self-consistent charge density-functional-based tight-binding method 
7Classical elasticity theory  
8 Sawada's scheme  



 

19 

 

 

و مقایسه  GaNهای آرمچیر و زیگزاگ های کرن  به ازای هر اتر به ننوان تابعی از قطر، برای نانولوله: انرژی 6-1شک 

 .]49[ های کربنیبا نانولوله
 

آورد   7-1 شرک   ( در9, 9( و )0 ,9) GaN های دو نروع نانولولره  هالت نمودار ساختار نواری و چگالی

و           eV 19/2( بره ترتیرب   9, 0( و )9, 9هرای ) های نواری بدسرت آمرد  بررای نانولولره    شد  است. گاف

eV 16/2 .بدست آمدند 

 

زیگزاگ  ( و ب ( نانولوله9, 9آرمچیر ) ال  ( نانولوله های نواری در راستای محوری نانولوله: ساختار7-1شک 

(0 ,9) GaN ]49[. 
  

در  SSC-DFTBهرا از کرد محاسرباتی    هرا، آن اف نواری به قطرر نانولولره  به من ور بررسی وابستگی گ 
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به سمت داخر    Gaهای ساختار مشاهد  شد که اتر 1بهر  بردند. بعد از واهل  GaNهای متفاوت قطر

انرد. مقردار ایرن    کررد   2به سمت خار  نانولوله هرکت کرد  و ایجاد یک جردایی خمر    Nهای و اتر

بدسرت آمرد. رونرد     Å 09/0و  Å 06/0( بره ترتیرب برابرر برا      9, 0( و )9, 9های )جدایی برای نانولوله

نشران    8-1شرک   در  GaNهای تغییرات گاف نواری بررسی شد  در این مطالعه بر هسب قطر نانولوله

هرای  نشران داد بررخلاف نانولولره    هانکربنی مقایسه شد  است. محاسبات آهای داد  شد  و با نانولوله

هرا تنراوبی اسرت، در    روند تغییرات گاف نرواری برا اعرزای  قطرر نانولولره     ها در آنکربنی زیگزاگ، که 

ها، گاف نواری روندی اعزایشی داشته و بعرد از قطرری خراص    با اعزای  قطر نانولوله GaNهای نانولوله

هرای زیگرزاگ   واری مشاهد  شد  بر هسب قطر، در نانولولهشوند. شدت تغییرات گاف نتقریباً ثابت می

GaN  باشد.تر بیشتر میپاییننسبت به آرمچیر در قطرهای 

 

 .]49[ های کربنیبر هسب قطر، و مقایسه با نانولوله GaN های آرمچیر و زیگزاگهای نواری نانولوله:گاف 8-1شک     
 

همبسرتگی  -و ترابعی تبرادلی   GGAبا تقریرب   VASP4و همکاران  توس  کد محاسباتی  3یانهوا گواو

                                                
1 Relaxation  
2 Buckling separation  
3 Yanhua Guo  
4 The Vienna Ab initio Simulation Package 
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(PW91)1 هرای  به بررسی خواص ساختاری و الکترونی نانولولهGaN    آرمچیرر، زیگرزاگ و    ترک جردار

هرا برر روی   . دلیر  بررسری آن  ]99[انرد  پرداختره  Å9ترا   Å3کایرا  در محدود  قطرهای کوچک بین 

هرای  ی پیشین بر روی نانولولره قطرهای پایین به این رورت بود که کارهای انجام شد  هایی بانانولوله

GaNشان در قطرهای میانی و با ، وابسته به نوع چررخ   کربنی، مقدار گاف نواری ، بر خلاف نانولوله

یرا ظیرر   ها نبود. گرچه مشاهد  شد نروع گراف نرواری ماننرد مسرتقیر      و کایرالیتی و انداز  قطر نانولوله

 قررار گرعتره  هرای مرورد بررسری    ها وابسته به کایرالیتی است. بعد از واهل  سراختار مستقیر بودن آن

گرزارش شرد  اسرت.     2-1جدو  ها در آنهای ساختاری و گاف نواری توس  گرو  گواو، برخی ویگگی

برا تمایر  بره هرکرت بره سرمت داخر ، و         Gaهای ، اترBNهای ها نشان داد همانند نانولولهنتایج آن

ای شرک  هرر مرکرز برا     با تمای  به هرکت به سمت خار  نانولوله تشکی  دو اسرتوانه لولره   Nهای اتر

های دو استوانه، همان جدایی خم  نامیرد   ی بین شعاعاختلاف عارله دهند.های متفاوت را میشعاع

هرای مرورد بررسری آورد     سب اعزای  قطر نانولولهبر ه ن جداییینحو  تغییر ا 9-1شک  در   .شودمی

 یابد.  ها این جدایی کاه  مید که با اعزای  قطر نانولولهوشمیشد  است. مشاهد  

(، جدایی cای سلو  واهد در راستای محوری )کایرالیتی، طو  دور زاویه (، d(، قطر )Nها ): نوع، تعداد اتر2-1جدو 

 .]99[ با قطر کوچک GaN نانولوله 10( برای bEگیری)( و انرژی شک gE(، گاف نواری)R∆)خم 

 (𝑒𝑉)bE  (𝑒𝑉)gE ∆R (Å) c (Å)   کررایرالیتی زاویرره 

(°) 

d (Å) نوع تعداد اتر 

028/9- 139/1 268/0 79/14 11/19 02/3 28 (1 ,2) 
133/9- 348/1 262/0 18/9 0 92/3 12 (0 ,3) 
296/9- 498/1 242/0 29/3 30 67/3 8 (2 ,2) 
288/9- 433/1 246/0 73/19 90/13 92/3 92 (1 ,3) 
344/9- 737/1 233/0 37/9 0 38/4 16 (0 ,4) 
406/9- 836/1 218/0 24/24 41/23 96/4 76 (2 ,3) 
414/9- 796/1 210/0 39/8 90/10 86/4 28 (1 ,4) 
444/9- 816/1 197/0 44/9 0 31/9 20 (0 ,9) 
471/9- 894/1 190/0 21/3 30 37/9 12 (3 ,3) 
469/9- 896/1 187/0 66/14 11/19 90/9 96 (2 ,4) 

 

هرای آرمچیرر و کرایرا     محاسبات خواص الکترونی و نواری این گرو  نشان داد  است که تمام نانولولره 

                                                
1 Perdew & Wang 
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( 4, 0) بره جرز نانولولره    GaNهای زیگزاگ مورد بررسی دارای گاف نواری ظیر مستقیر، و تمام نانولوله

 باشند.میدارای گاف نواری مستقیر 

 

 Ga و N یهااتر رانگیب بیترت به روشن و تیر  یهاکر . قطر هسب بر GaN یهانانولوله خم  ییجدا: 9-1شک 

 .]GaR-NR = ∆R ]99.  باشندیم
 

 10-1شرک   با قطر کوچرک برر هسرب اعرزای  قطرر در       GaNهای روند تغییر گاف نواری در نانولوله

 آورد  شد  است.  

 

 .]99[ها لولهبا قطرهای کوچک بر هسب قطر GaNهای نواری نانولوله : گاف10-1شک       
 

π 1(، با توجه به اثر هیبریداسریون 4, 0) ظیر مستقیر بودن گاف نواری در نانولوله − π    و تراثیر میرزان

                                                
1Hybridization effect   
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 انحنای نانولوله خصورا در قطرهای کوچک، توجیه شد.

خرالص ررورت    GaN های ترک جردار   دیگری که بر روی خواص ساختاری و الکترونی نانولوله مطالعه

چگالی برا   یها با استفاد  از ن ریه تابع. آن]99[باشد و همکاران  می 1بین شی-گرعته است توس  لی

بره بررسری خرواص     PBE2تبرادلی  -و ترابعی همبسرتگی   GGAبرا تقریرب    EPCASTکد محاسباتی 

هرا در  های زیگرزاگ و آرمچیرر پرداختنرد. نترایج مطالعرات آن     ساختاری و الکترونی تعدادی از نانولوله

( 3, 3( و )2, 2هرای آرمچیرر )  ها نشان داد کره نانولولره  گردآوری شد  است. محاسبات آن 3-1جدو  

هرای بررسری شرد  دارای گراف نرواری      ی نانولولره ری ظیر مستقیر هسرتند و بقیره  نیمرسانا با گاف نوا

( Cدر راسرتای محروری )   4و عشراری  3ها همچنرین اثرر انمرا  کررن  کششری     باشند. آنمستقیر می

بره   ها بررسی کردنرد و ( را نیز  بر روی خواص الکترونی این نانولوله4, 0( و  )3, 3های خالص )نانولوله

هرا تراثیر گرذار باشرد و مقردار      تواند بر روی خواص رسانندگی نانولولهسیدند که کرن  میاین نتیجه ر

 ها را تغییر دهد.  گاف نواری و نوع هام 

(، جدایی خم  GaR) Gaهای (، شعاع اترNR(، شعاع اتمهای نیتروژن )d(، قطر )Nها )اتر : نوع، تعداد3-1جدو  

(∆R ،)( طو  پیوندB( گاف نواری ،)gE و انرژی شک )( گیریbEنانولوله ) هایGaN   ]99[. 

 (𝑒𝑉)bE  (𝑒𝑉)gE B (Å) ∆R (Å)  (Å)GaR  (Å)NR d (Å) نوع تعداد 
897/9- 484/1 913/1-884/1 218/0 077/2 299/2 08/4 32 (0 ,4) 
997/9- 639/1 891/1-873/1 196/0 967/2 763/2 10/9 40 (0 ,9) 
011/6- 777/1 880/1-867/1 168/0 073/3 241/3 12/6 48 (0 ,6) 
808/9- 332/1 926/1-874/1 298/0 793/1 012/2 93/3 24 (2 ,2) 
984/9- 794/1 882/1-867/1 187/0 641/2 828/2 30/9 36 (3 ,3) 
043/6- 893/1 871/1-862/1 194/0 923/3 677/3 07/7 48 (4 ,4) 
073/6- 970/1 866/1-899/1 122/0 418/4 940/4 83/8 60 (9 ,9) 
141/6- 024/2 863/1-898/1 010/0 312/9 412/9 6/10 72 (6 ,6) 

 

و  9، مرااو یانرگ  PBEهمبسرتگی  -و ترابعی تبرادلی   GGAبا تقریرب   CASTEPتوس  کد محاسباتی 

                                                
1 Li-Bin Shi 
2 Perdew, Burke, Enzerhof 
3 Tensile strain  
4 Compressive strain  
9 Mao Yang 
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در هضور آ ی   GaN های زیگزاگ تک جدار همکاران  به بررسی خواص اپتیکی و الکترونی نانولوله

Mg  وO  های اتمی جایگزین شد  به ترتیب در جایگاGa  وN  هرای   که شام  نانولوله ]63[پرداختند

های خالص ذکر شد  نیز بررسی شد، لوله( بودند. در این مطالعه گاف نواری نانو10, 0(، )7, 0(، )9, 0)

 eV  2و  eV  72/1 ،eV 93/1( به ترتیب برابرر  10, 0(، )7, 0(، )9, 0های )که مقدار آن برای نانولوله

( برابرر برا   9, 0زیگزاگ ) ( نانولولهC. طو  راستای محوری)شدو به رورت گاف نواری مستقیر گزارش 

Å 48/9  و قطر آن برابر باÅ 39/9 .گزارش گردید 

برا تقریرب     SIESTAچگالی برا کرد محاسرباتی     یتابع و همکاران  با توجه به رهیاعت ن ریه 1رزوآلی

GGA همبستگی -و تابعی تبادلیPBE    ترک جردار    به بررسی خواص الکترونری و سراختاری نانولولره 

GaN   در هضور آ یZn  وO  ای شرک   هرا برا سراختار  لولره    مرورد ن رر آن   . نانولوله]39[پرداختند

های ، که دارای ثابتGaNها این نانولوله را از ساختار کریستالی ورتسایت کربنی، کاملا متفاوت بود. آن

هاررله   نانولولره  .الر (  -11-1)شرک   بود، تولید کردند   Å 189/3 =aو  Å 189/9 =cی تجربی شبکه

داخلری   های پوستهتکرار شود. قطر ]0001[توانست در راستای بود که می 2چند  لعیدارای محیطی 

عد از واهل  ساختار، نانولوله به ررورت  بودند. ب Å 768/9و  Å 807/8آن، به ترتیب برابر با  3و خارجی

بهینه برای این ساختار بره   N-Gaدرآمد. طو  پیوند  4با سطح مقطو شبه ش  گوشب  -11-1شک  

هرا  آن خرالص مرورد مطالعره    GaN دست آمد. ساختار نواری نانولولهبهÅ 901/1رورت خالص، برابر با 

 باشد.می eV39/2 ی ظیر مستقیر با مقدار نشان داد که این ساختار یک نیمرسانا با گاف نوار

                                                
1 Rezouali  
2 Polygon periphery  
3 Inner and outer shell   
4 Pseudohexagon 
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های های بزرگ بیانگر اتر. کر GaN ی تک جدار ی ابر سلو  نانولوله: ال ( هالت اولیه ب( هالت بهینه شد 11-1شک 

Ga  های های کوچک بیانگر اترو کرN باشندمی. 

هرای اوربیترالی   چگرالی براسراس ترکیرب خطری از پایره      یتابع و همکاران  توس  ن ریه 1شااو گنگ

( 9, 9آرمچیرر )  به بررسی خواص الکترونی و مغناطیسی نانولولره  GGAبا تقریب  2(LCAOجایگزید  )

ها به رورت تک جدار  برا  مورد بررسی آن . نانولوله]60[پرداختند  Mnدر هضور ناخالصی مغناطیسی 

-12-1شرک   پیوند برقرار کرد  بودنرد )  های ساختار با هیدروژنباز بود که در انتهای آن، اتر دهانهدو 

 3هرای آویرزان و معلرق   ی با یی نانولوله با توجه به پیوند. بعد از واهل  ساختار مشاهد  شد دهانهال (

Ga  وN ( ایجراد  ب-12-1شک  ) 4باشند، و ساختاری شبه مخروطیمای  به ایجاد پیوند با یکدیگر می

گرزارش گردیرد.    Å 88/1( بعرد از واهلر  سراختار     9, 9خرالص )  نانولوله Ga-Nکنند. طو  پیوند می

و  آن تاثیر انردکی برر خرواص الکترونری     بسته شد  خالص نشان داد که دهانه خواص الکترونی نانولوله

ار یک نیمرسرانای ظیرر مغناطیسری برا     دارد، به این رورت که این ساخت GaNهای مغناطیسی نانولوله

در  Mnگزارش شد. بعد از آن این گرو  به بررسی خواص آ یر  یرک ناخالصری     eV13/2 گاف نواری 

ی با یی مخروطی مانند که جایگزین یرک اترر    یه د(-12-1شک  و دومین ) ( -12-1)شک  اولین 

Ga .شد  بود، پرداختند 

                                                
1 Shaogang  
2 Linear Combination of Atomic Orbitals   
3 Dangling bond  
4 Semicone  
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ی باز قب  از واهل  ساختار ب ( ساختار ( با دو دهانه9 ,9) GaNی آرمچیر : ساختار هندسی ال  ( نانولوله12-1شک  

 .واهل  از بعد نانولوله هی  دومین در Mn  یآ  در اولین  یه نانولوله بعد از واهل  د ( Mnبعد از واهل    ( آ ی  

 

 Mnانرژی دو هالت آ یید  شد  نسبت به هالرت خرالص نشران داد کره سراختار در هضرور آ یر          

ها مشاهد  کردند که آ یر   است. همچنین آن Ga-Nتر از پیوند قوی Mn-Nشود و پیوند پایدارتر می

 ( ، بانم ایجاد چنردین ترراز انررژی   9, 9آرمچیر ) GaNی در ساختار مخروطی شک  نانولوله Mnیک 

هرای        ی هیبریداسریون برین اوربیترا    در بین گاف نواری اررلی، بره واسرطه    1ناخالصی اسپین قطبید 

d3-Mn  وp2-Nشود. مقدار گشتاور مغناطیسی ک  محاسربه شرد  بره ازای    اطراع  می های همسایه

         بدست آمرد. برا توجره بره طررح شرماتیک ترازهرای انررژی رسرر شرد             𝜇𝐵4برابر با  Mnهضور یک 

 Mn  های آ ی  یاعته برا ، برای هالت (ب-13-1-شک ها )( و منحنی چگالی هالتال -13-1شک  )

و مقایسه آن با هالت خالص، مشخص شد که ترازهای ناخالصری ایجراد شرد ، اظلرب در گراف نرواری       

نوارهای اسپین اکنریت )اسپین با ( ایجاد شد  اند و تاثیر کمتری در ترازهای اسپین اقلیرت گذاشرته   

 اند.

                                                
1 Spin polarized impurity energy levels  
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 ( نانولوله1-ین( و سمت راست اسپین اکنریت )با ( برای ال : ترازهای انرژی سمت چپ اسپین اقلیت )پای13-1شک  

( 1-های بدر دومین  یه و منحنی چگالی هالت Mn( آ ی  3-در اولین  یه ال  Mn( آ ی  2-ال   GaNخالص 

 .]60[ در دومین  یه Mn( آ ی  2-در اولین  یه ب Mnآ ی  
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 فصل دوم
 

 

 

شد  ترونیک و نیمرساناهای مغناطیسی رقیقاسپین

(DMSs) 
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 مقدمه 2-1

ها در عنراوری اطلانرات و نصرر    جز  مهمترین مولفه 1دوییهای دوسازی داد پردازش و ذخیر 

هرای برار   جامد با کنتر  و هدایت هام های هالتد. این نم  در سیسترنباشتکنولوژی الکترونیک می

( 1و0دویری کلاسریکی )  های منطقی دوپذیرد. تشخیص بیتآزاد الکتریکی )الکترون و هفر ( انجام می

ها های کامپیوتری این هالتعیزیکی دارد. در هاع ه 2و قاب  تشخیص پذیر، مجزانیاز به دو هالت تمیز

 4یرا توسر  دو سرطح ولتراژ مجرزا      3(DRAMبا توجه به مقدار بار متفاوت ذخیر  شد  در یک خرازن ) 

(SRAM)9 های منطقری کره براسراس    شوند. پردازش این چنین بیتتشخیص داد  می 6در گر  مداری

د، توسرر  مردارهای کره متشرک  از قطعرات سروایچینگ همچررون      باشر هرا مری  برار الکتریکری هامر    

پرذیرد. در طری   باشد، انجرام مری  می 7(SMOSFETترانزیستورهای اثر میدانی نیمرسانای اکسیدعلزی )

ی اخیر ، توسعه سریو و رو به رشد تکنولوژی قطعات الکترونیکی بانم تولید و ساخت قطعراتی برا   دهه

( کره بیران   1-2)شک   8شد  است. این روند توسعه بر طبق قانون مور سرنت با  در ابعاد مقیاسی نانو

شود، ادامه داشته اسرت.  دارد، تعداد ترانزیستورهای مدارهای مجتمو هر دو سا  تقریبا دو برابر میمی

و  9(CMOSامروز ، اساس مدارهای مجتمو الکترونیکی بر پایه تکنولوژی نیمرسراناهای اکسریدعلزی )   

که هر اکنون به مقیاسری   CMOSسازی قطعاتی بر پایه تکنولوژیروندکوچکادامه اشد.بسیلیکونی می

، اعرزای   10اند، بانم بروز مشکلاتی اساسی، از قبی  اعزای  جریان نشتیهدود چند د  نانومتر رسید 

دهرد و همچنرین هضرور اثررات کوانترومی      ها را تحت تراثیر قرارمری  هرارت در قطعات که نملکرد آن

شرود. باتوجره بره    هرا( مری  کوانت  بار، کوانت  انرژی، همدوسری کوانترومی، اسرپین هامر      )همچون
                                                
1 Binary data 
2 Distinguishable states  
3 Dynamic random access memory 
4 Distinct voltages  
9 Static random access memory  
6 Circuit node  
7 Metal Oxide Semiconductor Field Effect Transistor 
8 Moore's low  
9 Complementary metal oxide semiconductor  
10 Leakage current  
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بره   را بسریاری ، بر پایه سیلیکون ذکر شد، توجهات CMOSسازی تکنولوژی مشکلاتی که روند کوچک

 CMOSتری نسبت به تکنولوژی های جایگزین دیگری که بتواند نملکرد بهتر و موعقسمت تکنولوژی

 -1های متنونی برای جایگزینی این تکنولوژی ارااه شرد  اسرت:   ه است. را  کرد شد، جلب داشته با

ها باشد و بهر  بردن از قطعراتی برا   ی بار الکتریکی هام ی روندی که همچنان نملکرد آن بر پایهادامه

 -2معروف است و 1ولیها و ... که به الکترونیک مولکلکو وها، مها، نانولولهابعاد پایین همچون نانو سیر

ها در قطعات الکترونیکری، کره بره    بهر  بردن از یک خاریت کوانتومی و کنتر  آن به نام اسپین هام 

ترونیک و یکی الکترونیک معروف است. در این عص  به معرعی اسپین-یا اسپین 2ترونیکرنعت اسپین

 باشرد، نیمرسراناهای رقیرق شرد     ها در این هوز  که تزریرق بهینره اسرپینی مری    ترین مولفهاز اساسی

 .پرداخته شد  استهای آن ( و مکانیزمDMS) 3مغناطیسی

 

 .ی تعداد ترازیستورها بر مبنای قانون مورنمودار روند توسعه :1-2شک 

                                                
1 Molecular electronics 
2 Spintronics 
3 Diluted magnetic semiconductor 
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   ترونیکاسپین 2-2

ی آزادی برر اسراس درجره    نینرو ترونیک یک تحو  انقلابی در سطح الکترونیک جدید و اسپین

ها یا هتی بره جرای برار الکتریکری )مرو       ی بار الکتریکی آنهفر ( به ا اعه-)الکترونها اسپین هام 

کره اسرپین    اسرت  ای ذاتری ی زاویره تکانره بار الکتریکی، یک الکترون دارای  . مضاف براست 1اسپینی(

شود. اسپین یک کمیت کاملا کوانتومی شود و گشتاور مغناطیسی مستقیما به آن مربوط مینامید  می

دهد. بنابراین ا اعه کن  با میدان مغناطیسی میای برای برهراست که به الکترون درجه آزادی ا اعه

ی برار الکتریکری نمر     هکردن درجه آزادی اسپینی به الکترونیک نیمرسراناهای معمرولی کره برر پایر     

با طرح آزمایشی تجربی  3و گر خ 2، اشترن1992دهد. در سا  کنند، قابلیت و نملکرد بیشتری میمی

𝑆𝑧وجود اسپین و طبیعت کوانتیرد  برودن اسرپین الکتررون )     تجربی شواهد = ±
ℏ

2
(  را نشران دادنرد   

توانرد دارای دو  که الکترون عقر  مری  ی این بود . کوانتید  بودن اسپین الکترون آزاد نشان دهند ]66[

تواند به ننروان  که اسپین می. این طبیعت ذاتی دودویی، پیشنهاد اینباشد و عیت اسپینی با  و پایین

ی واهد، در ذخیر  سازی و پردازش اطلانات کوانتومی مورد استفاد  قررار بگیررد را تقویرت کررد.     پایه

مدار  عی ، همچنین مروادی  -کن  اسپینیی با بر هریک ویگگی مهر اسپین بخصوص در نیمرساناها

هرا اسرت.   کن   رعی  آن برا محری  و دیگرر اسرپین     باشند؛ بر هری رفر میکه دارای اسپین هسته

( و 𝑇2) 4ی ترابررد اسرپین و محاسربات کوانترومی، زمران همدوسری      پارامترهای بسیار مهرر در هروز   

  عی  اسپین با محی  اطراف، برزرگ خواهنرد برود.    کن باشند که در رورت بر هرمی( 𝑇1) 9واهل 

ها امکانات قاب  توجهی را به قطعات اسپینترونیکی نسبت به الکترونیکی )که بر اسراس برار   این ویگگی

آمیز اسرپین  دهد. برای بکار گرعتن موعقیتکنند( برای نونی خاص از محاسبات میالکتریکی نم  می

علی، باید برای ه  یرک سرری مسراا  و مشرکلات عنری همچرون       ها در تکنولوژی نیمرسانای عهام 

                                                
1 Spin waves  
2 Stern  
3 Gerlach  
4 Coherence time 
9 Relaxation time 
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اسرپین و در نهایرت آشکارسرازی جریران      1کراری تزریق بهینه اسپین، ترابرد اسپین، کنترر  و دسرت  

کرن  اسرپین و محری     ترونیک عهر و درک برهر. هدف اسپین]67[ای اندیشید قطبید  اسپینی چار 

آمرد   دستهی قطعات مفید براساس این درک و دان  بهجامد اطراع  به من ور ساخت و طرا -هالت

ترونیک شام  بررسی ترابرد اسرپین همچرون دینامیرک و    تر، اسپین. از دیدگاهی اساسی]68[باشد می

ترین و باشد. اساسیواهل  آن در مواد هالت جامد که به لحاظ تکنولوژیکی پیشرعته و پربازد  اند؛ می

 باشد:ترونیکی شام  مراه  زیر میقطعات اسپین ترین روند برای نملکردمهر

گیری اسرپینی خراص   بارگذاری )کدگذاری( اطلانات کوانتومی در اسپین الکترون بعنوان یک جهت-1

 .2در پایانه عرستند 

شران بررای یرک براز  طرولی و زمرانی       گیری اسپینی اولیره ها در همان جهتانتقا  و ترابرد اسپین-2

 های متحرک.دن هالت و عازشان توس  الکترونمشخص بدون از دست دا

 اطلانات. 4در پایانه دریاعت کنند  3اطلانات تغییرنکرد  های منتق  شد  وآشکارسازی هالت-3

 توان به موارد زیر اشار  نمود:ترونیکی نسبت به قطعات الکترونیکی میاز مزایای قطعات اسپین

سرازی و پرردازش اطلانرات در قطعرات     اینکره ذخیرر   سرنت پرردازش و نملکررد برا : بره دلیر        -1

 گیرد.پذیرد و هاع ه و نملیات منطقی روی یک تراشه واهد قرار میترونیکی تواما انجام میاسپین

گیرری  العاد  پایین با بهر  با : انرژی  زم برای چرخ  اسپین هام  بار و جهتمصرف انرژی عوق -2

 .]69[باشد آن به مراتب نسبت به تغییر جهت هرکت خود هام  بار به میزان قاب  توجهی کمتر می

گیرند در هالیکره  یقرار م 1های ظیرعراری اسپین هام  بار در گرو  هاع ههای بر مبناکنند ذخیر  -3

                                                
1 Manipulation  
2 Sender terminal 
3 Undisturbed information 
4 Receiver terminal  
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 رود.بر مبنای بار الکتریکی؛ با قطو ولتاژ اطلانات از بین می

طو  نمر اسپینی )همچون طو  همدوسی و طو  واهل ( خصورا در نیمرساناها نسبت به علرزات   -4

 .]71،70[کنند ها و عوار  طو نی هفظ میها همدوسی خود را در زمانست و اسپینا با 

 

 ی جریان قطبیده اسپینی     دهمواد تزریق کنن 2-3

اسپینی و کنتر  آن در  ترونیکی تزریق جریان بهینهها در قطعات اسپینیکی از مهمترین مولفه

ی اسرپین در  روشهایی به من ور تزریق بهینره  تزریق اسپین، بیانگر توسعه باشد. مطالعهاین قطعات می

هرایی بره ننروان    ن نکته که از چه مواد و روش. در این هوز ، درک ایاستی ظیر مغناطیسی یک ماد 

ی قطرب  اسرپینی را در مررز اتصرا  برین      که چطور نحرو  های قطبید  اسپینی و اینمنبعی از هام 

ترین موارد ی جریان قطبید  و ظیر مغناطیسی هفظ کنیر، هااز اهمیت است. پایهی تزریق کنند ماد 

هرا کره دارای   کی، ایجاد یک جمعیت ظیر تعرادلی از هامر   ترونیبرای ترابرد اسپینی در قطعات اسپین

گشتاور اسپینی ظیر رفر در داخ  قطعات، و کنتر  این جریان قطبیرد  اسرپینی توسر  ولتراژ گیرت      

چنین شرای  باشد. ایجاد کردن اینیا میدان مغناطیسی مو عی، و در نهایت آشکارسازی آن می ]72[

باشرد.  نی ظیر رفر، به رورت نمومی معروف به تزریق اسپین میظیر تعادلی از جریان، با قطب  اسپی

هرای  هرا، از قبیر  روش  های متنونی به من ور ایجاد کردن این جمعیت ظیرر تعرادلی از اسرپین   روش

. در تمرام  ]37،47[ وجود دارنرد ، انما  میدان خارجی مغناطیسی و الکتریکی  2اپتیکی و پال  لیزری

اسرپینی برر مبنرای روش میردان الکتریکری، تزریرق اسرپین از یرک الکتررود          های تجربی ترابرد روش

( نرابرابر بررای   DOSهرای ) گیررد. مرواد عرومغنراطی  دارای چگرالی هالرت     عرومغناطیسی رورت می

( P( و قطرب  ) Mباشند. میزان مغناط  )های پایین، در اطراف تراز عرمی میهای با  و اسپیناسپین

 :شوداب  زیر داد  میها توس  روعرومغناطی 

                                                                                                                                          
1 Non- volatile memory  
2 Laser pulse  
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(2-1) 

(2-2) 

𝑀 ∝ 𝑛↑(𝐸𝐹) − 𝑛↓(𝐸𝐹)  

𝑃 =
𝑛↑(𝐸𝐹)−𝑛↓(𝐸𝐹)

𝑛↑(𝐸𝐹)+𝑛↓(𝐸𝐹)
     

هرای  چگرالی هالرت   𝑛↓(𝐸𝐹)های اسرپین برا ، و   های الکترونچگالی هالت  𝑛↑(𝐸𝐹)که در رواب  با 

هرا، یعنری   جرا بره معرعری سره گررو  از عرومغنراطی       در ایرن  باشرند. اسپین پایین در تراز عرمی مری 

که  شودپرداخته می 1علزیهای نیرهای نیمرسانا و عرومغناطی های علزی، عرومغناطی عرومغناطی 

هرای علرزی نردم تطرابق     باشند. از معایب عرومغناطی هر کدام معایب و مزایای خاص خود را دارا می

اسرپین از مراد     باشرد کره ایرن مسرنله، تزریرق بهینره      با نیمرساناها میساختار نواری در مح  اتصا  

ها نسبت کند. همچنین قطب  اسپینی آنعرومغناطی  به درون کانا  نیمرسانا را با مشک  مواجه می

توان به دمای کروری  علزی اطراف تراز عرمی پایین تر است و از مزایای آن میهای نیربه عرومغناطی 

𝑇𝑐   تروان بره   هرای نیمرسرانا مری   ها اشار  کرد. از معایب عرومغناطی این دسته از عرومغناطی با ی

هرا بره   علزی اشار  کرد و از مزایرای آن های علزی و نیرها نسبت به عرومغناطی دمای کوری پایین آن

  کررد. از  ترونیک نیمرساناها اشرار سازگاری با رنعت نیمرساناها به من ور پتانسی  کاربردی در اسپین

دررد در ترراز عرمری همچنرین دمرای      100توان به قطب  اسپینی علزها میمزایای عرومغناطی  نیر

 ها اشار  کرد.کوری با ی آن

 

 2(TMهای فلزی )فرومغناطیس 2-3-1

باشند که از های شناخته شد  میها جز  اولین دسته از عرومغناطی این دسته از عرومغناطی 

ها در ترراز عرمری بره ازای دو هالرت     اشار  کرد. چگالی هالت Niو  Fe ،Coن به تواها میمهمترین آن

هاسرت.  باشد که هاکی از رعتار علزی آن)پایین( مقداری ظیر رفر می 4)با ( و اقلیت 3اسپینی اکنریت

                                                
1 Half metal 
2 Transition metal   
3 Majority spin  
4 Minority spin 
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 هرا های اسپین با  و پایین در این دسته از مواد در اطراف ترراز عرمری، بره آن   ندم تقارن چگالی هالت

ای از نمرودار چگرالی   نمونره  2-2شرک   خاریت مغناطیسی با قطب  اسپینی ظیر رفر داد  است. در 

 علزی نشان داد  شد  است. عرومغناطی  هالت

 

: نمودار چگالی هالت یک علز عرومغناطی . به ازای هر دو هالت اسپین با  و پایین در تراز عرمی، شاهد 2-2شک 

 .]79[هستیر چگالی هالت ظیر رفر و نامتقارن 
 

   (DMS) نیمرساناهای رقیق شده مغناطیسی 2-3-2

 جرایگزین های مغناطیسی یونبا ها در یک نیمرسانای ظیر مغناطیسی هنگامی که کسری از اتر

هرای داخر  شربکه انجرام     کنشی که با هامر  با بر هر 1های مغناطیسی، اسپین اتمی این آ یند شوند

کننرد. در نتیجره مراد  هرر خارریت      دهند، ایجاد یک خارریت و ن رر مغناطیسری در مراد  مری     می

. گوینرد نیمرسانایی و هر خاریت مغناطیسی دارد که به آن نیمرسرانای رقیرق شرد  مغناطیسری مری     

ها، برای پری برردن بره منشرا      DMSی کاندیداهای متنوع ای به من ور توسعههای قاب  ملاه هتلاش

از قبیر    II-VI آظاز شد. اولرین مطالعرات روی ترکیبرات    1980مغناطیسی شدن در این مواد، از سا  

CdSeانجام شد.  ]76[ی علزی آ یید  شد  بود ، که توس  ننارر واسطهDMSن رری  ها هر از جنبه 

باشند. برخلاف علزات، نیمرساناها دارای خوارری همچرون گراف    هااز اهمیت می عناوریوهر از جنبه 

                                                
1 Magnetic dopant  
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های برار داشرت. مضراف برر آن، اگرر      ها کنتر  بیشتری روی هام نتوان در آباشند، که مینواری می

ن برا انمرا  میردان    تروا ها باشد، در نیمرساناها مری خاریت مغناطیسی در مواد وابسته به تراکر هام 

بره    II-VIهای گررو   DMSالکتریکی  این خاریت را کنتر  کرد. اگرچه عیزیک مغناطیسی شدن در 

باشند. دلی  مهرر  مناسب نمی عناورانهطور کام  شناخته شد  است، این گرو  از مواد برای کاربردهای 

های با  بررای ایرن ترکیبرات    بر این ادنا، ندم خاریت مغناطیسی و مرتبه عرو مغناطی  شدن در دما

ها و ترکیبات نیمرسانای دیگرر  باشد. بنابراین توجهات در هوز  نیمرساناهای مغناطیسی، جلب گرو می

هرا در ن رر   ننوان میزبان، به من رور بررسری خارریت مغناطیسری آن    گردید. نیمرساناهای متفاوتی به

کرره  ]80-82[As(In,Mn )و  ]As(Ga,Mn )]77-79ترروان برره هررا مرریی آنگرعترره شرردند. از جملرره

باشند اشار  کرد. با توجه به بیشترین دمرای کروری گرزارش شرد  کره بررای       می III-Vترکیبات گرو  

As(Ga,Mn هرردود )K170 ]83-89[ برررای  وAs(In,Mn هرردود )K39] 86،89[  همچنرران  بررود

بره من رور توسرعه    هرای بیشرتری   باشرند، ترلاش  کراربردی مری   گیرری بهر دماهای پایینی به من ور 

DMS       .های جدیدتری که بتوانند در دمایی با تر از دمرای اتراق عرومغنراطی  بماننرد ررورت گرعرت

هایی برا دمرای کروری، برا ی     DMSنوید بخ   ]78[و همکاران   1و محاسبات دیت  ن ریکارهای 

ی علزی نمومراً  با ننارر واسطه GaNو  ZnOها نشان داد که آ ی  باشد. محاسبات آندمای اتاق می

Mn  وCr    تمای  به ایجاد خاریت عرومغناطی  شدن با دمای کوری با تر از دمای اتراق دارنرد. ایرن ،

. ]89،88[سر آظازی برای مطالعات متنروع تجربری برر روی ایرن ترکیبرات برود        ن ریهای بینیپی 

انرد نیرز   آ یر  یاعتره   Coتوسر    که ]2SnO ]09،19و  2TiOکارهایی روی ترکیبات اکساید از قبی  

باشرد. اگرچره هنروز مکرانیزم     ها در دمایی با تر از دمای اتاق میهاکی از رعتار عرومغناطی  شدن آن

هرا در  عرومغناطی  شدن در این ترکیبات هنوز به خوبی شناخته شد  نیسرت. نمرودار چگرالی هالرت    

اسپین اقلیت و اکنریرت، در ترراز عرمری دارای     ترکیبات نیمرساناهای مغناطیسی به ازای هر دو هالت

باشند با این تفاوت که به ازای یک هالت نسبت به هالت دیگر، شاهد قطرب  اسرپینی   گاف انرژی می

                                                
1 Dietl 
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باشرند. نمرودار چگرالی    های اکنریت و اقلیرت متقرارن نمری   باشیر و چگالی هالتاطراف تراز عرمی می

 نمای  داد  شد  است. 3-2شک  ای از این ترکیبات در هالت نمونه

 

 .یک نیمرسانای مغناطیسی ب( نمای  چگالی هالت یک نیمرسانای مغناطیسیساختار ای از : ال ( نمونه3-2شک 
 

 (HMفلزها )نیم 2-3-3

ی سراختار نرواری،   ی محاسربه و همکاران  بر پایه 1علز اولین بار توس  گروتی نیرمفهوم واژ 

. ایرن اررطلاح بره من رور تورری        ]92[مطرح شرد   1983در سا   NiMnSb 2برای ترکیب هویسلر

نامتقارن به کار گرعته شد. به این ررورت کره نوارهرای     3سیستمی، با ساختار نواری شکاعتگی اسپینی

اسپین اکنریت، رعتاری علزی )چگالی هالت ظیر رفر در تراز عرمی( و نوارهای اسپین اقلیرت، رعتراری   

از خرود   4-2شرک   نیمرسانایی )دارای چگالی هالت رفر )گاف( در تراز عرمری و اطرراف آن( هماننرد    

باشریر. بعرد   درردی به لحاظ اسپینی، در تراز عرمی می 100طب  دادند. بدین سبب شاهد قنشان می

بینری  پری   ن رری ، تعداد زیادی از دیگر مواد بره لحراظ   NiMnSbعلزی در ترکیب از کش  رعتار نیر

 2Coی توان بره ترکیبرات هویسرلر برر پایره     ها میعلزی داشته باشند. در میان آنشدند که رعتاری نیر

 ]94[و همکاران   4توس  ایشیدا MnSi2Coعلزی ترکیب ، در رعتار نیرن ری اشار  کرد. اولین شواهد

                                                
1 Groot  
2 Heusler compound  
3 Spin-split 
4 Ishida  
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و همکراران  بررای    1. کروبلر ]98-99[ارااه شد و بعدها توس  دیگر نویسندگان و محققان تأییرد شرد   

را گرزارش   MnAl2Coهای اقلیت، مرتب  با ترکیرب هویسرلر   اولین بار هضور گاف نواری برای الکترون

و  3و گرسری  ]100[و همکراران    2توس  ورم  FeSi2Coعلزی ترکیب هویسلر عتار نیر. ر]99[کردند 

علزی در دیگر ترکیبرات و سراختارها از جملره    های نیرگزارش گردید. عرومغناطی  ]101[همکاران  

ی هتری نیمرسراناهای آ ییرد     ]410،910[ 2CrO و ]4O3Fe ]210،310های علرزی همچرون   اکسید

هرا بره   و برخری از آن  ن رری به ررورت   ]610،710[اند متبلور شد  4مغناطیسی که در عاز زینک بلند

 اند.رورت تجربی نیز تأیید شد 

 

 .]MnSi2Co ]39 ب ( MnAl 2Co( ال  علز: نمودار چگالی هالت برای دو ترکیب نیر4-2شک  
 

 ها  DMSهای نظری برای توصیف رفتار فرومغناطیس در مدل 2-4

در ایرن بخر  برا    شرد.  بررسی  GaNهای نیمرسانای در این پایان نامه رعتار مغناطیسی نانولوله

های رعتار عرومغناطیسی در نیمرساناهای مغناطیسی، به معرعری  توجه به مشخص نبودن کام  مکانیزم

. بره دلیر  اینکره    شرود ، پرداخته میکن  ارااه شد  در این هوز برهرهای ها و مکانیزممهمترین مد 

ابتردا بره   های تبرادلی مری باشرد،    ها ومد کن  اسپینرعتار مغناطیسی شدن در مواد مرتب  به برهر

هرای متفراوت   و سرپ  بره تورری  مکرانیزم     شرد  اراه  9های تبادلیکن رورت کلی تعریفی از برهر

                                                
1 Kubler   
2 Wurmehl  
3 Gercsi  
4 Zinc blende 
9Exchange interactions   
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هرای همسرایه برا یکردیگر     های الکترونری اترر  در جامدات، اوربیتا  پردازیر.های تبادلی میکن برهر

تبرادلی   هرای کرن  شود. این ویگگری برر هرر   ناشی می 1که از همبستگی الکترونیکنند همپوشانی می

هرای همسرایه   های جایگزید  اترر داخ  اتمی است که انرژی ک  بلور را وابسته به آرای  نسبی اسپین

باشد کره مسرنو    کن  تبادلی میبرهر (1eV≈)کن  مغناطیسی در جامدات ن برهرند. بزرگتریکمی

هرای  کرن  باشرد. بررهر  های اسپینی موازی )عرومغناطی ( یا پاد موازی )آنتی عرومغناطی ( مین ر

   .های متفاوت ایجاد شودمکانیزم اتواند بتبادلی بسته به نوع ماد   وسیستر مورد ن ر می

   2نهمدل تبادلی دوگا 2-4-1

با انجام محاسبات الکترونی بر اساس رهیاعت ارو  اولیره   ]109،108[یوشیدا  –ساتو وکاتایاما 

، پیشرنهاد اعرزای  دمرای کروری در هضرور      (ZnO)در اکسرید   nآ یر  نروع    ایبرر  3ابتدا به سراکن 

را دادنرد. در ایرن مرد ، هالرت عرومغناطیسری در اکسرید روی         Fe،Co ،Niهای آ ی  یاعته با نمونه

بره   4آ ی  یاعته با ننارر واسطه علزی بر اساس برهر کن  تبادلی دوگانه که اولرین برار توسر  زنرر    

، تو ریح  ]110[ارااره شرد    9من ور توری  مشاهدات تجربی رعتار عرو مغناطیسی در مرواد منگنایرت  

( TM)ننارر واسرطه   ها بین دو یون همسایهالکترون 6نه توس  پرشکن  تبادلی دوگاشد. بر هرداد 

، به ترازهای دوگانره  7توس  میدان بلوری TMهای یون d3ها، ترازهای  DMSشود. درتو یح داد  می

)𝑒𝑔(  با انرژی پایین تر و ترازهای سه گانه  )𝑡2𝑔( هرای اسرپین   شوند. هالرت با انرژی با تر شکاعته می

، Coآ یر  یاعتره برا     ZnOشرود. در  ، شرکاعته مری  8با  و اسپین پایین نیز توس  شرکاعتگی تبرادلی  

گیرنرد و  تری قرار میهای اسپین پایین، در انرژی پاییننسبت به هالت Coاسپین با ی  d3های هالت

                                                
1Electron correlation  
2 Double exchanged  
3 First principles ab-initio  
4 Zener  
9 Manganite materials  
6 Hopping  
7 Crystal field  
8 Exchange splitting  
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از طرعی دیگرر،   .]113-111[شوند طراف خود هیبرید )ترکیب( میاکسیگن ا p2های به شدت با هالت

گیرند. اگر گشتاور میزبان قرار می ZnO، نزدیک نوار رسان  ماد  Coهای های اسپین پایین یونهالت

 d3 های بخشری پرر  های اوربیتا همسایه دارای آرای  موازی باشند، الکترون Coهای مغناطیسی یون

عرومغناطیسری   رند از یک یون به یون دیگر به من ور پایدارتر شردن هالرت پایره   اجاز  دا Coهای یون

   .(9-2)شک   پرش کنند

 

  .کنشی تبادلی دوگانهتوس  مکانیزم برهر 2Co+( 7d3) : جفت شدگی عرومغناطیسی، بین دو یون9-2شک 

 

 

 1مدل ابر تبادلی زنر 2-4-2

کرن  ابرر تبرادلی    دهرد کره بررهر   نشران مری    ]411،911[ای که توس  زنر مطرح شرد  ن ریه

کراملا پرر    pهرای  و اوربیترا   TMهای کاتیونی های یوننیمه پر الکترون d ،  بین  یه]116[2مستقیر

کره  باشرد. بره دلیر  ایرن    مری الر (  -6-2)شرک   عرومغنراطی   های اطراف آن، به رورت آنتری آنیون

                                                
1 Superexchange zener model 
2 Direct superexchange  
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 1کنند، بر طبق ارر  طررد پرااولی،   مشابه را پر می pمجاور هر، تراز  TMدو اتر  dی های  یهالکترون

برین   2عرومغناطیسری شردگی آنتری  ها باید در جهت خلاف هر قرار گیرد که این بانم جفتاسپین آن

کرن   شرود. از طرعری دیگرر بررهر    همسایه، توس  آنیرون اشرتراکی مری    TMهای نزدیکترین کاتیون

گرری  ، توسر  واسرطه  TMهرای  کراتیون  dی جایگزیرد   های  یهبین الکترون 3ظیرمستقیر ابر تبادلی

شردگی  بره ررورت جفرت    TMپرر  نیمره   dهرای  های نواری ظیر جایگزید ، تمای  به ن رر  یره  هام 

. در مرد  زنرر رعترار عرومغناطیسری عقر  زمرانی امکران دارد کره         ب(-6-2)شک  عرومغناطی  دارد 

 لی مستقیر ظالب باشد.  کن  ابرتبادکن  ابرتبادلی ظیرمستقیر، بر برهربرهر

 

عرومغناطی  توس  مجاور هر به رورت آنتی TMکن  ابرتبادلی مستقیر: جفت شدگی دو یون : ال  ( برهر6-2شک  

های کن  ابرتبادلی ظیرمستقیر : جفت شدگی عرومغناطیسی اسپینب( برهر  یک آنیون )یون منبت( اشتراکی

 .های رسان ی الکترونجایگزید  بواسطه

 

 

 4مدل میدان میانگین 2-4-3

های آزاد در ماد ، ی هفر بواسطه Mnکن  بین دو اتر جایگزید  در مد  میدان میانگین، برهر

کرن  مسرتقیر ابرتبرادلی    شود. به دلی  اهتما  بررهر می Mnهای بانم آرای  عرومغناطی  بین اتر

 عرومغناطی  رقابتی وجود دارد.         کن  عرومغناطی  و آنتی، همیشه بین برهرMnبین دو اتر 

                                                
1 Pauli exclusion principle  
2 Antiferromagnetic coupling  
3 Indirect superexchange 
4 Mean field model  



 

37 

 

 

 .های آزادی هفر بواسطه Mnهای جایگزید  : مد  میدان میانگین : جفت شدگی عرومغناطیسی اسپین7-2شک  
 

 RKKY  مدل 2-4-4

کرن  مغناطیسری،   برهر توری  کنند  ]117[ 1یوشیدا(-کاسویا-کیت -)رودرمن RKKYمد  

باشرد. بره دلیر  ایرن     های ظیر جایگزید  نوار رسان  میبین یک یون مغناطیسی جایگزید  با الکترون

ننروان یرک میردان    شوند و بره های رسان  نزدیک یون مغناطیسی، مغناطید  میکن ، الکترونبرهر

طراع ، با یک رعتار قطبشی کره بره ررورت    های مغناطیسی اموثر به من ور قطبید  کردن دیگر یون

ی جردایی برین   گذارد. این رعتار نوسانی بسرته بره عاررله   یابد، تاثیر می( انتشار می8-2شک  نوسانی )

شود. عرومغناطی  نمایان میهای مغناطیسی، به رورت جفت شدگی تبادلی عرومغناطی  یا آنتییون

که در ماد  میزبان شراهد هضرور تمرکرز    د و زمانیباش، یک مد  تبادلی ظیر مستقیر میRKKYمد  

 وری  زم را دارد.های ظیر جایگزید  همچون علزات هستیر، این مد  بهر با یی از هام 

 

، که رعتاری نوسانی دارد و بانم جفت شدگی rی بین اتمی و وابستگی آن به عارله RKKY: انرژی تبادلی 8-2شک 

                    .]118[ شودعرومغناطی  میآنتیبه رورت عرومغناطی  یا 

                                                
1 Ruderman-Kittel-Kasuya-Yoshida 
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 مدل میدان میانگین زنر 2-4-5

کن  ابرر  مطرح شد، بر اساس برهر ]87[مد  میدان میانگین زنر که توس  دیت  و همکاران  

ی ظیر جایگزید  با ایجراد کرردن یرک    های هفر باشد. در این ن ریه، هام تبادلی ظیر مستقیر زنر می

هرا  شردگی عرومغنراطی  برین آن   جایگزید ، بانرم جفرت   TMهای بین یون RKKYکن  شبه برهر

ی نروار  ، مد  میدان میرانگین زنرر، سراختار نرواری پیچیرد      RKKYکن  شود. در مقایسه با برهرمی

( را در ن ر گرعت. با استفاد  از این مرد ، دیتر  و   ZBبلند)-ظرعیت نیمرساناهای عرومغناطی  زینک

( به رورت تجربی را برا  Zn,Mn)Te( و Ga,Mn)Asمشاهد  شد  در ساختارهای   𝑇𝑐همکاران  مقدار 

تر از آن، رعتار عرومغناطیسی با دمرای کروری برا تر از دمرای اتراق، بررای       موعقیت تو یح دادند. مهر

. (9-2)شرک   بینری شرد   ، توس  این مرد  پری   Mn یبا آ یند  ZnOو  GaNدر مواد  pآ ی  نوع 

 ]109[سراتو و همکراران     ن ریههای کند، پی  بینیتباد  هفر  را بیان می یمد  ظلبهاگرچه این 

 هر ایجاد شود. nنوع  ZnOتواند در نشان دادند که رعتار عرومغناطیسی با دمای کوری با ، می

 

با تمرکز   Mnدررد  9آ ی  یاعته با  p: دمای کوری محاسبه شد  برای نیمرساناهای متفاوت نوع 9-2شک 

.]cm ]119-3بر  9/3 ×2010هام  هفر  
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 فصل سوم 

  

 

 (DFTن ریه تابعی چگالی )               
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 مقدمه 3-1

های مکانیک کلاسیک و کوانتومی دو ن ریه ارلی مورد استفاد  برای توری  اکنر قریرب  ن ریه

ای و ترک ذر   مسراا  شان این است که تنهرا  های عیزیکی هستند اما محدودیت ارلیبه اتفاق سیستر

هرایی برا بری  از    ها دارای ه  تحلیلی دقیق هستند و برای بررسی سیسترای در این چارچوبدو ذر 

هرای محاسرباتی   های توسعه یاعتره و روش ها و تقریبن ریهدست به دامان دو ذر  در هالت کلی باید 

توسعه پیردا کررد     1ایذر شد. راهکارهای متعدد و مختلفی برای توری  محاسباتی سیستر های ب 

های ن رری مختلفری   ها و مد مسای  و خواص مورد مطالعه از تقریباهداف است که هر یک بسته به 

هرای بر  ذر  ای   های مهر و پایه برای بسیاری از محاسربات سیسرتر  کنند. یکی از ن ریهاستفاد  می

-ین ن ریه به همرا  رهیاعرت کروهن  ی تابعی چگالی است. استفاد  از اها و بلورها، ن ریهن یر مولکو 

ای مری شرود کره ترأثیر بسرزایی در      ذر هرای بر   ای از سیسرتر منجر به یک تورری  ترک ذر    2شر

ها دارد و به همین دلی  امروز  مبنای اکنر محاسربات کوانترومی بلورهرا کره     سازی محاسبات آنساد 

این عصر  ابتردا مرروری کوترا  برر      رود. در جز  مسای  اساسی عیزیک ماد  چگا  هستند به شمار می

ای شرر هرامیلتونی ترک ذر    -تابعی چگالی داریر و سپ  با معرعی رهیاعت کوهن ن ریه مفاهیر اولیه

 کنیر.مربوطه را استخرا  می

 

 نظریه تابعی چگالی     3-2

 ای  مسئله بس ذره 3-2-1

دهنرد کره   ها، جامدات، گازها، مایعات و ظیر  را شرک  مری  ؛ مولکو هاای از اترمجمونه بررسی

تروان یرک سیسرتر برر     باشند. توس  مکانیرک کوانترومی مری   ها میها و هستهتشکی  شد  از الکترون

 ها را توس  معادله شرودینگر توری  کرد:ها و هستهکنشی از الکترونهر

                                                
1 Many body 
2 Kohn-Sham 
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(3-1) 𝐻̂Ψ = 𝐸Ψ  

 باشد:  ای به رورت زیر میباشد و نملگر هامیلتونی ب  ذر ویگ  مقدار انرژی می 𝐸که 

(3-2) 𝐻̂ = ∑ −
ℏ2

2𝑚

𝑁𝑒
𝑖=1 𝛻𝑖

2 + ∑ −
ℏ2

2𝑀

𝑁𝑛𝑢𝑐
𝐼=1 𝛻𝐼

2 +
1

2
∑

𝑒2

|𝐫𝑖−𝐫𝑗|
−𝑖≠𝑗 ∑

𝑍𝐼𝑒2

|𝐫𝑖−𝐑𝐼|
+

1

2
∑

𝑍𝐼𝑍𝐽𝑒2

|𝐑𝐼−𝐑𝐽|𝐼≠𝐽𝑖,𝐼   

ها و سه بخ  آخر به ترتیرب    ها و هستههای جنبشی الکترون( بخ  او  و دوم انرژی2-3در معادله )

 و𝑚 ثابرت پلانرک،     ħباشند. های بین الکترون الکترون، الکترون هسته، و هسته هسته میکن بر هر

𝑀   ،به ترتیب جرم های الکترون و هسته𝑍𝐼   ندد اتمی𝐼  ،امین اتر𝑒 کترون،بار ال𝑟𝑖   و𝑅𝐼موقعیت ،𝑖  

ای بسیار پیچیرد  اسرت. بررای    ذر  امین هسته می باشند. ه  معادله شرودینگر ب 𝐼امین الکترون و 

هرا بسریار   کنرد هسرته  استفاد  شد  است، کره بیران مری    1ساد  سازی مسنله از تقریب بورن اوپنهایمر

تروان هرکرت   کنند. در نتیجه میها هرکت میها هستند و بسیار کندتر از الکترونتراز الکترونسنگین

انرد در هرالی کره    ها و الکترون ها را جدا کرد. عرض بر این است که موقعیت اتر هرا ثابرت شرد    هسته

تواند بره دو قسرمت ترابو    کنند. تابو مو  کلی میها هرکت میری هستهها در زمینه میدان باالکترون

مو  الکترونی و یونی جدا سازی شود. در نتیجه معادله شرودینگر برای قسمت الکترونی به رورت زیرر  

 نوشته می شود:

(3-3) 𝐻̂𝑒(𝐫, 𝐑)Ψ
𝑒

= 𝐸𝑒Ψ
𝑒

(𝐫, 𝐑)         

 شود:       می بیان که نملگر هامیلتونی الکترونی، توس  معادله زیر

(3-4) 𝐻̂𝑒 = ∑ −
ℏ2

2𝑚
𝛻𝑖

2 +
1

2
∑

𝑒2

|𝐫𝑖−𝐫𝑗|
+𝑖≠𝑗

𝑁𝑒
𝑖=1 𝑉̂𝑒𝑥𝑡  

 𝑉̂𝑒𝑥𝑡 کرن  برین   کند. توجه شود که برهرها نم  میها روی الکترونپتانسیلی است که  توس  هسته

 -شود. اگر چه تعداد درجات آزادی سیستر توس  تقریرب برورن  ها به ننوان یک پارامتر وارد میهسته

ت. الکتررون همچنران مشرک  اسر    -کنشی الکتررون تواند کاه  یابد اما ه  مسنله بر هراوپنهایمر می

                                                
1 Born-Oppenheimer 
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هرا در مقایسره برا    ها است. تعرداد الکتررون  تمام الکترون بعلاو  تابو مو  الکترونی وابسته به مختصات

اسرتفاد  از تورری     در ادامه نشان داد  خواهد شد،باشند. همانطور که ها بسیار بیشتر میتعداد هسته

باشد. ن ریه تابعی چگالی بره  تر می ای بسیار کاربردیهای ب  ذر ن ریه تابعی چگالی بجای تابو مو 

 -توری  خوبی برای خواص الکترونی هالت پایره سیسرتر ارااره مری     و بود محاسبات کمتری نیازمند 

 دهد.

 

   1کوهن–نظریه هوهنبرگ  3-2-2

کنشری براسراس چگرالی الکترونری     هدف ارلی ن ریه تابعی چگالی، توری  یک سیستر بررهر 

ای مری باشرد. ن ریره ترابعی چگرالی برر اسراس دو ن ریره بنیرادی، توسر            بجای توابو مو  ب  ذر 

کند که انرژی هالت پایه یک سیستر برر  . ن ریه او  بیان می]120[هوهنبرگ و کوهن پایه ریزی شد 

ازچگالی بار الکترونی است. به نبارت دیگر یک ارتباط یک به یرک   2ها، تابعی یکتالکترونهمکنشی از ا

کروهن عقر    –بین تابو مو  هالت پایه و چگالی الکترونی هالت پایه وجود دارد. ن ریه او  هوهنبرگ 

یره دوم  اثباتی است بر وجود تابعی از چگالی الکترونی، اگرچه شک  درست تابعی ناشناخته است. از ن ر

کوهن این مطلب اثبات می شود که انرژی ک  هر سیستر ب  الکترونی نسبت بره چگرالی   -هوهنبرگ

کند. به نبارت دیگر بررای هرر سیسرتر بر  الکترونری       تبعیت می 3هالت پایه آن، از یک ار  وردشی

رژی بر هسب چگالی الکترونی وجود دارد که کمینره مطلرق آن، بره انر     4یک تابعی انرژی جهان شمو 

هالت پایه سیستر مربوط است و چگالی الکترونی که تابعی انرژی را کمینه می کند چگالی هالت پایه 

تواند به ررورت زیرر   می 4-3داشتی هامیلتونی در معادله سیستر است. بر طبق این ن ریه مقدار چشر

 بیان شود:

                                                
1 Hohenberg-Kohn 
2 Unique functional  
3 Variational principle   
4 Universal functional energy  
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(3-9) ⟨𝛹|𝐻̂|𝛹⟩ = 𝐸[𝑛(𝐫)]  

چگالی الکترونی است. اگر شرک  ترابعی انررژی مشرخص      𝑛(𝒓)تابعی انرژی ک  است و  𝐸[𝑛(𝒓)]که 

 توان چگالی الکترونی را تا جایی که تابعی انرژی توس  ار  وردشی کمینه شود تغییر داد:باشد، می

(3-6) 𝛿𝐸[𝑛(𝐫)]

𝛿𝑛
|

𝑛=𝑛0

= 0  

 𝑛0(𝒓)شرود، چگرالی هالرت پایره    ( چگالی الکترونی که به کمینره انررژی مربروط مری    6-3از معادله ) 

  تواند به رورت زیر بیان شود:باشد. بر طبق ن ریه او ، انرژی هالت پایه میمی

(3-7) 𝐸0 = ⟨𝛹0|𝐻̂|𝛹0⟩ = 𝐸[𝑛0(𝒓)] 

 

 شم  -معادلات کوهن 3-2-3

ی تک الکترونری کمکری توسر     ای هقیقی، به یک مسنلهرا  هلی برای کاه  مسنله ب  ذر 

هرکت مری   1تحت یک پتانسی  موثرکنشی که های ظیر برهرالکترون . ]121 [کوهن و شر مطرح شد

تواند به ررورت زیرر   ( می9-3کنشی شد. انرژی تابعی ک  در معادله )های برهرلکتروناکنند جایگزین 

 نوشته شود:

(3-8) 𝐸[𝑛(𝐫)] = T0[𝑛(𝐫)] +
1

2
∬

𝑛(𝐫)𝑛(𝐫ˊ )

𝐫−𝐫ˊ 𝑑𝐫𝑑𝐫ˊ + ∫ V𝑒𝑥𝑡(𝐫)𝑛(𝐫)𝑑𝐫 + E𝑥𝑐[𝑛(𝐫)]  

کنشری، بخر  دوم   انرژی جنبشی سیستر الکترونری ظیرر برر هرر    تابعی   𝑇0[𝑛(𝒓)](،8-3در معادله )

هرا مری باشرند و    و بخ  سوم انرژی خارجی ناشری از هسرته   2انرژی الکترواستاتیکی یا انرژی هارتری

 3ی باقی ماند  آنچه که تصحیح کنند  انررژی اسرت، کره انررژی تبرادلی و همبسرتگی      بخ  آخر همه

ای کروهن شرر   ( نسبت به چگرالی، معراد ت ترک ذر    8-3ی )نامید  می شود. با کمینه کردن معادله

                                                
1 Effective potential  
2 Hartree energy  
3 Exchange and correlation energy  
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 بدست می آید:

(3-9) [−
∇𝑖

2

2
+ V𝑒𝑓𝑓(𝐫)] 𝛹𝑖(𝐫) = 𝜀𝑖𝛹𝑖(𝐫)  

 که در معادله با 

(3-10) V𝑒𝑓𝑓(𝐫) = V𝑒𝑥𝑡 + ∫
𝑛(𝐫ˊ )

|𝐫−𝐫ˊ |
𝑑𝒓′ +

𝛿E𝑥𝑐[𝑛(𝐫)]

𝛿𝑛(𝐫)
  

هرا عقر    دهنرد. آن را نمری ، هیچ معنی عیزیکی مستقیمی Ѱi(𝐫)شر -توجه شود که توابو مو  کوهن

توانرد توسر  توابرو مرو      برای محاسبه چگالی الکترونی هستند. چگرالی الکترونری مری    1توابو کمکی

 شر بدست آید.-کوهن

(3-11) 𝑛(𝒓) = ∑ |𝛹𝑖(𝒓)|2𝑁
𝑖=1   

توسر    2شر به رورت خرود سرازگار  -به من ور یاعتن چگالی الکترونی هالت پایه، باید معاد ت کوهن

 ه  شوند.                                                                                           1-3بر طبق الگوریتر شک   3روش تکرار

 شود.، تعری  می𝑛(𝒓)یک هدس اولیه چگالی الکترونی، -1

 شود.، توس  چگالی الکترونی هدس زد  شد ، محاسبه می𝑉𝑒𝑓𝑓(𝒓)پتانسی  موثر،  -2

 شود.ه  می Ѱ𝑖(𝒓)شر، -من ور بدست آوردن تابو مو  کوهن شر به-معاد ت کوهن -3

 شود.شر محاسبه می-چگالی الکترونی با استفاد  از تابو مو  کوهن -4

گیررد  چگالی الکترونی محاسبه شد ، به ننوان چگالی اولیه برای مرهله بعد مورد استفاد  قرار مری  -9

آورد  و بررای  الکترونری هالرت پایره را بدسرت      تا جاایکه چگالی الکترونی همگرا شود، سپ  چگرالی 

                                                
1 Auxiliary functions  
2 Self-consistence  
3 Iterative method   
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 گیرد.ها و ظیر  مورد استفاد  قرار میمحاسبه انرژی، نیروها، تن 

 

 شر.-روش هلقه خود سازگار برای ه  معادله کوهن :1-3شک           

 

 همبستگی-های تبادلیتابعی 3-2-4

ای را به یک مسرنله ترک الکترونری مروثر     ذر شر نشان داد که چطور مسنله ب -رویکرد کوهن

متاسرفانه،   مشخص و تعیین شود. 𝐸𝑥𝑐[𝑛(𝒓)] تبادلی همبستگی، یالبته نیازاست که تابعتبدی  کنیر. 

د  بنابراین بایرد از تقریرب اسرتفا   تبادلی به سادگی شناخته شد  نیست؛ -شک  دقیق تابعی همبستگی

نامیرد  مری شرود. تقریرب چگرالی       ]121[ (LDA) 1ترین تقریب، تقریب چگرالی مو رعی  ساد  نمود.

کره از   ]121[ارااره شرد   1969شرر در سرا    -همبستگی توس  کروهن -مو عی برای پتانسی  تبادلی

                                                
1  Local density approximation 
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به ررورت   LDAهمبستگی -آید. تابعی تبادلیهمبستگی گاز الکترونی همگن بدست می-انرژی تبادلی

    شود :( نوشته می12-3)معادله 

(3-12) 𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴[𝑛(𝒓)] ≈ ∫ 𝑛(𝒓)𝜀𝑥𝑐

ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝒓))𝑑𝒓  

𝜀𝑥𝑐 که
ℎ𝑜𝑚𝑜تبادلی چگالی گاز الکترونی همگن، با چگالی الکترونی -، انرژی همبستگی𝑛(𝒓)    .مری باشرد

که محاسبه دقیرق  همبستگی گاز الکترونی است -باشد، انرژی تبادلیبنابراین تنها اطلاناتی که نیاز می

آیرد انت رار   به دلی  آنکه تابعی، از چگالی الکترونی یکنواخت مو عی بدست مری  آن امکان پذیر است.

 LDA. اگرچره تقریرب   ]122[کنرد  ها به سرنت تغییر مری های آنرود که چگالیخطا برای مساالی می

گرالی الکترونری، هماننرد    اما در ررورت تغییرر سرریو چ   کند، ای بسیار خوب کار میبرای جامدات کپه

   ، بهتر است از تابعی دیگری استفاد  شود.داخ  اتر و مولکو 

 ( اسرت کره   LSDA) 1های قطبید  اسپینی، تقریب چگالی اسرپینی مو رعی  برای سیستر LDAتعمیر 

𝜀𝑥𝑐
± (𝒓) = 𝜀𝑥𝑐

± (𝑛+(𝒓), 𝑛−(𝒓)) ]123[ باشد.می 

 تواند به رورت زیر نوشته شود:( می12-3رابطه )

(3-13) 𝐸𝑥𝑐 = ∫ 𝑛(𝒓)[𝜀𝑥
ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝒓)) + 𝜀𝑐

ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝒓))]𝑑𝒓  

𝜀𝑥نبارت 
ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝒓)) شود:شک  سر راستی دارد و به رورت زیر محاسبه می 

(3-14) 𝜀𝑥
ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝒓)) = − 3

4⁄ (6 𝑛(𝒓) ⁄ 𝜋 )
1

3               

𝜀𝑐محاسبه نبارت 
ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝒓))  تر از جمله قدری مشک𝜀𝑥

ℎ𝑜𝑚𝑜(𝑛(𝒓))    است و محاسبه دقیرق آن برا

گیرد. اعراد مختلفی این انرژی را محاسبه کرد  و نتیجره را برا   انجام می 2روش مونت کارلوی کوانتومی

                                                
1  Local spin density approximation 
2 Quantum Monte Carlo  
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برا روش مونرت کرارلو و بررازش       ]1]124 (CA)آلدر -اند که محاسبات کپرلیعرمو  هایی برازش داد 

ای کره  رابطره  ]129[هرا اسرت   رین آناز معروعت 2 (PZ)زونگر-این محاسبات با یک تابعی توس  پردو

 ها ارااه شد به شک  زیر است:نهایتا توس  آن

(3-19) 
𝜀𝑐

𝑃𝑍 = {
−0.1423/(1 + 1.9529√𝑟𝑠 + 0.333𝑟𝑠)                                    𝑟𝑠≥1    

−0.0480 + 0.0311𝐿𝑛𝑟𝑠 − 0.0116𝑟𝑠 + 0.0020𝑟𝑠𝐿𝑛𝑟𝑠           𝑟𝑠<1   
   

اند. را  هلی بررای بدسرت آوردن نترایجی    ها در آن جای گرعتهباشد که الکترونای میشعاع کر  𝑟𝑠که 

بهتر، با در ن ر گرعتن کمیتهای عیزیکی بیشتر یعنی شیب چگرالی الکترونری انجرام شرد. تقریرب پرر       

کره  باشد می  GGAشود تقریبمحسوب می LDAاستفاد  دیگری که نسخه تعمیر یاعته و بهبود یاعته 

های متفاوتی از آن توسعه پیدا کرد  است. تلاشهای زیادی برای پیدا کردن تابعی خوب و عرمو  بندی

هرای ایرن تقریرب، ترابعی           تررین ترابعی  مناسب از این تقریب انجام گرعته اسرت. دو ترا از پرر اسرتفاد     

ایرن پایران نامره از    در می باشرد.   ]127[( PBEارنزرهوف )-بورگ-و پردو ]126[( PW91ونگ )-پردو

همبسرتگی نرلاو  برر    -، انرژی تبرادلی  GGAدر تقریب دومین تابعی این تقریب بهر  گرعته شد  است.

چگالی الکترونی در هر نقطه، به تغییرات چگالی در آن نقطه نیز وابسته اسرت. در ایرن ررورت رابطره     

 همبستگی بصورت زیر نوشته می شود: -انرژی تبادلی

(3-16) 𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴 = ∫ 𝑛(𝒓)𝜀𝑥𝑐( 𝑛(𝒓), ∣ 𝜵𝑛(𝒓) ∣  )𝑑𝒓 = ∫ 𝑛(𝒓)𝜀𝑥𝑐

ℎ𝑜𝑚𝑜𝐹𝑥𝑐(𝑛, ∣ 𝜵𝑛 ∣)𝑑𝒓 

 یک تابعی بدون بعد است که به رورت زیر نوشته می شود: 𝐹𝑥𝑐که در این رابطه نبارت 

(3-17) 𝐹𝑥𝑐( 𝑛, ∣ 𝜵𝑛 ∣  ) = 𝐹𝑥( 𝑛, ∣ 𝜵𝑛 ∣  ) + 𝐹𝑐( 𝑛, ∣ 𝜵𝑛 ∣  )  

باشرد اگرر چره نقر  آن در نبرارت برا  کمترر اسرت، سرهر انررژی           می 𝐹𝑥 مشک  تر از  𝐹𝑐محاسبه 

های مختلفی پیشرنهاد  تابعی 𝐹𝑐همبستگی در مقایسه با انرژی تبادلی بسیار ناچیز است. برای محاسبه 

                                                
1 Ceperley-Alder  
2 Perdew-Zunger 
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هرای ایرن   شود که در با  دو تا از مهر ترین ترابعی ذکر می 𝐹𝑥های مربوط به شد  است. تنها نام تابعی

هرای  . بررای سیسرتر  ]127[مری باشرد     𝐹𝑐نسبت بره   𝐹𝑥 د و این به دلی  اهمیت بیشترتقریب ذکر ش

 باشد:همبستگی در این تقریب به رورت زیر می-قطبید  اسپینی، چگالی انرژی تبادلی

(3-18) 𝜀𝑥𝑐
± (𝒓) = 𝜀𝑥𝑐

± (𝑛+(𝒓), 𝑛−(𝒓), ∣ 𝜵𝑛+(𝒓) ∣, ∣ 𝛁𝑛−(𝒓) ∣)  

 

  (SDFT) 1نظریه تابعی چگالی قطبیده اسپینی   3-2-5

متغیرهای اساسی در ن ریه تابعی چگالی قطبید  اسرپینی خطری، چگرالی الکترونری و چگرالی      

 شوند. چگالی الکترونی ک :باشند که به رورت زیر تعری  میمغناطیسی می

(3-19) 𝑛(𝒓) = 𝑛+(𝒓) + 𝑛−(𝒓)  

 و چگالی مغناطیسی برابر با تفاوت دو چگالی اسپینی است:

(3-20) 𝑚(𝒓) = 𝑛+(𝒓) − 𝑛−(𝒓)  

 برابرند با: ] 𝑛−(𝒓)  ]128 ،123و اقلیت  𝑛+(𝒓)های الکترونی اکنریت های مجزای هام چگالی

(3-21) 𝑛±(𝐫) = ∑ Ѱi
±∗N±

i=1 (𝐫)Ѱi
±(𝐫)  

هرای برا  اسرت          ، مربوط به هام  های اکنریت یرا اسرپین  +جهت اسپین را مشخص می کند.  ±که 

های با اسپین با  و پایین را تعداد الکترون ±N، مربوط به هام  های اقلیت یا اسپین پایین است. −و 

𝑁𝑒 . هرا الکتررون  ها برابر است با تعرداد کر   کند که مجموع آنمشخص می = 𝑁+ + 𝑁−  Ѱ𝑖
±(𝒓) ،

شرر  -ت کروهن باشند که از ه  معراد  های اکنریت و اقلیت میای مربوط به هام توابو مو  تک ذر 

 آیند:زیر به دست می

                                                
1 Spin density functional theory  
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(3-22) [−
∇𝑖

2

2
+ 𝑉𝑒𝑓𝑓

± (𝒓)] Ѱ𝑖
±(𝒓) = 𝜀𝑖

±𝜓𝑖
±(𝒓)  

 که پتانسی  موثر به رورت زیر تعری  می شود:

(3-23) 𝑉𝑒𝑓𝑓
± (𝒓) = 𝑉𝑒𝑥𝑡

± (𝒓) + 𝑉𝐻(𝒓) + 𝑉𝑥𝑐
±(𝒓)  

𝑉𝐻(𝑟)در اینجا  = ∫
𝑛(𝒓ˊ)

∣𝒓−𝒓ˊ∣
𝑑𝒓ˊ    به چگالی کر𝑛(𝒓)     بسرتگی دارد. پتانسری  خرارجی𝑉𝑒𝑥𝑡

± (𝒓)   کره

یون و میدان خارجی است، در هالت کلی برای اسپین با  و پرایین متفراوت   -ناشی از پتانسی  الکترون

𝑉𝑒𝑥𝑡، پتانسی  خارجی 𝐻است زیرا در هضور میدان مغناطیسی خارجی
± (𝒓)  شام  جملره−(±𝜇

𝐵
H)  

𝑉𝑥𝑐همبسرتگی   –باشد که مقادیر متفاوتی برای اسپین اکنریت و اقلیت دارد. پتانسی  تبادلی می
±(𝒓) ،

 شود:ی زیر تعری  میهمبستگی مطابق رابطه –بصورت مشتق تابعی انرژی تبادلی

(3-24     )

   

𝑉𝑥𝑐
± =

𝛿𝑥𝑐[𝑛+(𝒓),𝑛−(𝒓)]

𝛿𝑛±(𝒓)
  

 در ظیاب میدان مغناطیسی خارجی، مقادیر متفاوتی دارد.که برای دو جهت اسپینی متفاوت، هتی 

 

 شم-ای کوهنهای حل معادلات تک ذرهروش 3-3

بررای محاسربه سراختار     DFTتنوع زیادی در کدهای ابتدا بره سراکن وجرود دارد کره از روش     

. تفاوت اساسری برین کردها و روش هرای مختلر ،      ]136-130، 129[کنندالکترونی مواد استفاد  می

شروند،  شرر برر اسراس آن بسر  داد  مری     -ای است که توابو مو  کوهننموما مربوط به مجمونه پایه

ها که معمو  یک موازنه بین دقت و سرنت در این کدها های به کار گرعته شد  در آنهمچنین تقریب

بکرار مری رونرد، دارای سره      𝜓𝑖(𝐫)شرر  -تابو مو  کوهنهایی که برای بس  مجمونه پایهوجود دارد. 

 باشند:گرو  نمد  می

و                          VASP: کرررردهایی ن یررررر  (PW)جایگزیررررد  امرررروا  تخررررت هررررای ظیرررررروش پایرررره-1
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QUANTUM  ESPRESSO  باشند.و ظیر  بر این مبنا می 

های اتمی ن یرر                           و اوربیتا  Gaussian، مانند کد Gaussianروش پایه های جایگزید : از جمله توابو -2

 و .... SIESTAکد 

کره در آن برا    1(LMTOتین خطی )-های اتمی، ن یر اوربیتا  ماعینروش هیبریدی و ترکیبی کر -3

ترا   تین و انتخراب اوربی -تین(، همچنین شعاع ماعین-های اتمی عر ی )کر  ماعیندر ن ر گرعتن کر 

پرردازد. ایرن روش   ها بره هر  مسرنله مری    ها و اموا  تخت در خار  کر اتمی به ننوان پایه درون کر 

برر ایرن روش    WIEN2kکند. کد محاسباتی تلفیقی از دو روش با  است که از دو نوع پایه استفاد  می

 باشد.  استوار می

کره در برا  ذکرر شرد     ست. همانطوربرای بدست آوردن نتایج دقیق، انتخاب یک پایه مناسب  روری ا

ای، مجمونه پایره  های دور باشد. برای سیسترهای انتخابی ممکن، اموا  تخت مییکی از مجمونه پایه

رسد. اما انتخاب هر پایره معایرب و مزایرای خراص خرود را      های اموا  تخت انتخابی طبیعی به ن ر می

 .]137[دارد 

 خت:های اموا  تمزایای استفاد  از پایه

 2 (BSSEندم هضور خطای بر هر نهی مجمونه پایه ) -1

 توانایی کنتر  دقت آن با اعزای  تعداد اموا  -2

بکارگیری ساد  آن و از آنجا که بلور یک سیستر تناوبی در ن ر گرعته می شود و قضیه بلاخ بررای   -3

ی برا یی بررای   دارای بهرر  گردد لذا مو  تخت کاملا با شرای  مسنله سرازگار اسرت و   آن استفاد  می

                                                
1 Linearized Muffin-Tin Orbitals 
2 Basis Set Superposition Error  
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 باشد.می 1ی سریواستفاد  از الگوریتر تبدی  عوریه

شود، اگرر مرو  تخرت بکرار     ها استفاد  میبرای محاسبه نیرو بر یون 2عاینمن-وقتی از قضیه هلمن -4

 ظاهر نخواهد شد. ]138[3برد  باشیر نیروی پو ی

شر، معایبی هر دارد کره از مهمتررین   -مو  کوهن استفاد  از اموا  تخت به ننوان پایه برای بس  تابو

های مقیرد و نزدیرک   هجر زیاد محاسبات، برای توری  و بس  تابو مو  الکترون -1توان به ها میآن

هرا  ها جایگزید  است، به تعداد بسیار زیادی مو  تخت برای سراختن آن به هسته. )چون توابو مو  آن

تخت در مرکز هسته قرار ندارند، گستردگی و انتشرار آن در تمرام    که اموا به دلی  این -2نیاز است( و

 عضا و در ک  یاخته، هتی اگر چگالی باری وجود نداشته باشد، اشار  کرد.

 

 SIESTA   کد 3-3-1

شر بر مبنرای ترکیرب خطری از    -بر مبنای روش دوم، یعنی بس  تابو مو  کوهن SIESTAکد 

ننروان پایره، و تقریرب شربه پتانسری  بررای تورری         ( بره  LCAOی اتمری ) های جایگزیرد  اوربیتا 

شرود و  مری  ارااره   SIESTAهای مغزی و هسته می باشد. در این قسمت توری  مختصرری از الکترون

 یاعت.] 141-139، 129[ توان در مراجوتر را میتوریفی دقیق

 

 مجموعه پایه جایگزیده اوربیتال اتمی 3-3-1-1

هرای اتمری نرددی    شر، از ترکیب خطی اوربیترا  -کوهنی ، برای ه  معادلهSIESTAدر کد 

توانند بره  های اتمی میشود. این اوربیتا جایگزید  به ننوان مجمونه پایه به من ور بس ، استفاد  می

 رورت هار   ربی از یک تابو شعانی در یک هماهنگ کروی نوشته شوند:

                                                
1 Fast Fourier Transform  
2 Hellmann-Feynman theorem 
3 Pulay force  
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(3-29)         

           

𝜙𝑙𝑚𝑛(𝑟, 𝜃, 𝜑) = 𝑅𝑛,𝑙(𝑟)𝑌𝑙,𝑚(𝜃, 𝜑)  

ای یک هماهنرگ کرروی هقیقری بررای تکانره زاویره       𝑌𝑙,𝑚، و 𝑛یک تابو شعانی برای اوربیتا  𝑅𝑛,𝑙که

ررفر       𝑟𝑐باشد. ترابو شرعانی عراترر از یرک شرعاع خراص       می 𝑚وندد کوانتومی مغناطیسی  𝑙اوربیتالی 

𝑅𝑛,𝑙(𝑟𝑐)می شود یعنی  = . بر خلاف اموا  تخت، دقت نتایج برای یک سیستر داد  شد  بر مبنرای   0

چنرد   (𝜉)ی تعداد پایه ها بر مبنای زتای هاست. انداز های اتمی، وابسته به انداز  و شک  پایهاوربیتا 

ه استفاد  کرد کر  1، تعداد اختیاری از توابو شعانی بدون گر 𝑙و  𝑚گانه می باشد که می توان برای هر 

هرای  ، مربروط بره هماهنرگ   𝜉هر اوربیتا  زترا   .]129[مرتبه با تر گفته می شود  𝜉های زتای اوربیتا 

هرای  باشد. در اینجا به معرعی مجمونه انرداز  پایره  کروی مشابه و مشترک با توابو شعانی متفاوت می

 شود:باشد پرداخته میموجود می SIESTAمتفاوت که در 

 (sz) 2های زتای یگانه اوربیتال -1

دهرد کره   ی ظرعیرت را پوشر  مری   های  یره (، آرای  الکترونszی زتای یگانه )مجمونه پایه

در نناررر   dهای بسته با انرژی با  )از قبی   یه ودر بعضی مواقو پوسته 3های بازمحتوی همه پوسته

انی شرودینگر برای اتر، برا پتانسری  محردود    ی شعباشد. این توابو پایه توس  ه  معادلهواسطه ( می

شرود.  تعریر  مری   𝑟𝑐 و 𝑉0 ،𝑟𝑖𝑛𝑛آید. پتانسی  محدود کنند  توس  پارامترهایی ن یربدست می 4کنند 

کند. اگر ایرن پرارامتر ررفر باشرد، یرک      پتانسی  محدود کنند  را تعیین می 9میزان نرمی 𝑉0در اینجا 

ی شرعاع محردودیت بررای    تعیرین کننرد    𝑟𝑐 ی پتانسری  سرخت اسرتفاد  مری شرود. پرارامتر      دیوار 

ی تابو مو  با انرژی ننوان موقعیت اولین گر به ، r𝑐باشد. شعاع محدود کنند  های نددی میاوربیتا 

                                                
1 Node  
2 Single zeta  
3 Open shells  
4 Confinement potential  
9 Softness  
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𝐸𝑛𝑙 + ∆𝐸𝑛𝑙  در ن ر گرعته شد  است که𝐸𝑛𝑙 و 1، انرژی مربوط به شبه ویگ  هالت اتمری∆𝐸𝑛𝑙  انررژی ،

باشرد. مضراف برر    ی محردود مری  برانگیختگی اوربیتا  شبه اتمی به دلی  محردودیت آن در یرک براز    

 شود.شعاع داخلی است که پتانسی  محدود کنند  نرم آظاز می، rinnآن،

 (DZ) 2دوگانههای زتای اوربیتال -2

 Gaussianی ی رونرد شرکاعت مجمونره پایره    ( با توجه به ادامره DZهای زتای دوگانه )اوربیتا 

که بره آرامری در شرعاع     3ی اوربیتالی تحلیلیشود. اوربیتا  شکاعت، توس  ساختن یک پایهساخته می

𝑟𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡اسرتفاد  شرد  بررای اوربیترا       آید. شرک  ترابو  دست می، اوربیتا  زتای اولیه را منطبق کند، به

 باشد:شکاعت به رورت زیر می

(3-26) 
𝑅𝑙

2𝜉 (𝑟) = {
 𝑟𝑙(𝑎𝑙 − 𝑏𝑙𝑟2)                                       𝑖𝑓   𝑟 < 𝑟𝑙

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡
  

𝑅𝑙
1𝜉 (𝑟)                                                   𝑖𝑓  𝑟 ≥  𝑟𝑙

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡
 
   

𝑟𝑙ها در با استفاد  از پیوستگی توابو مو  و مشتقات آن 𝑏𝑙و 𝑎𝑙ثابت های
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡   شروند. ترابو   تعیرین مری

𝑅𝑙، یعنی  ξشعانی دومین زتا 
2𝜉 (𝑟)  در𝑟 ≥ 𝑟𝑙

𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 ای مشابه اولرین زترا   دنبالهξ    دارد. شرعاع شرکاعت

𝑟𝑙
𝑠𝑝𝑙𝑖𝑡 ر، شرعاع انطبراق   تعیین می شود. این پرارامت  4، توس  پارامتر نرم شکاعت(𝑟𝑚)     یرک اوربیترا

، برا  𝑟𝑚کند. شرعاع انطبراق   شکاعد، پیدا میی زتای دوگانه میتحلیلی که اوربیتا  زتای اولی را به پایه

مشخص شدن اینکه روند شکاعت اوربیترا  نسربت بره رونرد اوربیترا  زترای اولری بایرد دارای مقردار              

split-norm معتبر  باشد، تعیین می شود. مقدار split-normبره ظیرر از شرام      1ترا   0ی بین باز  در(

، شرعاع محردود    𝑟𝑚ی اوربیترا  زترای اولری و    ، شعاع محدود کننرد  𝑟𝑐 ( قرار دارد.  1و  0شدن خود 

توسر  پرارامتر          𝑟𝑚، توس  انرژی برانگیختگی و مقدار  𝑟𝑐باشد. مقدار ی اوربیتا  زتای دومی میکنند 

(Split-Norm) .کنتر  و تعیین می شود 

                                                
1 Pseudo-atomic eigenstate   
2 Double zeta 
3 Analytical orbital 
4 Split norm parameter  
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 1های قطبیدهاوربیتال -3

باشرند.  های ظرعیرت مری  ای بیشتری نسبت به اوربیتا ی زاویههای قطبید  دارای تکانهاوربیتا 

𝑙شروند و های زتای یگانه توس  میدان الکتریکی تولید میها با اختلا  اوربیتا این دسته از اوربیتا  +

هرای قطبیرد  بره ایرن ررورت کره       شرود. اوربیترا   بیترا  اختلالری از آن هارر  مری    ی اورمولفره   1

بررای قطبیرد  کرردن       𝑑های، و اوربیتا  𝑠های توانند برای قطبید  کردن اوربیتا می  𝑝هایاوربیتا 

اد  های زترا نشران د  ، مراه  تشکی  اوربیتا 2-3، مورد استفاد  قرار بگیرند. در شک   𝑝های اوربیتا 

 شد  است.

 

 ال ( زتای یگانه  ب، ،د( زتای دوگانه.  Si-3sی های زتا، برای پوسته: مراه  تشکی  اوربیتا 2-3شک 

 

                                                
1 Polarized orbitals  
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  1شبه پتانسیل 3-3-1-2

بسیار سرریو  ها، بانم تغییراتی به شدت مقید در اتر 2های مغزیپتانسی  کولنی قوی و الکترون

شوند. درنتیجه به تعداد زیادی توابو پایه، برای تورری  و سراخت   در توابو مو  با تعداد زیادی گر  می

های مغزی( نیاز داریر. رهیاعتی برای کاه  تعداد توابو پایه، شربه پتانسری    ها )توابو مو  الکترونآن

هرای  اترر را بره الکتررون    های یرک توان الکترونها در محاسبات، میباشد. برای کاه  تعداد هالتمی

های خارجی اترر را  هایی هستند که پوستههای ظرعیت، الکترونمغزی و ظرعیت تقسیر نمود. الکترون

ها به میزان باشند. بنابراین خواص الکترونی این هالتکنند و مسنو  پیوندهای شیمیایی میاشغا  می

هایی هستندکه های مغزی الکترونالکترون ها بستگی دارد. از طرف دیگرزیادی به محی  شیمیایی آن

هرا در پیونردهای شریمیایی    های داخلی اتر و نزدیک به هسته را اشغا  می کنند. این الکتررون پوسته

پرذیرد.  ها به میزان جزای از محی  شریمیایی اطرراف تراثیر مری    مشارکت ندارند و خواص الکترونی آن

هرای مغرزی مسرتق  از محری  اسرت. در نتیجره       رونبنابراین عرض می شود پتانسی  هارر  از الکتر  

هرای ظرعیرت را درن رر گرعرت.     های مغزی را از محاسبات هذف نمود و تنها الکترونتوان الکترونمی

توان پتانسی  ناشری از  باشد. پ  میهای مغزی دارند، استتار پتانسی  هسته میتنها اثری که الکترون

تانسی  موثر جایگزین کرد. این پتانسی  مروثر در محر  هسرته،    های مغزی و هسته را با یک پالکترون

ها و جامردات توسر  چگرالی برار در ناهیره پیونرد       تکینه است اما از آنجا که خواص الکترونی مولکو 

تروان  شود، نیاز به توری  دقیق چگالی برار در نزدیکری هسرته وجرود نردارد. بنرابراین مری       تعیین می

، جرایگزین کررد ترا از تکینگری در هسرته جلروگیری شرود و در        𝑉𝑃𝑃نسی  پتانسی  موثر را با شبه پتا

عوار  دورتر از هسته، پتانسی  رحیح را ایجاد کند. در نتیجه توابو شبه مو  با توابرو مرو  اتمری در    

اند اما در ناهیه پیوندی، در عوار  دور از هسته یکسان می باشند. به اتمری کره   نزدیک هسته متفاوت

 های مغزی آن توس  شربه پتانسری  جرایگزین شرود، شربه اترر گفتره مری شرود. در         رونهسته والکت

                                                
1 Pseudopotential  
2 Core electrons 
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SIESTA  ای پتانسی  اتمی ترک ذر   .]144, 143[استفاد  می شود  1مارتین-های ترولیرشبه پتانسی

هرای  کند، با جمو پتانسی  موثر هار  از هسرته و الکتررون  های ظرعیت اثر میموثر که روی الکترون

هرای ظرعیرت )پتانسری  هرارتری و     هرای هارر  از الکتررون   پتانسی ( به ا اعه پتانسری   مغزی )شبه

𝑉𝑖𝑜𝑛,𝑙که به دلی  این تبادلی( دیگر برابر است.-پتانسی  همبستگی
𝑃𝑃 (𝐫)   شبه پتانسی  مربوط به هسرته(

نیرز   𝑙ومی بره نردد کوانتر    𝐫باشد، یعنی این پتانسری  ظیرر از   های مغزی(، شبه مو عی میو الکترون

، 𝑙بررد مسرتق  از   توان شربه پتانسری  شربه مو رعی را بره دو قسرمت بلنرد       بستگی دارد، بنابراین می

𝑉𝑖𝑜𝑛
𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝐫)  و کوتا  برد وابسته به𝑙 ،𝑉𝑙

𝑛𝑜𝑛𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝐫) :تقسیر کرد 

(3-27) 𝑉𝑖𝑜𝑛,𝑙
𝑃𝑃 (𝐫)= 𝑉𝑖𝑜𝑛

𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝐫)+ 𝑉𝑙
𝑛𝑜𝑛𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝐫) 

 :  ]143[شود مارتین به رورت زیر نوشته می-بندی ترولیرنملگر شبه پتانسی  یونی با عرمو 

(3-28) 𝑉̂𝐼
𝑃𝑃(𝒓) =  𝑉𝑖𝑜𝑛

𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝐫)+ ∑ 𝑉𝑙
𝑛𝑜𝑛𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙

𝑙 (𝒓) 𝑝̂𝑙 

، به شک  کاملا ظیرر مو رعی   𝑙تابو مو  است. قسمت وابسته به  𝑙روی مولفه  ، یک تصویرکنند 𝑝̂𝑙که 

𝑉̂𝐾𝐵 بای-که توس  کلینمن(لندرKB)2   نتیجره   ]149-143، 129[شرود  ارااه شد ، تقریرب زد  مری .

 آید:است که نملگر شبه پتانسی  برد محدود دارد و به شک  زیر در می این

(3-29) 𝑉̂𝑖𝑜𝑛
𝑃𝑃(𝒓)=𝑉𝑖𝑜𝑛

𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝐫)+ 𝑉̂𝐾𝐵  

 های زیر باشند:ها باید دارای ویگگیشبه پتانسی 

ویگ  مقادیر توابو مو  تمام الکترونی برای آرای  مرجو اتمی انتخابی در تطابق با توابو مرو  شربه    -1

 اتمی باشد.

تابو مو  تمام الکترونی و شبه تابو مو  و نیز پتانسی  تمام الکترونی و شبه پتانسری  در خرار  از    -2

                                                
1 Troullier-Martins pesudopotentials  
2 Kleinman-Bylander  
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𝑟ناهیه مغزی و شعاع مغزی،  ≥ 𝑟𝑐 .بر هر منطبق باشند 

𝑟مقدار بار درون ناهیه مغزی  -3 < 𝑟𝑐،         که با تابو مرو  تمرام الکترونری و شربه ترابو مرو  محاسربه

 شود، یکسان باشد )شرای  پایستگی بار(.می

(3-30) ∫ 𝑟2𝑟𝑐

0
|𝜓𝑙

𝑎𝑒(𝒓)|2𝑑𝒓 = ∫ 𝑟2𝑟𝑐

0
|𝜓𝑙

𝑝𝑠
(𝒓)|

2
𝑑𝒓  

ی  یکسان باشد، یعنی شربه  پراش اموا  در اثر وجود ناهیه مغزی برای پتانسی  کام  و شبه پتانس -4

من رور بایرد تغییرر عراز      پتانسی  خواص مربوط به پراکندگی را نیز درست پی  بینی کند. برای ایرن 

اموا  ناشی از پتانسی  کام  و شبه پتانسی  یکسان باشد. از آنجرا کره تغییرر عراز در اثرر وجرود سرد        

اسرت مشرتق لگراریتمی ترابو مرو  تمرام       پتانسی  به مشتق لگاریتمی تابو مو  وابسته است، لذا  زم 

 باشد.شعاع ناهیه مغزی می 𝑟𝑐برابر باشند که  𝑟𝑐الکترونی و شبه تابو مو  در 

(3-31) 𝑑

𝑑𝑟
𝑙𝑛 𝜓𝑙

𝑝𝑠(𝒓)|𝑟=𝑟𝑐
=

𝑑

𝑑𝑟
𝑙𝑛 𝜓𝑙

𝑎𝑒(𝒓)|𝑟=𝑟𝑐
  

انسی  کامر   ، همچنین پتs3-Siی شبه تابو مو  و تابو مو  تمام الکترونی برای پوسته 3-3در شک  

 و شبه پتانسی  برای این پوسته نمای  داد  شد  است.  

 

ی    : ال ( پتانسی  کام  و شبه پتانسی  ب( شبه تابو مو  و تابو مو  تمام الکترونی برای پوسته3-3شک 

s3-Si. 
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 نمایش هامیلتونی و ماتریس چگالی در تقریب شبه پتانسیل، در نماایش  3-3-1-3

 های اتمیاوربیتال

شرر در هضرور تقریرب شربه     -ای کروهن برای یک مجمونه شبه اتر، نملگر هامیلتونی تک ذر 

 آید:پتانسی  به رورت زیر در می

(3-32) 𝐻̂ = 𝑇̂ + ∑ 𝑉̂𝐼
𝑃𝑃

𝐼 (𝐫) + 𝑉𝐻(𝐫) + 𝑉𝑋𝐶 (𝐫)  

∑نملگر انرژی جنبشی، بخ  دوم  𝑇̂در معادله با  بخ  او   𝑉̂𝐼
𝑃𝑃

𝐼      نملگر شربه پتانسری  )تورری

هرای مغرزی(   با برار یرونی ناشری از هسرته و الکتررون     ی ظرعیت های  یهکن  الکترونی برهرکنند 

ها و هسته( شد  اسرت. بخر    کن  الکترونپتانسی  خارجی )بیانگر برهر 𝑉𝑒𝑥𝑡باشد، که جایگزین می

𝑉𝐻(𝐫)سوم پتانسی  هارتری  = ∫
𝑛(𝐫ˊ )

|𝐫−𝐫ˊ |
𝑑𝒓′ ی هرای  یره  کن  برا الکتررون  ی بر هری  کنند )تور

𝑉𝑋𝐶ظرعیت( و بخ  آخر  (𝐫)  باشد. با توجه به اینکه شربه پتانسری    تبادلی می-، پتانسی  همبستگی

ی برا ،  هرا در رابطره  شبه مو عی به دو قسمت مو عی و ظیر مو عی تقسیر شد  بود با جایگذاری آن

 رسیر:ی کلی زیر میبه رابطه

(3-33) 𝐻̂ = 𝑇̂ + ∑ 𝑉𝐼
𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙

𝐼 (𝐫) + ∑ 𝑉̂𝐼
𝐾𝐵

𝐼 (𝐫) + 𝑉𝐻(𝐫) + 𝑉𝑋𝐶 (𝐫)       

𝑉𝐼که در آن 
𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝐫)  و𝑉̂𝐼

𝐾𝐵(𝐫) ( به ترتیب قسمت مو عی و ظیر مو عیKB )]129[    شبه پتانسری

باشد. ها  که هامیلتونی کلی، با در ن ر گرعتن شبه پتانسی  بدست آمرد، نمرای  ماتریسری    می 𝐼اتر 

، 𝛹𝑖(𝒓)شرر  -های جایگزید  اتمی نشان داد  شد  است. با توجه به بس  تابو مو  کروهن آن را در پایه

   ، داریر:𝜑𝑖(𝒓)های اتمی اوربیتا  هایدر پایه

(3-34) 𝛹𝑖(𝒓) = ∑ 𝜑𝑗
∗𝐽

𝑗=1
(𝒓)𝛹𝑖(𝒓)𝜑𝑗(𝒓) = ∑ 𝐶𝑗

𝑖𝜑𝑗(𝒓) =𝐽
𝑗=1

∑ 𝛹𝑗,𝑖𝜑𝑗(𝒓)𝐽
𝑗=1                   

𝐶𝑗 که
𝑖، هایباشند. مجمونه اندی مجمونه  رااب بس  می {I𝑙𝑚𝑛}  های اتمری در انردی   اوربیتا 𝑗 
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 𝐽باشرد لرذا   شر، یک عضایی با بعد نامحدود مری -اند. به دلی  اینکه عضای تابو مو  کوهنخلاره شد 

با دقرت   𝛹𝑖(𝒓) شود بنابراینهای محدود استفاد  میباید نامحدود باشد اگرچه همیشه از مجمونه پایه

𝐻̂𝛹𝑖(𝒓) ( در رابطه34-3) شود. با جایگذاری معادلهبا  توری  نمی = 𝐸𝑖 𝛹
𝑖
(𝒓) داریر : 

(3-39) ∑ 𝐶𝑗
𝑖𝐻̂𝜑𝑗(𝐫) = ∑ 𝐶𝑗

𝑖𝜀𝑖𝜑𝑗(𝐫)𝐽
𝑗=1

𝐽
𝑗=1   

𝜑𝑘 ی همیوغدر تابو پایه (39-3) از  رب معادله
∗ (𝐫)  گیری روی ک  عضای هقیقی داریر:  و انتگرا 

(3-36) ∑ 𝐶𝑗
𝑖 ∫ 𝜑𝑘

∗ (𝐫) 𝐻̂𝜑𝑗(𝐫)𝑑𝐫 = ∑ 𝐶𝑗
𝑖𝜀𝑖 ∫ 𝜑𝑘

∗ (𝐫) 𝜑𝑗(𝐫)𝑑𝐫𝐽
𝑗=1

𝐽
𝑗=1   

بره ررورت زیرر تعریر       𝐻𝑘,𝑗شرر  -و ماتری  هرامیلتونی کروهن   𝑆𝑘,𝑗که در آن ماتری  همپوشانی 

 شود:می

(3-37) 𝑆𝑘,𝑗 = ∫ 𝜑𝑘
∗ (𝐫)φ𝑗(𝐫)𝑑𝐫  

(3-38) 𝐻𝑘,𝑗 = ∫ 𝜑𝑘
∗ (𝐫)𝐻̂φ𝑗(𝐫) 𝑑𝐫  

مجمونره ویرگ  ترابو خرواهیر       𝐽ویرگ  مقردار و    𝐽( به عرم ماتریسری،  36-3شر )-کوهن با ه  معادله

                                        ، برررا توجررره بررره معادلررره𝑛(𝐫)داشرررت. بررررای بدسرررت آوردن نمرررای  ماتریسررری چگرررالی برررار 

𝑛(𝒓) = ∑ 𝑛𝑖|Ψ𝑖(𝐫)|2𝑜𝑐𝑐𝑢𝑝𝑖𝑒𝑑
𝑖=1   شررر -ای کرروهنو بسرر  تررابو مررو  تررک ذرΨ𝑖(𝐫)   بررر هسررب

 های پایه اتمی داریر :اوربیتا 

(3-39) 𝛹𝑖(𝐫) = ∑ 𝐶𝑗
𝑖𝜑𝑗(𝐫) =𝐽

𝑗=1
∑ 𝛹𝑗,𝑖𝜑𝑗(𝐫)𝐽

𝑗=1   

(3-40) 𝛹𝑖
∗(𝐫) = ∑ 𝐶𝑘

𝑖∗
𝜑𝑘

∗ (𝐫) =𝐾
𝑘=1 ∑ 𝛹𝑘,𝑖

∗ 𝜑𝑘
∗ (𝐫)𝐾

𝑘=1   

(3-41) 𝑛(𝒓) = ∑ 𝑛𝑖𝑖 𝛹𝑖
∗(𝒓)𝛹𝑖(𝒓)  

 با قرار دادن سه معادله با  داریر :
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(3-42) 𝑛(𝒓) = ∑ 𝑛𝑖𝑖 ∑ 𝛹𝑘,𝑖
∗ 𝜑𝑘

∗ (𝐫)𝐾
𝑘=1 ∑ 𝛹𝑗,𝑖𝜑𝑗(𝐫)𝐽

𝑗=1 =∑ 𝑛𝑘,𝑗𝑘,𝑗 𝜑𝑘
∗ (𝐫)𝜑𝑗(𝐫)  

 شود:، به رورت زیر تعری  می𝑛𝑘,𝑗که ماتری  چگالی 

(3-43) 𝑛𝑘,𝑗=∑ 𝑛𝑖𝑖 𝛹𝑘,𝑖
∗ 𝛹𝑗,𝑖 

 

  1در منطقه بریلوئن 𝐊نمونه گیری نقاط  3-3-1-4

ای که باید تعیین و مشرخص گرردد،   شر یک مسنله-ی دیفرانسیلی کوهنبه من ور ه  معادله

بره من رور شربیه سرازی یرک ابرر        SIESTAباشد. کد سیستر مورد بررسی می 2(BCSشرای  مرزی )

گیررد. ایرن   ای بهرر  مری  سلو ، با تکرار یک سلو  واهد در سه راستا و سه بعد، از شرای  مررزی دور  

تروان بررای   ای مناسب است. اما میای همچون بلورهای کپههای نامحدود و دور سیستر برای سیستر

ح و سراختارهای یرک بعردی همچرون     هرا، سرطو  های دارای محدودیت از قبی  ملکو توری  سیستر

اند و خلا  مناسب در راستاهای ی کاعی بزرگ قرار داد  شد ها که در یک سلو  واهد به انداز نانوسیر

اسرت، شررای  مررزی    کن  در آن راستاها در ن ر گرعتره شرد   محدودیت به من ور جلوگیری از برهر

ای به من ور ساخت ابر سلو  تکررار  ه رورت دور ها را در راستاهای آزادی بمناسب را انما  کرد و آن

کره بره ررورت      ]146[ قضریه برلاخ   از بایستای دارد، میکرد. به دلی  اینکه ابر سلو  ساختاری دور 

آید، به من رور تورری    ای سلو  بدست میهار   رب یک قسمت موجی شک  در یک قسمت دور 

 شر بهر  برد:-تابو مو  کوهن

(3-44) 𝛹𝒌
𝑛(𝒓) = 𝑢𝒌

𝑛(𝒓)𝑒𝑖𝐤.𝐫  

𝑢𝒌که 
𝑛(𝒓) اسرت.   در هر ابر سلو  مشابه𝑲    برردار مرو  در منطقره ( ی او  بریلروانBZ و )𝑛   شراخص

شر به عضرای  -ی کوهندهد که امکان تصویر کردن معادلهباشد. این قضیه نشان میگسسته نواری می

در عضرای   𝑓(𝒓)به رورت مستق  وجود دارد. ترابو انتگرالری    𝑲معکوس و ه  معادله به ازای مقادیر 
                                                
1 Brillouin zone 
2 Boundary conditions   
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 تواند به رورت زیر نوشته شود:ی بریلوان، میمنطقه

(3-49) 𝑓(𝐫) =
𝑉𝑐𝑒𝑙𝑙

(2𝜋)3 ∫ 𝐹(𝐤)𝑑𝐤
𝐵𝑍

= ∑ 𝑤𝑗𝐹(𝑘𝑗)𝑗   

در عضرای هقیقری کره     1هجرر سرلو  بسری     𝑉𝑐𝑒𝑙𝑙شاخص وزنی و  𝑓(𝐫) ،𝑤𝑗تبدی  عوریه  𝐹(𝐤)که 

   ]147[ 3پرک -از روش منخارسرت  SIESTAباشند. در کرد  شود، مینامید  می 2سایتز-ساختار ویگنر

 𝑲 (90شود و انتگرا  با جمو روی تعرداد کمری نقراط    گیری در عضای بریلوان استفاد  میبرای نمونه

شود. هرچه ابر سرلو  در عضرای هقیقری بزرگترر باشرد، عضرای       تقریب زد  می 𝑤𝑗( با شاخص وزنی <

شرود در  ی بریلوان( متناسب با آن، طبق رابطه نکسی که با هرر دارنرد کروچکتر مری    معکوس )منطقه

 اکتفا کرد. Γتوان تنها به بررسی توابو مو  در نقطه نتیجه به تعداد نقاط کمتری نیاز داریر و می

 

 ی نیروهای بین اتمیساختار و محاسبهبهینه سازی  3-3-1-5

ی خرواص آن  سازی ساختار به من ور تعیین پایدارترین هالت سراختار، قبر  از محاسربه    بهینه

ها را که در ها و یونتوان نیروی وارد به هستهمی ]137[عاینمن -ی هلمنپذیرد. توس  قضیهانجام می

 اند، محاسبه کرد:قرار گرعته 𝑹𝑰موقعیت 

(3-46) 𝐹𝐼 = −
𝜕𝜀

𝜕𝑹𝐼
  

 ، را به رورت زیر نوشت: 𝜀می توان انرژی ک  سیستر 

(3-47) 
𝜀 =

⟨𝛹|𝐻̂|𝛹⟩

⟨𝛹|𝛹⟩
  

 𝛹 شرود بهنجرار اسرت، بردین ررورت کره       شر که عرض مری -بیانگرتابو مو  کوهن⟨𝛹|𝛹⟩ = . از  1

جرا  ها از یک موقعیرت بره موقعیرت دیگرر، آنقردر جابره      شود، آنها وارد میمحاسبه نیرویی که به یون

                                                
1 Primitive cell  
2 Wigner-Seitz 
3 Monkhorst-Pack 
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شر به دلی  مختصات و موقعیت جدید یرونی،  -شوند که انرژی ک  را کمینه کنند. توابو مو  کوهنمی

 (46-3) در (47-3)ی لره کنند. برا قررار دادن معاد  شود، تغییر میها وارد میناشی از نیرویی که بر یون

 داریر:

(3-48) 𝐹𝐼 = − ⟨𝛹|
𝜕𝐻̂
𝜕𝐑𝐼

|𝛹⟩ − ⟨
𝜕𝛹
𝜕𝐑𝐼

|𝐻̂|𝛹⟩ − ⟨𝛹|𝐻̂|
𝜕𝛹
𝜕𝐑𝐼

⟩ 

     = − ⟨𝛹|
𝜕𝐻

𝜕𝐑𝐼
|𝛹⟩ − 𝜀 (

𝜕⟨𝛹|𝛹⟩

𝜕𝐑𝐼
) 

     = − ⟨𝛹|
𝜕𝐻

𝜕𝐑𝐼
|𝛹⟩ 

ها وابسته به موقعیت اتمی باشند، معتبر نخواهد بود. خطرای ایجراد   اگر مجمونه پایه (48-3)ی معادله

باشد که نیروی پرو ی نامیرد    ها نسبت به موقعیت و مکان یونی میشد  ناشی از مشتق مجمونه پایه

به  ها وابستهباشد چون توابو مو  آنهای اموا  تخت رفر میشود. نیروی پو ی برای مجمونه پایهمی

هرای جایگزیرد ، همچرون    باشند، بنابراین به دلی  اینکه توابرو مرو  مجمونره پایره    موقعیت یونی نمی

                                                                                                                   باشد، لذا تصحیح پو ی نیاز است.                                                                                                        های اتمی وابسته به موقعیت اتمی و یونی میاوربیتا 
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 نتایج:
های )بررسی خواص الکترونی و مغناطیسی نانولوله

GaN )خالص و آلایش یافته با عناصر واسطه 
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 مقدمه 6-1

باشااد به با کو ه می III-V( یکی از مهمترین نیمرساااناهای کربی ی گرو  GaNگالیوم نیتراید )

و باااربرز زر اطتااا   eV 6/3باه خواص منصرااار بااه فرز آب از ا یاو گاااه نواری وهن زر  ادوز    

ی آبی، لیزرهای کواب بالا، کرانزیساتورهای ارر میدانی ور سرع    اوتوالکترونیکی فربانس بالا زر مصدوز 

ی مغناطیسی و زارا بوزب شد  کرونیک به عنواب نیمرسانای رایق، همچنین باربرز زر صانت  اسانین  

ی فلزی )به ی بلوین( هنگامی به با عناصاار واسااطهزر ه 333خاصاای  فرومغناطیس زر زمای اکا) )

 هایی با اط ش اساانینی، شااوز، به منرور کزریق بنند  و من ا الکتروب( آلایید  میCrو  Mnخرااوص 

اطتا  الکترونیکی زر  1وچک ساااازیکو ها  زیازی را به خوز  لب برز  اسااا ب  با کو ه به روند ب

ساااازند  اطتا   صااانت  نیمرسااااناها، کو ها  به سااام  سااااختارهای ابتاز وایین به عنواب ا زای

انو ها و نالکترونیکی ساو) ویدا برز  اسا ب سااختارهای یک بتدی و شا ه یک بتدی همچوب نانوسی     

ر زر صاانت  الکترونیک ور ساارع  ارا کوانند باندیدای خوبیها، به زلیو مد کرابرزی بالسااتیک میلوله

 وذیری بیشتری زر  ضور آلایشها انتطاهها  به آبها نسا   به نانوسای   بگیرندب فضاای خالی نانولوله 

های ویناز، به منرور وارز برزب ها به عنواب ساایساات  کواب از فضااای زاخلی آبزهدب همچنین میمی

با موفقی  سااانتز، و مکانیزم  GaNهای ب نانولولهها اساااتهاز  برززاروهاا، مواز شااایمیاایی و ملکو   

با کو ه به موارز ذبر شد  ما زر این . ها بررسی شد  اس گیری، وایداری و خواص الکترونیکی آبشکو

های  زئی و بلی، و  ال فرااو ارااد زاری  به بررساای خواص الکترونی نریر ساااختار نواری و چگالی

 GaNهااای ناانولولااه  -2)آرمچیر، زیگزاگ( و  GaNلص هااای خاا ناانولولااه  -1خواص مغناااطیسااای  

ی کابا چگالی، با بد ی فلزی بنرزازی ب مصاساا ا  ما زر چارچون نرریهیافته با عناصاار واسااطهآلایش

های اکمی و کقریب ی بسا  کابا مو  بر  سب کربیب خطی اوربیتا  به بر وایه SIESTAمصاسا اکی  

می  ک ازلی از کقریب شیب کت -ه اسا ب برای کابا هم ستگی شا ه وتانسایو اساتوار اسا ، انگام گرفت    

                                                
1 Miniaturization  
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 ای ب( استهاز  برز PBE( ورزو، برک، انزرهوه )GGAیافته )

 

 سازی پارامترهابهینه 4-2

ابتدا ا و از وروز به بصث زر مورز مصاسا ا  انگام شااد  و نتایج، به مترفی کتدازی از وارامترها  

بایس  آب وارامترها ر مصاس ا  و افزایش سرع  همگرایی، میبه به منرور افزایش زا ، باهش زر ام

بندی )به کتداز نقاط زر فضای و برزار ش که 1ورزازی ب این وارامترها شامو انرژی اطارا بهینه برز، می

 زهی ب ا مخترر کوضیصی میباشند به زر اینبند( میواروب را مشخص می

 

 انرژی قطع  4-2-1

 باشد:می انرژی اطا به زو صور 

و                VASPباه منرور مصادوز برزب بسااا   مو  اموا  کخا  زر بادهااای مصااسااا ااکی نریر        -1

Quantum ESPRESSO  ای بوهن شااا  بر  ساااب اموا  وایه کخ  بسااا  زاز   کوابا مو  کک ذر

ħ2انرژی بالا )شااوندب به زلیو اینکه  مو  بساا  برای اموا  کخ  با می

2𝑚 
|𝑘⃗ + 𝐺 |2 به کدریج باهش )

ها از یک مقدار  دی هایی به انرژی آبکواب این  مو  مو  کخ  را به ازای برزار مو د، مینا یااب می

شاوز بیشاتر شوز، صهر زر نرر گرف  و کنها  موکی را نگه زاش     ا انرژی اطا نامید  میبه اصاطو 

کر اسااا ب بنابراین با این بار کتداز از انرژی اطا وایین( 1-6)ی ها ط ق رابطهبه انرژی  ن شااای آب

 یابدب  شوز، و  گ  مصاس ا  باهش میی کخ  زر بس  مصدوز میکوابا وایه

های فیزیکی مانند چگالی بار، وتانسایو و انرژی زر ساختارهای  ی بسایاری از بمی  برای مصاسا ه  -2

های فیزیکی از فضاااای واروب به  قیقی، و بلتکس ی ی بمای، همچنین ک دیو فوریهمتناون و زور 

ها، ما این ی این انتگرا باشی ب به منرور مصاس هها میهایی زر این فضاگیریی انتگرا نیاز به مصاس ه

                                                
1 Cutoff energy  

(6-1) ħ2

2𝑚 
|𝑘⃗ + 𝐺 |2 ≤ 𝐸𝑐𝑢𝑡  
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بندی شد  ی بین این نقاط زر فضای ش کهبنی ب زر فضای  قیقی اگر فاصلهبندی میفضااها را ش که 

 زهی ، رابطه آب با انرژی اطا به صور  زیر اس :نمایش  𝑥∆ را با

(6-2) 𝑘𝑐 =
𝜋

∆𝑥 
         𝐄𝑐𝑢𝑡= 

ħ2𝑘𝑐
2

2𝑚𝑒
         𝑖𝑓 𝑚, ħ = 1        ∆𝑥 =

𝜋

√2 𝐸𝑐𝑢𝑡
 

باشادب هرچه مقدار انرژی اطا بیشاتر شوز،   انرژی اطا می 𝐸𝑐𝑢𝑡برزار مو  کخ  اطا و  𝑘𝑐به زر آب  

ها شوزب زر نتیگه کتداز بیشتری از آبها بیشتر میی نقاط بمتر، و کتداز آبی  قیقی فاصلهزر شا که 

شوزب یی  قیقی مگیری زر ش کهبنند و این باعث افزایش زا  انتگرا گیری مشارب  میزر انتگرا 

طا باشد، انرژی اهای اکمی مینکه بر اساا  بس  کابا مو  بر  سب اوربیتا  به زلیو ای SIESTAبد 

                                                          باشدب  کتریف شد  برای آب، مورز زوم می

 در فضای وارون Kبندی و تعداد نقاط بردار شبکه 4-2-2

ها بسایار زیاز اس ب از آنگا  ها و زر نتیگه کتداز الکتروبزر یک  امد کناوبی نامصدوز، کتداز اک 

هایی مثو چگالی ی بمی اند، باید برای مصاساا هی  امد گسااترز ای روی همهبه کوابا مو  کک ذر 

اند، مصاس ه   شد ، کتداز زیازی کوابا مو  به به صاور  مصدوز زر فضا گسترز   𝑟ی زر نقطه 𝑛(𝑟 )بار 

کتداز کابا مو    𝑁𝑒~1023ی مصاس ه کوانی  مساله، می(3-6)ی بلوخ متازله شوندب با استهد  از اضیه

زر منطقه او  بریلوئن و به ازای کتداز مصدوزی نوار باهش  𝜓𝑛𝑘(𝑟 )ی را به مساااله 𝜓𝑖(𝑟 )ای کک ذر 

 زهی ب  

(6-3) 𝜓𝑛(𝑘⃗ , 𝑟 + 𝑅⃗ ) = 𝜓𝑛(𝑘⃗ , 𝑟 )𝑒
(𝑖𝑘⃗ .𝑅⃗ )  

کواب انتگرا  گیری ، میندبه نززیک ه  هساتند بسیار مشابه ا   𝑘⃗ ا به کوابا مو  مربوط به نقاط از آب

ای ی ناویوستهرا با  ما روی مگموعه  𝑘ی نقاط)به زر بخش انرژی اطا کوضای  زاز  شد( روی همه 

ی او  بریلوئن را زر منطقه 𝑘کقریاب ززب اگرچاه اصاااولا باید کوابا مو  به ازای کمام نقاط    𝑘از نقااط  

برای  .بادانی ، اما زر عمو بافی اسااا  کوابا مو  زر کتداز مصدوزی از این نقاط را زاشاااته باشااای   
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از گهای متتدزی برای ایبندی بنی ب روشگیری روی این نقاط، باید فضاااای واروب را شااا کهانتگرا 

بری  روش از آب بهر  می SIESTAزر مرا ا ارائه شاااد  اسااا ب روشااای به زر بد   𝑘شااا که نقاط 

وذیرز به زر  ال  ای ساختار انگام میبندی زر راستاهای آزازی و زور باشدب ش کهمنخارسا  وک می 

𝑁بلی باه صاااور    × 𝑀 × 𝐾 3باشااادب این وارامترها اعداز صاااصی  )می≠  𝑁, 𝑀, 𝐾 منرور ( به

و ی آزازی مثهایی با سه زر هباشندب برای سیست بندی فضاای واروب زر راستاهای مختلف می شا که 

= 𝑎ی یکساب )ای به برزارهای ش کههای بنهسیست  𝑏⃗ = 𝑐 (  زارند به صور )𝑁 × 𝑁 × 𝑁 برای ،)

, 𝑏⃗ها با زو زر ه آزازی زر راساتای  های زوبتدی مثو گرافنشا که   𝑎⃗⃗⃗   𝑐زر راستای و زر ه مصدوزی    

𝑁به صاور  )  × 𝑁 ×  هاها، نانو سی (، برای سااختارهای یک بتدی و ش ه یک بتدی همانند نانولوله 1

1)به صااور     𝑐ها با زر ه آزازی زر راسااتای و نانو ری وب × 1 × 𝑁)   و برای ساااختارهایی با سااه

, 𝑎ی مصدوزی  زر ساه راستای    زر ه 𝑏⃗ , 𝑐    وذیرز به انگام می 1×1×1ها به صور  همانند ملکو

باشادب هرچه سلو  و ساختار مورز بررسی ما ابتاز بزرگتری زر فضای  زر منطقه بریلوئن می Γاین نقطه 

 بابتاز بوچکتری خواهد زاش  و بلتکس ا قیقی زاشته باشد، فضای واروب آب )منطقه بریلوئن( متناس 

بمتری زر منطقه بریلوئن  𝑘و نقاط  بنابراین هرچه فضاااای واروب بوچکتر شاااوز به کتداز مش بندی

 نیازمندی ب

 

 یافتهخالص و آلایش GaNتعیین پارامترهای ورودی نانولوله  4-2-3

 انرژی قطع  4-2-3-1

اشااار  شااد، یکی از وارامترهای وروزی به انتخان زرساا   1-2-6با کو ه به آنچه به زر بخش 

شااوز، کتیین میزاب انرژی اطا آب باعث افزایش ساارع  همگرایی و باهش خطا زر امر مصاساا ا  می

 ی این وارامتر بهبررسی مقدار بهینه شد  ،کو هساختارهای مورز  بثر مناساب می باشادب با کو ه به   

( و آرمچیر n,0های زیگزاگ )زو گرو  از نانولولهبررسی ب لذا با کو ه به ازای هر ساختار امکاب وذیر ن وز

(n,n  خاالص )GaN،   ( و یک 3,9ی زیگزاگ خالص )واارامتر انرژی اطا منااساااب به ازای یک نانولوله
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عدم  ضور ناخالری از و برای کمام مصاس ا  زیگر، زر  ضور و کتیین ( 6,6ی آرمچیر خالص )نانولوله

ب برای بدس  آورزب مقدار بهینه و مناسب این وارامتر، کمام وارامترها به غیر از انرژی شاد  آب بهر  برز 

به آب وارامترها خوز باعث بروز  شوزاطمیناب  اصاو   کا شاد اطا، زر فایو وروزی زایق و بالا انتخان 

های متهاو  زاز ، و انرژی بو به ازای انرژی اطا ند، سنس انرژی اطا را زر هر مر له کغییرخطا نگرز

 بشد  اس گزارش  1-6ی خالص، زر  دو  و شکو ب نتیگه به ازای زو نوع نانولولهشدبررسی 

 

 ب(6,6نانولوله )ن: (3,9: نموزار انرژی اطا بر  سب انرژی بو الف: نانولوله )1-6شکو                     

 ب(6,6)و آرمچیر  (3,9) انرژی بو بر  سب انرژی اطا برای زو نانولوله خالص زیگزاگ :1-6 دو 

 (Ryانرژی اطا) 263 333 363 633 633 633 933

9664/36426- 

 

9633/36426- 

 

9366/36426- 

 

9363/36426- 

 

9293/36426- 

 

6613/36426- 

 

6636/36426- 

 

 eVبو انرژی

(3,9) 

 
2446/23933- 

 

2462/23933- 

 

2436/23933- 

 

 

2416/23933- 

 

 

2663/23933- 

 

2343/23933- 1966/23933- 

 

 eVبو انرژی

(6,6) 

 

ی ، کغییرا  انرژی بو بر  ساااب انرژی اطا به ازای هر زو نانولوله1-6باا کو اه باه  دو  و نموزار    

GaN از ،Ry 633   ر ، لذا این مقداافتداکها) نمیباه بتد روند یکنواختی زاشاااته و کغییرا  زیاز انرژی

 برای انرژی اطا زر کمام روند مصاس ا  به عنواب وارامتر بهینه انتخان گرزیدب

 در فضای وارون Kبندی و تعداد نقاط بردار شبکه 4-2-3-2

ه  ساارع  همگرایی و زا  نتایج، بهینه بایساا  به  وارامتر زیگری به بتد از انرژی اطا می
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کوضی   2-2-6طور به زر بخش می باشدب هماب 𝑘شوز کتداز نقاط و برزار مش بندی زر فضای واروب 

کوس  روش منخارس  وک و زر راستای آزازی و  SIESTAزاز  شاد این مش بندی زر بد مصاس اکی  

زر فضااای  قیقی، به زلیو بوچکتر شاادب  گیرز و با بزرگتر شاادب ساااختارای ساااختار انگام میزور 

مورز نرر ب از آنگا به ساااختار اسا  فضاای واروب به کتداز مش بندی و نقاط بمتری زر این فضاا نیاز   

به زر زو راستای  شاد  اس  باشاد و یک بتدی اسا ، شارای  مرزی به این صاور  اعما      مینانولوله 

𝑏 و 𝑎  زر  شاااوزببنش زر این راساااتاها  لوگیری بره منرور شاااد  اسااا  کا از به انداز  بافی خو

1مش بندی به صور  زر نرر گرفته شد  و ای ساختار رفتاری زور برای   𝑐 راستای × 1 × 𝑁  انتخان

گرزیدب باز با کو ه به اینکه ساااختارهای مورز بررساای زیاز بوزند، امکاب بهینه برزب این وارامتر برای  

از صص  و زا  آب  کا شاد ی بافی بالا اختیار به انداز  𝑁بمی   کمام سااختارها ن وز، زر نتیگه مقدار 

های خالص )آرمچیر و زیگزاگ( ب مقدار این وارامتر زر نانولوله اصو شوززر نتایج مصاسا ا  اطمیناب  

GaN      های و زر نمونه 1×1×133باه باه صاااور  یااختاه وا د زر نرر گرفته شاااد  بوزند، برابر با

بزرگتر شادب ساختار زر فضای  قیقی )به صور  ابر یاخته( و متناس ا بوچکتر   یافته با کو ه بهآلایش

 ب  شد  اس اختیار  1×1×63شدب فضای واروب آب، برابر با 

 

 هاپایه مجموعه  4-2-3-3

ناسب        ی مبند انتخان یک وایههایی به به افزایش زا  مصاس ا  بمک مییکی زیگر از بمی 

طور به زر فرو باشادب هماب ی سااختار مورز بررسای می  های کشاکیو زهند  های اک به ازای اوربیتا 

بر  سب  ش  را-ای بوهن کوابا مو  کک ذر  SIESTAسوم با  زئیا  بیشتر بیاب شد، بد مصاس اکی 

های اکمی را می کواب به صور  زهدب به اوربیتا های اکمی بسا  می های اوربیتا کربیب خطی از وایه

های بروی زر نرر گرف ب زا  مصاسا ا  وابساته به شکو و    اصاو ضارن کابا شاتاعی زر هماهن    

مقدار آب خار   شوز یتنیمصدوز می 𝑟𝑐هاسا ب اسام  شتاعی کوس  وارامتری به اس    انداز  این وایه

بس  زاز   ξهای چندگانه زکا کوانند کوس  کتدازی از وایههای اکمی میشوزب وایهاز این شاتاع صهر می 
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 )( (𝑙 و𝑚های بروی )وابسااته به زو عدز بوانتومی شااوز به هماهن شااوندب هر اوربیتا  زکا مربوط می

وگانه، سه گانه برای یک، زو و سه کابا مشاترک با کابا شاتاعی متهاو ، بدین صور  به زکای یگانه، ز  

کر برزب زر نرر ی اط ید  غنیهای وایهکواب با شاااامو برزب اوربیتا شاااتاعیب این اوربیتا  ها را می

های اط ید  به منرور زر نرر گرفتن کغییر شاااکلی اسااا  به به عل  ایگاز ویوند رخ گرفتن اوربیتا 

عموما  وابی با بیهی  بالا با هزینه مصاساا اکی ب  )زماب( ( DZPزهدب  ال  زکای زوگانه اط ید  )می

 بشد  اس  های اکمی، بهر  برز مصاس ا  از این وایه به ازای اوربیتا  یبندب لذا زر کمامفراه  می

 

 )زیگزاگ،آرمچیر( GaNهای خالص بررسی خواص الکترونی نانولوله 4-3

 بهینه سازی ساختار 4-3-1

وارامترهای مورز نیاز برای انگام مصاسااا ا ، اولین عملی به باید ا و از بتاد از بهینه ساااازی  

باشادب زر این اساام   ها میبررسای خواص الکترونی انگام بگیرز، بهینه ساازی ساااختار و مواتی  اک   

ورزاخته ( به مطالته زینامیک یونی و نیروهای بین اکمی MDکوسااا  رهیاافا  زیناامیاک مولکولی )    

نامیک مولکولی متهاوکی برای این امر و وز زارز، ولی زر مصاسااا ا  از روش های زیب روششاااوزمی

 بنند و زرهای اکمی زائما کغییر میبه کوس  آب مواتی  و  ایگا    شدبهر  برز 1(CGشایب همیو  ) 

به انرژی بو ساااختار و  فاینمن کا زمانی-ها کوساا  روش هلمن های متهاو  نیروی بین آبوضااتی 

ی یابدب زا  نیروی بین اکمی و بیشینهها، بمینه شاوز ازامه می ها و یوبمواتی  اک سایسات  به ازای   

ای هکواب به  ایگا ب با بهینه برزب سااااختار میشاااوز، به عنواب وارامتر وروزی کتریف میکغییرا  آب

 یی کتازلی و همچنین طو  ویوندهای اکمی، به منرور بررساای خواص الکترونهای شاا کهاکمی، راب 

های مهمترین وارامترهای وروزی زر نرر گرفته شد  برای مصاس ا  نانولوله 2-6یاف ب زر  دو  زس 

 ب  ندخالص )آرمچیر، زیگزاگ( آورز  شد  ا

 

                                                
1 Conjugate Gradients 
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 بخالص GaNزیگزاگ( -های )آرمچیروارامترهای وروزی مصاس ا ، برای نانولوله :2-6 دو 

 1p6 2s613d3 (Gaآرایش لایه ظرفی  اک  گالیوم ) وتانسیوش ه  کقریب بد

 3p22s2 (Nآرایش لایه ظرفی  اک  نیتروژب ) GGA(PBE) ک ازلی-کابتی هم ستگی

 (CGشیب همیو  ) (MDروش زینامیک ملکولی ) 𝑘 133×1×1بندی فضای برزار ش که

   همگرایی نیرو Ry 633 انرژی اطا
eV

Å
336/3≤  

 (DZPگانه اط ید  ) 1 هامگمو عه وایه 13-6 همگرایی چگالی بار

 

 

 ثابت شبکه 4-3-1-1

، یک سایسات  کناوبی کوس  کخریص یک سلو  وا د با سه برزار   SIESTAزر بد مصاسا اکی  

شوزب اگر سیست  مورز نرر زارای مصدوزی  ها زر زاخو این سلو  کتیین میشا که و کتیین مکاب اک  

کواب شرای  مرزی مناسب را اعما  ابتازی باشاد، با اعما  خو  مناساب زر راساتاهای مصدوزی ، می   

های زر آب راستاها صره نرر برز از آنگا به سیست  مورز بررسی ما نانولوله هابنش اک برز، و از بره 

های بررسی شد ، باشاند، لذا برای کمام نانولوله زارای سااختاری یک بتدی می  GaNزیگزاگ و آرمچیر 

 (c)و راسااتای مصوری نانولوله  شااد  آنگسااتروم خو  زاز  13 دوز  b ،aای زر زو راسااتای غیر زور 

کا  (CG)ب زرنهای  برای واهلش ساااختارها از روش شاایب همیو  ه شاادزر نرر گرفت ایی زور راسااتا

ب زر فرایند شااد شااوند، بهر  برز  eV/Ang336/3 فاینمن بمتر از - ایی به نیروهای بین اکمی هلمن

، بدین منرور به طی این فرآیند ه  شااادواهلش سااااختاارها گزینه کغییر وارامترهای شااا که فتا   

ر زهای زاخو ش که کواما بهینه شوندب از آنگا به زر زو راستا خو  وارامترهای ش که و ه  مواتی  اک 

 مگموعهباشدب می cباشد، وارامتر مصوری ش که ، کنها وارامتر ش که به اابو بررسی مینرر گرفته شاد 

(، 13,13(، )9,9(، )6,6(، )6,6(، )6,6(، )3,3ی آرمچیر )ولولهنان 6های مورز بررساای، شااامو  نانولوله

(، 3,12(، )3,13(، )3,9(، )3,6(، )3,6(، )3,6(، )3,3ی زیگزاگ )نااانولولااه 6( و 16,16(، )12,12)

یکسااااب، زارای اطر بوچکتر با طو   𝑛های زیگزاگ، نسااا   به آرمچیر با باشااادب نانولوله( می3,16)
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 2-6و نموزار آب زر شااکو  3-6ها زر  دو  نانولوله cی باشااندب وارامتر شاا کهبزرگتری می  cمصوری

به  کریها این وارامتر روند راب شوز با افزایش اطر نانولولهطور به مشاهد  میگزارش شد  اس ب هماب

شاوز به صاورکی به از یک اطر مشخص به بتد کقری ا راب    گیرز و کغییرا  آب بسایار ب  می خوز می

های آرمچیر نساا   به زیگزاگ، کغییرا  وارامتر شاا که  شااوزب با کو ه به بزرگتر بوزب اطر نانولولهیم

باشااادب اما برای نوع زیگزاگ کغییرا  بیشاااتر، و بتد از اطر آنگساااتروم می 26/3کقری ا راب  و  دوز 

زر  ]69[د  زر شااوزب این نتیگه با مقاله گزارش شاا آنگسااتروم همگرا می 4/6متینی، راب  و به  دوز 

 کطابق اس ب

 

 بGaN های: نموزار کغییرا  راب  ش که زر راستای مصوری بر  سب اطر، زر نانولوله2-6شکو
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 بGaN خالص یهانانولوله اطر و )طو  نانولوله( cیمصور یراستا زر ش که راب  وارامتر :3-6 دو 

𝐂 وارامتر

Å
 

 اطر کقری ی

Å
 

نانولوله

زیگزاگ
 

C وارامتر

Å
 

 اطر کقری ی

Å
 

 نانولوله

آرمچیر
 

 کتداز اک 

سلو  وا د
 

236/6 6/3 (3,3) 266/3 6/6 (3,3) 12 

666/6 66/6 (3,6) 249/3 26/9 (6,6) 23 

434/6 63/6 (3,6) 263/3 63/12 (6,6) 26 

419/6 46/6 (3,6) 263/3 41/16 (6,6) 32 

429/6 49/9 (3,9) 261/3 39/14 (9,9) 34 

436/6 6/13 (3,13) 261/3 19/16 (13,13) 63 

464/6 66/12 (3,12) 262/3 66/21 (12,12) 66 

463/6 66/16 (3,16) 263/3 34/26 (16,16) 64 

 

 

 طول پیوند   4-3-1-2

های (، را برای نانولولهGa-N) Nو  Gaزر این اساااما  اراااد زاری  طو  ویوناد کتاازلی بین    

گرزآوری شد  اس ب همچنین  6-6گزارش بنی ب نتایج این گزارش زر  دو   GaN)زیگزاگ، آرمچیر( 

رساا  شد   3-6ها زر شااکو ها، به ازای کغییر اطر آبزر نانولوله Nو  Gaنموزار کغییر طو  ویوند بین 

اطراه خوز طو  ویوند مشابه و  Nبه با زو بندب اطراه خوز ویوند برارار می Nبا سه  Gaاس ب هر اک  

اطراه  Nو ساااه  Gaبندب گرچه، اختوه طو  ویوندها بین با زیگری، طو  ویوندی متهاو  برارار می

 یابدب  باشد و زر اطرهای بالاکر این اختوه به  دااو باهش میخوز، زر اطرهای وایین بیشتر می

 ب Åبر  سب  GaNهای زر نانولوله Ga-Nطو  ویوند  :6-6 دو  

(16,16) 

 

(12,12) 

 

(13,13) 

 

(9,9) 

 

(6,6) 

 

(6,6) 

 

(6,6) 

 

(3,3) 

 

 نانولوله آرمچیر

 
691/1 

691/1 

692/1 

692/1 

692/1 

693/1 

693/1 

693/1 

696/1 

696/1 

696/1 

696/1 

93/1 

93/1 

912/1 

923/1 

Ga-2N 

Ga-1N 

(3,16) 

 

(3,12) 

 

(3,13) 

 

(3,9) 

 

(3,6) 

 

(3,6) 

 

(3,6) 

 

(3,3) 

 

 نانولوله زیگزاگ

 696/1 

693/1 

694/1 

693/1 

699/1 

696/1 

931/1 

694/1 

936/1 

696/1 

936/1 

699/1 

926/1 

936/1 

966/1 

916/1 

Ga-2N 

Ga-1N 
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( با Ga-1Nی زیگر )همسایه N( نسا   به  Ga-2Nاش )همساایه  Nو زو  Gaکغییرا  طو  ویوند بین 

آنگستروم زر اطرهای  96/1باشد و از  دوز افزایش اطر زر نانولوله های زیگزاگ، بیشتر از آرمچیر می

 باشدب  آنگستروم زر اطرهای بزرگتر متغیر می 69/1وایین کر کا 

 

های  اش بر  سب اطر زر نانولولههمسایه N( Ga-1N( وزیگر )Ga-2Nبا زو ) Ga: روند کغییر طو  ویوند 3-6شکو

 بخالص الف( آرمچیر ن(زیگزاگ
 

( Ga-Nنشااب زاز  شاد  اس ، با افزایش اطر، شاهد باهش طو  ویوند )   3-6طور به زر شاکو  هماب

زر اطرهای بوچکتر روند باهش با افزایش اطر، به خراااوص برای  .باشااای برای زو نوع ناانولوله می 

تدب افهای زیگزاگ بیشاااتر، و زر اطرهای بزرگتر، کغییرا  باهشااای بسااایار بوچک اکها) می نانولوله

آنگسااتروم زر  69/1کواب طو  ویوند کتازلی برای هر زو نانولوله را زر اطرهای متوسا  و بالا  دوز  می

زر شااکو ساااختار    Ga-Nطو  ویوند  ب]42[باشااد خوبی با مقالا  زیگر می نرر گرف  به زر کطابق

 باشدببمتر می ]Å96/1 ]166 ، نس   به ساختار بلوری ورکسای  با طو  ویوند GaNای نانولوله

 

  GaNهای )زیگزاگ، آرمچیر( خالص خواص الکترونی نانولوله  4-3-2

ارار زازب وارامترهای ساختاری بهینه شد ، ساازی سااختارها، با   ی واهلش و بهینهبتد از مر له

ی خواص ی بهینه شااد ، به مطالتههای شاا کههای اکمی و وارامترهای مربوط به راب از  مله مواتی 

ی ساااختار نواری و ورزازی ب زر این بخش به مطالتهفیزیکی، همچوب خاصاای  الکترونی ساااختارها می

 ب   شوزمی ی زیگزاگ و آرمچیر خالص ورزاختههاهای بلی و  زئی نانولولهچگالی  ال 
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 بررسی ساختار نواری 4-3-2-1

کواب از مقدار گاه نواری، مسااتقی  یا غیر مسااتقی  بوزب و روند  با بررساای ساااختار نواری می 

د، اطوعاکی بدسااا  آورزب برای نشاااوها میکغییرا  آب به بسااایاری از خواص فیزیکی مربوط به آب

کا انرژی فرمی بدس  آیدب نکته  شوزانگام میا مصاسا ا  خوز ساازگار   ری ابتدی سااختار نوا مصاسا ه 

گیری زر فضای واروب زر نا یه مه  بتد از انگام مصاسا ا  خوز سازگار، انتخان مسیر مناسب انتگرا  

باشاادب این مساایر زارای بیشااترین کقارب ی نوارهای انرژی میباهش ناوذیر بریلوئن به منرور مصاسا ه 

باشد، مسیر انتگرا  گیری ( میcشدب از آنگا به سیست ، ساختاری یک بتدی زر راستای مصوری )بامی

,0,0به ) Γ(0,0,0)زر فضاای واروب برای مصاسا ه سااختارهای نواری از    
1

2
 )𝑍    صاور  گرفته اس  به

 ایب ساختارهای نواری بدس  آمد  برشوندتین میی واروب ممختراا  نقاط بر  سب برزارهای ش که 

طور اندب همابرسا  شد   6-6های زیگزاگ زر شاکو  و برای نانولوله 6-6های آرمچیر زر شاکو  نانولوله

زارای گاه نواری غیرمستقی   GaNهای آرمچیر شوز، نانولولهمشخص می 6-6و  6-6به از نموزارهای 

ها افزایش اطر نانولولهباشند و گاه نواری با زارای گاه نواری مستقی  می GaNهای زیگزاگ و نانولوله

گرززب زر هر زو نوع نانولوله، روندی افزایشاای زارز و زر اطرهای بالاکر روند آب بندکر و کقری ا راب  می

 های آرمچیر بیشاتر اس ب نتایج به زس  های زیگزاگ نسا   به نانولوله کغییرا  گاه نواری زر نانولوله

زر کمام نموزارهای ساااختار   ب]69، 66، 69[باشااد یهای گزارش شااد  زر کطابق خوبی مآمد  با زاز 

باشاد به با خ  افقی مستقی  نشاب زاز  شد   نواری، ساط  انرژی صاهر بیانگر مواتی  کراز فرمی می  

، کراز فرمی زر وساا  گاه نداها با ه  برابر هر ها و اساا ب زر نیمرساااناهای ذاکی به چگالی الکتروب 

ها بیشتر از به چگالی الکتروب nگیرزب زر نیمرسانای نوع نواری بین نوار ظرفی  و نوار رسانش ارار می

ها بیشااتر از چگالی  هر به   pباشااد، کراز فرمی به نوار رسااانش و زر نیمرساااناهای نوع  ها می هر 

   بگرززکر مییکباشد، کراز فرمی به نوار ظرفی  نززها میالکتروب
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  بGaNهای خالص آرمچیر : ساختار نواری نانولوله6-6شکو
 

 

 بGaN های خالص زیگزاگ: ساختار نواری نانولوله6-6شکو
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های آرمچیر و زیگزاگ، شاااهد این هسااتی  به زر یک سااری اطرها با کو ه به ساااختار نواری نانولوله

(، و زر برخی زیگر نوارهای رساااانش نززیک به کراز pنوارهاای ظرفیا  نززیاک کراز فرمی )رفتار نوع    

وله و کاریر آب زر کواند ناشااای از ارر اطر وانصنای نانولگیرناد به این می (، ارار می nفرمی )رفتاار نوع  

ی نوار اختوه ساااط  انرژی بمینه  4-6و   6-6ب زر زو  دو  ]69[هی ریداسااایوب اوربیتالی باشاااد

𝐸𝑐)رسااانش نساا   به کراز فرمی  − 𝐸𝐹) ی نوار ظرفی  نساا   به کراز فرمی و بیشااینه(𝐸𝐹 − 𝐸𝑣) ،

 هایر نوار ظرفی  )الکتروبی گاه نواری و نوع آب )مساااتقی ، غیرمساااتقی (، همچنین مقدار باانداز 

 Nو  Gaهای برای اک  (Down)های وایین و اسااانین (Up)های بالا ی ظرفی ( به ازای اسااانینلایه

باشندب می 𝑒𝑉اندب وا دهای انرژی زر این  دو  بر  ساب  های آرمچیر و زیگزاگ گزارش شاد  نانولوله

های آرمچیر و زیگزاگ راز فرمی زر نانولولهشااهد کغییرا  سط  انرژی ک  4-6و  6-6با کو ه به  داو  

GaN یگه یابد، زر نتکر انتقا  میهای منهیهای میانی به سم  انرژیباشای ب کراز فرمی زر نانولوله می

 گرززب( می pبه نوارهای ظرفی  نززیکتر ) رفتار نوع 

 

 بها، نس   به نوارهای انرژیو مواتی  کراز فرمی آب GaNهای خالص آرمچیر : گاه نواری نانولوله6-6 دو  

 

 گاه نواری
(𝑒𝑉) 

𝑄𝑈𝑝(N) 

𝑄𝐷𝑜𝑤𝑛(N) 
𝑄𝑈𝑝(Ga) 

𝑄𝐷𝑜𝑤𝑛(Ga) 

𝐸𝐹 − 𝐸𝑣 
(𝑒𝑉) 

𝐸𝑐 − 𝐸𝐹  
(𝑒𝑉) 

 مواتی  کراز

 (eVفرمی  )

نانولوله 

 آرمچیر

63/1  (n-type) 

 غیر مستقی 

643/2 

643/2 

663/4 

663/4 

92/3 91/3 3662/6- (3,3) 

36/2 (n-type) 

 غیر مستقی 

644/2 

644/2 

636/4 

636/4 

12/1 94/3 1432/6- (6,6) 

13/2  (p-type) 

 غیر مستقی 
644/2 
644/2 

636/4 
636/4 

66/3 66/1 4634/6- (6,6) 

16/2  (p-type) 

 غیر مستقی 

644/2 

644/2 

636/4 

636/4 

41/3 66/1 4334/6- (6,6) 

14/2  (p-type) 

 غیر مستقی 

644/2 

644/2 

636/4 

636/4 

46/3 62/1 6432/6- (9,9) 

14/2  (p-type) 

 غیر مستقی 
644/2 
644/2 

636/4 
636/4 

46/3 61/1 6366/6- (13,13) 

16/2  (n-type) 

 غیر مستقی 

644/2 

644/2 

636/4 

636/4 

69/1 66/3 6646/3- (12,12) 

16/2  (n-type) 

 غیر مستقی 

644/2 

644/2 

636/4 

636/4 

46/1 63/3 6432/3- (16,16) 
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   بها، نس   به نوارهای انرژیو مواتی  کراز فرمی آب GaNهای خالص زیگزاگ گاه نواری نانولوله :4-6 دو  

 گاه نواری
(𝑒𝑉) 

𝑄𝑈𝑝(N) 

𝑄𝐷𝑜𝑤𝑛(N) 
𝑄𝑈𝑝(Ga) 

𝑄𝐷𝑜𝑤𝑛(Ga) 

𝐸𝐹 − 𝐸𝑣 
(𝑒𝑉) 

𝐸𝑐 − 𝐸𝐹  
(𝑒𝑉) 

 مواتی  کراز

 (eVفرمی  )

نانولوله 

 زیگزاگ

36/1  (n-type) 

 مستقی 
642/2 
642/2 

636/4 
636/4 

66/3 4/3 6963/6- (3,3) 

66/1  (n-type) 

 مستقی 

643/2 

643/2 

663/4 

663/4 

16/1 62/3 1613/6- (3,6) 

39/2  (n-type) 

 مستقی 

646/2 

646/2 

634/4 

634/4 

26/1 66/3 1196/6- (3,6) 

39/2  (n-type) 

 مستقی 

646/2 

646/2 

636/4 

636/4 

26/1 66/3 3666/6- (3,6) 

39/2  (p-type) 

 مستقی 

644/2 

644/2 

636/4 

636/4 

66/3 61/1 6331/6- (3,9) 

16/2  (p-type) 

 مستقی 
644/2 
644/2 

636/4 
636/4 

43/3 62/1 4463/6- (3,13) 

16/2  (n-type) 

 مستقی 

644/2 

644/2 

636/4 

636/4 

66/1 43/3 4919/3- (3,12) 

14/2  (n-type) 

 مستقی 
644/2 
644/2 

636/4 
636/4 

43/1 63/3 6664/3- (3,16) 

 
 

به ازای اساانین بالا  Nهمچنین زر زو نوع نانولوله، زر اطرهای وایین با کو ه به ب  شاادب بار ظرفی  

(𝑄𝑈𝑝( و اسنین وایین )𝑄𝐷𝑜𝑤𝑛 و افزایش بار )Ga  شاهد انتقا  اندبی بار از اک ،N  بهGa باشی ، اما می

  Gaزر اطرهاای باالاکر مقادار باار ظرفیا  زو اک  برای هر زو نوع ناانولوله راب ، و مقدار آب برای اک        

(636/4𝑄𝑈𝑝(𝐺𝑎) = 𝑄𝐷𝑜𝑤𝑛(𝐺𝑎) N (644/2𝑄𝑈𝑝(𝑁)( و برای اک  = = 𝑄𝐷𝑜𝑤𝑛(𝑁) آیدب ( بدس  می=

رسا  شااد  اس ب با   4-6زر شاکو   GaNهای ند کغییرا  گاه نواری بر  ساب افزایش اطر نانولوله رو

روندی  با افزایش اطر نانولوله GaNکغییرا  گاه نواری زر نانولوله های  4-6کو اه باه نموزار شاااکو   

 واری روندیها، گاه نباشاااد به با افزایش اطر آبهای بربنی میافزایشاای زارز و این برخوه نانولوله 

کر بیشتر و زر اطرهای بالاکر، بمتر ب کغییرا  گاه نواری زر اطرهای وایین]69[ کناوبی و باهشی زارز

ع های زیگزاگ نس   به نوکر، روند کغییرا  گاه نواری زر نانولولهب همچنین زر اطرهای وایینگرززمی

این وژوهش نیمرسانا، با گاه نواری  بررسای شاد  زر   GaNهای باشادب کمام نانولوله آرمچیر، بیشاتر می 

 باشندبمی 𝑒𝑉 3/1بیش از 
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 ببر  سب اطر GaNهای خالص : نموزار کغییرا  گاه نواری زر نانولوله 4-6شکو          
 

 (  PDOS( و جزئی )DOSهای کلی )محاسبه چگالی حالت   4-3-2-2

ی ورزازی  مصاساا ههایی به زر اساام  خواص الکترونی به آب مییکی زیگر از مهمترین بمی 

های الکترونی زر های یک سااایسااات ، کتداز  ال باشااادب منرور از چگالی  ال ها میچگاالی  ال  

کواند و وز زاشااته باشدب باشاد به زر اطراه یک انرژی می زساتر  زر وا د  گ  زر وا د انرژی می 

ها برای اشااغا  شاادب اساا ب   بوزب کتداز  ال  زیازگالی  ال  بالا زر یک نوار انرژی به متنی یک چ

شوی  بدین متناس  به هیچ  التی زر نوار انرژی مورز نرر هرگا  با یک چگالی  ال  صاهر موا ه می 

ه باشند بهای غیر صهر زیر کراز فرمی مربوط به نوار ظرفی  میبرای اشاغا  و وز ندارزب چگالی  ال  

های غیر صااهر بالای کراز فرمی اند و چگالی  ال بامو ور و اشااغا  شااد  T=0زر زمای صااهر مطلق 

باشندب چگالی بامو خالی و اشاغا  نشد  می   T=0اند به زر زمای صاهر مطلق  مربوط به نوار رساانش 

ی آب، و د های کشاااکیو زهنهای  زئی اک ی بلی یاک کربیب، مگموعی از چگالی  ال  هاا  االا   

باشااادب های اکمی آب اک  میهای  زئی اوربیتا های بلی یک اک ، مگموع چگالی  ال چگاالی  ال  

های بلی یک سایساات  برای اساانین بالا )ابثری ( و وایین )االی ( زر کمام  متقارب بوزب چگالی  ال 

ل  و سیست  هیچ خرباشد باشاد به سیست  زارای هیچ اط ش اسنینی نمی ها به این متنی میانرژی
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ها و مقایسااه آب با چگالی های بلی اک زهدب از روی آنالیز چگالی  ال مغناطیساای از خوز نشاااب نمی

گیری نوارهای انرژی )نوار ها نقش بیشاااتری زر شاااکوکواب وی برز به بدام اک  ال  بلی کربیب می

ها کواب سه  اوربیتالی آب تی می هاهای  زئی اک اند و از روی چگالی  ال ظرفی  و رسانش( زاشته

های اطراه کراز فرمی از اهمی  گیری نوارهای انرژی را مشااخص نموزب برای ما چگالی  ال زر شااکو

ها وابسته اس ب نموزار خاصای برخورزار اس ، چوب بسیاری از خواص از  مله رسانش الکتریکی به آب 

 6-6های زیگزاگ زر شااکو  و برای نانولوله 6-6های آرمچیر زر شااکو  های بلی نانولولهچگالی  ال 

زهد به با ی نموزارها ساط  انرژی صاهر، مواتی  کراز فرمی را نشاب می  رسا  گرزید  اسا ب زر همه  

+ 𝑒𝑉 6کا   -𝑒𝑉 6ها بین ی انرژی، برای رس  چگالی  ال اس ب باز خ  چین عموزی نشاب زاز  شد 

 زر نرر گرفته شد  اس ب  

 

 بGaNهای خالص آرمچیر های بو زر نانولوله: نموزار چگالی  ال  6-6شکو              
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 بGaN ی خالص زیگزاگهاهنانولول زر بو یها ال  یچگال نموزار : 6-6شکو 
 

 

های منهی، های مث  ، مربوط به اسااانین بالا و چگالی  ال ، چگالی  ال 6-6و  6-6زر زو شاااکو 

ن های اسنیهای مورز بررسی نموزار چگالی  ال ی نانولولهباشاندب زر همه مربوط به اسانین وایین می 

های هنولولبامو متقارب بوز ، زر نتیگه هیچ اط ش اساانینی مشاااهد  نشااد  و نا  وایینو اساانین  بالا

شوز زهندب همچنین با کو ه به نموزارها، مشاهد  میهیچ خرل  مغناطیسی از خوز نشاب نمی مذبور

و زر نوار رسااانش سااه    )خ  ور روشاان( Nبه زر هر زو نوع نانولوله، زر نوار ظرفی  سااه  اکمهای 

های ایگاز شد  بیشتر اس ، گرچه هر زونوع اک  )خ  نقطه چین روشان( زر چگالی  ال   Gaهای اک 
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های ایگاز شااد  زر زو نوار ناشاای از  ها زارندب چگالی  ال زر زو نوار، سااهمی زر ایگاز چگالی  ال 

ب برای مشااخص کر شاادب سااه  اوربیتالی کک کک اساا  Nو  Gaهای هی ریداساایوب اوربیتالی بین اک 

ها های  زئی آبهای ایگاز شد  زر نوارها، نیاز به رس  چگالی  ال گیری چگالی  ال ا زر شاکو هاک 

باشد، لذا نموزار چگالی ها به یک صور  میها زر کمام نانولولهزاری ب از آنگا به روند ساه  اوربیتالی آب 

ی و یک نوع نانولوله (6,6)ی آرمچیر ، برای یاک نوع ناانولوله  Nو  Gaهاای  زئی برای زو اک    االا   

 ب  اندشد رس   9-6زر شکو  (3,9)زیگزاگ 

 

ن: زیگزاگ  (6,6) ریآرمچ های خالص الف:نانولوله زر  Nو  Gaهای ی  زئی اک ها ال  یچگال نموزار :  9-6شکو

(3,9) GaNب 
 

ها، مربوط شوز، زر نوار رسانش بیشترین سه  زر چگالی  ال طور به زر زو نموزار مشااهد  می هماب

و زر نوار   Nاک   S 2و  Gaاک   S 6و مقادار  زئی   Nاک   p2، بتااد از آب Gaاک   p6هاای  باه اوربیتااا  

 اک   p6آب ، بتد از Nاک   p2های مربوط به اوربیتا  ها،بیشاااترین ساااه  زر چگالی  ال ظرفیا   

Gaهای اطراه کراز فرمی زر هر زو نوار ناشی از هی ریداسیوب اوربیتالی باشادب به صور  بلی  ال  می

اک   S6و  d3های اوربیتا  یهادب با کو ه به نموزارها، نقش چگالی  ال نباشمی p2-Nو  p6-Gaبین 
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Ga  همچنینS2   اکN  کواب نتیگه باشد و میاندک میی انرژی رسا  شاد  بسایار    زر زو نوار، زر باز

های این اند به این موضوع به  ایگزیدگی الکتروبی مغزی کوزیا شد ها زر نا یهگرف  به این  ال 

قارب ها زارای کهای اسنین بالا و اسنین وایین زر نانولولهها اشار  زارزب از آنگا به چگالی  ال اوربیتا 

 اندبهای بالا رس  شد فق  به ازای اسنین های  زئیمشابه بوزند، چگالی  ال 

 

ی یافته با عناصر واسطهآلایش GaNهای بررسیی خواص الکترونی و منناطییی نانولوله   4-4

 فلزی

به  های ا وکرونیک به زر فروی نووای اسنینی مغناطیسی زر شاخهنیمرسااناهای رایق شد  

به زلیو گاه نواری وهن به  GaNباشندب زر میاب نیمرساناها میآب اشاار  شاد، زارای اهمی  فراوانی   

 زر ی زمای بوری بالای میزباب مناسااب  ه  آلایش ک دیو برز  همچنین مشاااهد را به یک ماز آب

ای ارار شااوز، مورز کو ه ویژ آلایید  می Cr و Mnی زمای اکا) زر این کربیب هنگامی به با مصدوز 

های آب صاور  گرفته اس ب با  این ماز  بیشاتر بر روی نانو سای    گرفته اسا ب آلایش نانوسااختارهای  

ی آلایش این شااکو ها و بارهای بمی به بر روها، خواص و شااکو ساااختاری نانولوله کو ه به ویژگی

های اخیر، ارااد زاری  به سااختاری، زر نیمرسااانای مورز نرر انگام گرفته اساا  و سانتز آب زر سااا   

هایی ی مغناطیسی بنرزازی ب نانولولهبررسای خواص الکترونی و مغناطیسای آب زر  ضور عناصر واسطه  

 (3,9)و  (3,6)و زیگزاگ  (6,6( و )3,3)آرمچیر  هایاند شاااامو نانولولهبه مورز بررسااای ارار گرفته

کقری ا زارای اطرهای مشااابه به زو  (3,9) و( 6,6های )( و نانولوله3,6) و( 3,3)های هسااتندب نانولوله

باشاااندب ابتدا ا و از ی بتدی زر اطرهای بالاکر میکر و زو نانولولهی او  زر اطرهاای واایین  ناانولولاه  

روریساا  وارامترهای وروزی به منرور انگام مصاساا ا  با ، ضااهای آلایش یافتهبررساای خواص نانولوله

 بنداگرزآوری شد  6-6رامترها زر  دو  زا  بافی کتیین گرززب این وا
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 بوارامترهای وروزی  ه  مصاس ا  :6-6 دو 

 1p6 2s613d3 (Gaآرایش لایه ظرفی  اک  گالیوم ) ش ه وتانسیو کقریب بد

 3p22s2 (Nآرایش لایه ظرفی  اک  نیتروژب ) GGA(PBE) ک ازلی-هم ستگیکابتی 

  2s63d3 (Vآرایش لایه ظرفی  اک  گالیوم ) 𝑘 63×1×1بندی فضای برزار ش که

 1s66d3   (Crآرایش لایه ظرفی  اک  گالیوم ) Ry 633 انرژی اطا

 2s66d3 (Mn)آرایش لایه ظرفی  اک  گالیوم  13-6 همگرایی چگالی بار

eV همگرایی نیرو

Å
 2s64d3 (Feآرایش لایه ظرفی  اک  گالیوم ) ≥336/3

 2s66d3 (Coآرایش لایه ظرفی  اک  گالیوم ) DZP هامگموعه وایه

 2s66d3 (Niآرایش لایه ظرفی  اک  گالیوم ) CGشیب همیو   روش زینامیک ملکولی

 

 ( با عناصر واسطه0,5) GaN یافته آلایشی محاسبات نانولوله 4-4-1

 ,V, Cr, Mnی مغناطیسی )کوسا  عناصر واسطه   GaN (3,6)ی  ه  بررسای آلایش نانولوله 

Fe, Co, Ni  اک   23، به شااامو 1×1×2( از یک ابر ساالوGa  اک   23وN باشااد، اسااتهاز  شااد  می

 ،Nهای عناصااار مورز نرر با اک  خواهی با کو ه به اختوه زیاز شاااتاع یونی و میزاب الکتروبب اسااا 

از  اک   ایگزینی یک و زو صور  گرفته اس ب Gaهای  انشاین ساازی عناصر مغناطیسی به  ای اک   

زر  %6گرززب آلایش زر ابرسااالو  انتخان شاااد  می %13و  %6این عناصااار به کرکیب منگر به آلایش 

زر زو فاز  V, Cr, Mn, Fe, Co, Niهاای  زر  ضاااور اک  %13و آلایش  Cr, Mnهاای   ضاااور اک 

( انگام گرف ب زر شااکو 2( و )1فرومغناطیس و آنتی فرومغناطیس زر زو وضااتی  و  ایگا  متهاو  )

زر زو وضتی  زور و نززیک  %13و %6یافته با غلر  به کرکیب سااختار ابر سلو  خالص، آلایش  6-13

با سه نیتروژب اطراه خوز ویوند  ( نمایش زاز  شاد  اسا ب هر اک  مغناطیسی  ایگزین شد ،  2( و )1)

های مغناطیسی با ها زر سااختار مشاخص شد  اس ب مواتی  اک   بند به مواتی   ایگا  آببرارار می

1TM  2وTM اندبها با اعداز مشخص گرزید های اطراه آبو مواتی  نیتروژب 



66 

 

 

 ب2-وضتی  %13یافتهز( آلایش -1وضتی  %13یافته ( آلایش  %6یافته آلایش: الف( ابرسلو  خالص ن( 13-6شکو
 

 GaN (0,5 ) یافته آلایشی بررسی پارامترهای ساختاری نانولوله 4-4-1-1

وس از کتیین وارامترهای وروزی مناسااب  ه  انگام مصاساا ا ، ابتدا باید ساااختار مورز نرر را بهینه 

های ش که و طو  ویوندها را بدس  آورزب ی وارامترهای ساختاری از  مله راب برز و مقدار بهینه شد 

( و TMو طو  ویوندهای عناصار واسااطه مغناطیساای )  Cی مصوری ی راب  شاا کهمقازیر بهینه شاد  

N    هاای اطرافش همچنین طو  ویوناد بین زو اکTM  به ازای  یافتهی آلایشرا زر ابرسااالو  ناانولوله

ی ی راب  ش کهو مقازیر بهینه شد  6-6(( زر  دو  2( و )1)زر زو وضاتی  )  %13و  % 6های غلر 

گزارش  9-6ی خالص زر  دو  افش زر ابرسااالو  نانولولههاای اطر Nو  Gaو طو  ویوناد   Cمصوری 

ی خالص )به استثنای یافته با نمونههای آلایشنانولوله Cهای مصوری ی راب  ش کهب با مقایسهندشد  ا

( 2وضتی  ) %13باشی ب زر آلایش ی خالص می( شااهد باهش این وارامتر نس   به نمونه Mnآلایش 

ها و TMی طو  ویوند بین باشای  لذا فاصله ها میTM ایگاهی زر آلایش به زلیو اینکه شااهد کقارب  

Nش ی مصوری زر آلایی راب  ش کهها، نسا   به یکدیگر یکساب بدس  آمدب با مقایسه های اطراه آب

 ,Vهای و افزایش آب برای اک  Fe, Co, Niهای ی مصوری برای اک ، شاااهد باهش راب  شاا که 13%

Mn  یافته، بیشترین طو  های آلایشباشای ب زر نمونه ( می1( نسا   به آلایش ) 2) زر وضاتی  آلایش

 مشاهد  شد  اس ب   Mnی آلایش یافته با های اطرافش، زر نمونهNو  TMویوند بین 
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  بGaN (3,6) یافتهآلایشی ی نانولوله: وارامترهای ساختاری بهینه شد 6-6 دو  

𝑑𝑇𝑀2−𝑁6  

(Å) 

𝑑𝑇𝑀2−𝑁5  

(Å) 

𝑑𝑇𝑀2−𝑁4 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑁3 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑁2 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑁1 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑇𝑀2 

(Å) 

وارامتر ش که 

(Å)  C ابر سلو 

-آلایشمیزاب

 آلایند 

 Cr-% 6 361/11 بببببببببببب 966/1 921/1 921/1 بببببببببببب بببببببببببب بببببببببببب

 Mn-% 6 113/11 بببببببببببب 962/1 962/1 992/1 بببببببببببب بببببببببببب بببببببببببب

936/1 924/1 646/1 696/1 646/1 913/1 263/3 366/11 13 % -V- (1) 
936/1 933/1 936/1 966/1 941/1 921/1 221/3 369/11 13 % -Cr- (1) 
323/2 333/2 994/1 946/1 962/1 926/1 296/3 399/11 13 % -Mn- (1) 
912/1 923/1 913/1 913/1 699/1 933/1 363/3 363/11 13 % -Fe- (1) 
646/1 646/1 666/1 646/1 644/1 662/1 263/3 346/11 13 % -Co- (1) 

933/1 691/1 662/1 661/1 666/1 662/1 366/3 363/11 13 % -Ni- (1) 
916/1 916/1 666/1 916/1 916/1 666/1 636/6 364/11 13 % -V- (2) 

916/1 919/1 966/1 916/1 919/1 966/1 626/6 369/11 13 % -Cr- (2) 
994/1 996/1 333/2 994/1 996/1 333/2 644/6 132/11 13 % -Mn- (2) 
921/1 921/1 936/1 921/1 921/1 936/1 634/6 362/11 13 % -Fe- (2) 
663/1 663/1 661/1 663/1 649/1 661/1 629/6 366/11 13 % -Co- (2) 
662/1 662/1 646/1 662/1 662/1 646/1 626/6 363/11 13 % -Ni- (2) 

 

 ب( خالص3,6) GaNی ی ابرسلو  نانولوله: وارامترهای ساختاری بهینه شد 9-6 دو  

𝑑𝐺𝑎−𝑁3 

(Å) 

𝑑𝐺𝑎−𝑁2 

(Å) 

𝑑𝐺𝑎−𝑁1 

(Å) 

 یابرسلو  نانولوله ابر سلو C  (Å)وارامتر ش که      

 (3,6خالص ) 3646/11 936/1 926/1 926/1

 
 

 GaN (0,5  ) یافته آلایشی بررسی خواص الکترونی نانولوله 4-4-1-2

های ی مغناطیسی و ارار زازب مواتی یافته با عناصر واسطهوس از بهینه ساازی ساختار آلایش 

اکمی با وارامترهای سااااختاری بهینه، به بررسااای خواص الکترونی شاااامو سااااختار نواری و چگالی  

های یافته ورزاخته شاد  اسا ب نموزار ساااختار نواری و چگالی  ال   آلایش (3,6)ی های نانولوله ال 

اس ب با کو ه به  شد نشاب زاز   11-6نیز بررسی گرزید به زر شکو  (3,6) ی خالصابرسالو  نانولوله 

ی خالص به ازای هر زو  ال  اسنین بالا و وایین برابر با ی گاه انرژی برای نمونهسااختار نواری انداز  

eV 666/1   به صااور  مسااتقی  و مواتی  کراز فرمی زر انرژیeV1631/6-  بدساا  آمدب با کو ه به

( -𝜇𝐵 /3 333313ها و گشاااتاور مغناطیسااای بدسااا  آمد  زر این نمونه )  ال متقارب بوزب چگالی

 باشدبزارای خاصی  مغناطیسی نمی (3,6) ی خالصکواب نتیگه گرف  به ابرسلو  نانولولهمی
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 ب(3ب6ی خالص )چگالی  ال  ابرسلو  نانولوله : نموزار الف( ساختار نواری و ن(11-6شکو
 

 یافته( آلایش0,5) GaNی ساختار نواری نانولوله 4-4-1-2-1

زرصاااد آلایش زر زو وضاااتی  زور و نززیک  13و  6یافته با های آلایشسااااختار نواری نمونه

ها زو  بوز مصاسااا ا  زر زو فاز به زلیو اینکه کتداز آلایند  13بررسااای شااادب برای زرصاااد آلایش 

یافته زر های آلایشفرومغنااطیس و آنتی فرومغناطیس صاااور  گرف ب نموزار سااااختار نواری نمونه 

-فاز فرومغناطیس-%13) 16-6((، 1وضتی  )-فاز فرومغناطیس-%13) 13-6(  %6) 12-6های شاکو 

فاااز آنتی -%13) 14-6(( و 1وضاااتیاا  )-فاااز آنتی فرومغناااطیس-%13) 16-6((، 2وضاااتیاا  )

 اندب(( نمایش زاز  شد 2) وضتی -فرومغناطیس

 

 ب Mnن ( آلایش  Crالف ( آلایش  %6: ساختار نواری آلایش 12-6شکو
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 ب Niی(   Fe   ) Coز(    Cr  ) Mnن( V( الف( 1وضتی  )-فاز فرومغناطیس %13: ساختار نواری آلایش13-6شکو
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 ب Niی(   Fe   ) Coز(    Cr  ) Mnن( V( الف( 2وضتی  )-فاز فرومغناطیس %13: ساختار نواری آلایش16-6شکو
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 ب Niی(   Fe   ) Coز(    Cr   ) Mnن( V( الف( 1وضتی  )-فروفاز آنتی %13: ساختار نواری آلایش16-6شکو
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 ب Niی(   Fe   ) Coز(    Cr   ) Mnن( V( الف( 2وضتی  )-فروفاز آنتی % 13: ساختار نواری آلایش14-6شکو
 

و مقایسه آب با ساختار نواری  (3,6)ی ی ابرسلو  نانولولهیافتههای آلایشبا بررسی ساختار نواری نمونه

ی خالص مشاهد  شد به نوارهایی زر میاب گاه نواری خالص ایگاز شد  و باعث کغییر شکو نمونه

ی گاه انرژی آب به ازای هر زو اسنین بالا و وایین گرزید  اس ب مقدار و نوع گاه ساختار نواری و انداز 

گزارش  13-6یافته زر  دو  های آلایشفرمی زر نمونهنواری اسنین بالا، اسنین وایین و مواتی  کراز 

 اندب  )م= گاه نواری مستقی     م= گاه نواری غیر مستقی (شد 



92 

 

 بیافته( آلایش3,6: انداز  و نوع گاه نواری اسنین بالا، اسنین وایین و مواتی  کراز فرمی زر نانولوله )13-6 دو 

 آلایند  -میزاب آلایش  (eV) گاه اسنین بالا (eV)گاه اسنین وایین  (eV)مواتی  کراز فرمی 

 Cr - %6   م  132/1 م  96/1 -1362/6

 Mn - % 6   م  321/3 م 961/1 -4962/6

 (1)-فرومغناطیس - V - % 13   م 966/3 م 366/2 -6342/3

 (1)-آنتی فرومغناطیس - V - % 13   م 166/1   م 269/1 -6143/3

 (1)-فرومغناطیس - Cr - % 13 م 634/3 م 342/2 -2339/6

 (1)-آنتی فرومغناطیس - Cr - % 13 م 366/1   م 161/1 -1363/6

 (1)-فرومغناطیس - Mn - % 13 م 241/3 م 361/2 -6663/6

6636/6- 333/3 333/3 13 % - Mn - (1)-آنتی فرومغناطیس 

 (1)-فرومغناطیس - Fe - % 13 م 416/1 م 642/1 -3966/6

 (1)-آنتی فرومغناطیس - Fe - % 13 م 913/1   م 936/1 -3916/6

 (1)-فرومغناطیس - Co - % 13 م 46/1 م 661/1 -6362/6

 (1)-آنتی فرومغناطیس - Co - % 13   م 626/1   م 624/1 -2196/6

 (1)-فرومغناطیس - Ni - % 13 م 432/1   م 663/3 -4646/6

 (1)-آنتی فرومغناطیس - Ni - % 13   م 461/3   م 916/3 -4499/6

 (2)-فرومغناطیس - V - % 13 م 13/1 م 366/2 -6424/3

 (2)-آنتی فرومغناطیس - V - % 13   م 266/1   م 266/1 -6322/3

 (2)-فرومغناطیس - Cr - % 13   م 966/3 م 344/2 -3636/6

 (2)-آنتی فرومغناطیس - Cr - % 13   م 146/1   م 146/1 -3964/6

 (2)-فرومغناطیس - Mn - % 13 333/3 م 999/1 -4129/6

6666/6- 333/3 333/3 13 % - Mn - (2)-آنتی فرومغناطیس 

 (2)-فرومغناطیس - Fe - % 13 م 662/1   م 936/1 -3964/6

 (2)-آنتی فرومغناطیس - Fe - % 13   م 936/1   م 936/1 -3933/6

 (2)-فرومغناطیس - Co - % 13 م 644/1 م 663/1 -2321/6

 (2)-آنتی فرومغناطیس - Co - % 13 م 661/1 م 661/1 -2236/6

 (2)-فرومغناطیس - Ni - % 13 م 491/1 م 666/3 -6999/6

 (2)-آنتی فرومغناطیس - Ni - % 13   م 396/1   م 396/1 -4669/6
 

زر  V, Cr, Mnکغییر شاااکاو نوارهاای انرژی اطراه کراز فرمی زر فااز فرومغنااطیس به ازای آلایش     

زر نوارهای اسنینی وایین اکها) افتاز   Fe, Co, Niیافته با های آلایشنوارهای اسانینی بالا و زر نمونه  

ی ک ازلی شکافتگی اسنینی گاه انرژی بین نوار اسنین بالا و اسنین وایین ناشی از اسا ب کهاو  انداز  

یافته با های آلایشبیشااتر و زر نمونه V, Cr, Mn, Niیافته با های آلایشباشاادب این کهاو  زر نمونهمی

Fe, Co  باشاد به  ابی از میزاب شاکافتگی اسنینی بیشتری زر آلایش ساختار مورز نرر با   بمتر می
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V, Cr, Mn, Ni  سانین بالا و اسنین وایین اطراه کراز فرمی،  اسا ب اختوه گاه نواری بین زو  ال  ا

ی گرزز به نشاب زهند همچنین گشاتاور مغناطیسای غیر صاهر باعث ایگاز یک اط ش اسانینی می    

با  فلزیاساا ب  ال  نی های با اساانین بالا و اساانین وایین زر خواص کرابرزی سااه  متهاو  الکتروب

( با آرایش اسانینی به صور   2ر وضاتی  ) ز Mnزرصادی   13به ازای آلایش  %133اط ش اسانینی  

( و 1زر هر زو وضتی  ) Mnزرصدی  13فرومغناطیسای مشااهد  شدب  ال  فلزی نیز به ازای آلایش   

فرومغناطیسی مشاهد  شدب با کو ه به مواتی  کراز فرمی گزارش ( با آرایش اسانینی به صور  آنتی 2)

از فرومغناطیس )نوار اسنینی به کغییرا  شکلی و نموزارهای ساختار نواری زر ف 13-6شد  زر  دو  

ی خالص ی آب با مواتی  کراز فرمی نمونهاند( و مقایساااهی خالص زاشاااتهبمتری نسااا   به نمونه

(eV1631/6-شااااهد آب می ) باشااای  به آلایشV های بالاکر مواتی  کراز فرمی را به سااام  انرژی

با افزایش عدز اکمی شاهد انتقا  مواتی    Mnکا  Vیش بندب از آلا)نززیکتر به نوار رسانش( منتقو می

مگدز شاهد  Feباشای ب زر آلایش  کر )نززیکتر به نوار ظرفی ( میهای وایینکراز فرمی به سام  انرژی 

، شاهد انتقا  آب Niها کا های بالاکر و با افزایش عدز اکمی آلایند  ایی کراز فرمی به سام  انرژی  ابه

کرین مواتی  کراز انرژی فرمی های آلایش شد ، وایینباشی ب زر نمونهکر میوایین هایبه سام  انرژی 

کواب آلایش مشاهد  شدب زر نتیگه می Feو  Vو بالاکرین آب به ازای عناصر   Niو  Mnبه ازای عناصار  

Mn  وNi   ی نوع زر این ساااختار را به عنواب آلایندp  و آلایشV  وFe  ی نوع را به صااور  آلایندn 

 زر نرر گرف ب

 

 GaN (0,5) یافته آلایشی های نانولولهبررسی چگالی حالت 4-4-1-2-2

ی آلایش عناصاار مغناطیساای زر گاه انرژی ساااختار نواری  های ایگاز شااد  به واسااطه  ال 

 زر بخش ا و مشاااهد  شاادب زر این بخش به بررساای چگالی GaN (3,6) ی خالص ابرساالو  نانولوله

های ایگاز شد  ها نشااب زاز به  ال  های آلایش یافته ورزاخته شاد  اسا ب بررسای   های نمونه ال 

لی های اوربیتاگرزز ناشاای از هی ریداساایوب بین  ال اطراه کراز فرمی به باعث اط ش اساانینی می
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d3-TM  وp2-N های ها، چگالی  ال باشاااد، لذا  ه  بررسااای زایقتر آب  ال های اطراه آب می

-6)شکو  1وضاتی   -فاز فرومغناطیس %13(، 16-6)شاکو   %6های آلایید  شاد   بلی و  زئی نمونه

)شکو  1وضتی  -فاز آنتی فرومغناطیس %13(، 19-6)شکو  2وضاتی   -فاز فرومغناطیس 13%(، 16

های ( رساا  شاد  اساا ب چگالی  ال  21-6)شاکو   2وضاتی   -رومغناطیسفاز آنتی ف %13( و 6-23

 2زرصااد )زر  13و  6ها زر آلایش  p2-Nو  d3-TMهای اوربیتالی  زئی رساا  شااد  شااامو  ال   

 باندهای اطراه کراز فرمی ایگاز برز باشند به بیشترین سه  را  ال وضتی  فرومغناطیسی( می

 

 

 ب Mnن(  Crالف (  %6( آلایش p2-Nو  d3-TMهای بلی و  زئی ): چگالی  ال 16-6شکو        
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 ب Ni ی( Fe  ) Coز(  Cr   ) Mnن( V الف(  1وضتی  -فرو  %13های بلی و  زئی آلایش: چگالی  ال 16-6شکو
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 ب Ni ی( Fe   ) Coز(  Cr   ) Mnن(  Vالف (  2وضتی  -فرو %13های بلی و  زئی آلایش: چگالی  ال 19-6شکو
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 ب Niی(  Fe   ) Coز(  Cr  ) Mnن(  Vالف (  1وضتی  -آنتی فرو %13های بلی آلایش: چگالی  ال 23-6شکو

 

 

 ب Niی(  Fe   ) Coز(  Cr  ) Mn( ن Vالف (  2وضتی  -آنتی فرو %13های بلی آلایش: چگالی  ال 21-6شکو
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به صااور    % 13های آلایش یافته زر زو وضااتی  های نمونه ال با کو ه به بررساای نموزار چگالی  

های اسنین بالا و اسنین وایین اطراه کراز فرمی فرومغناطیسای، شاهد یک عدم کقارب زر چگالی  ال  

باشدب یسنینی مباشای ب این عدم کقارب باکو ه به گشتاورهای ایگاز شد ، بیانگر ایگاز یک اط ش ا می

های به ازای هر زو نوار ظرفی  و رساااانش زر  ال  V, Cr, Mnهای اط شااای زر آلایش این  ال 

های اساانینی بالا و زر نوار رسااانش زر زر نوار ظرفی  زر  ال  Fe, Co, Niاساانینی بالا و زر آلایش 

امو ها ب زئی این نمونه هایهای اسانینی وایین ایگاز شد  اس ب با بررسی نموزار چگالی  ال   ال 

های اط شی ایگاز شد  ناشی از هی ریداسیوب اوربیتالی بین مشخص اس  به بیشترین سه  زر  ال 

d3-TM  وp2-Nهای عناصاار مختلف، باشاادب سااه  این هی ریداساایوب زر آلایشها میهای اطراه آب

و از  Mnبه سم   Vاز   Fe, Co, Niو آلایش  V, Cr, Mnمتهاو  اسا ب به این صاور  به زر آلایش   

Fe    به سامNi    با افزایش عدز اکمی شااهد باهش ساه  اوربیتالیd3-TM   و افزایش سهp2-N ها

ها برای d3-TMهای  زئی باشاای ب به منرور زرک بهتر زر کهاو  این سااه ، نموزار چگالی  ال  می

 رس  شد  اس ب 23-6( زر شکو 2و برای وضتی  ) 22-6( زر شکو 1وضتی  )

 

 %13آلایش d3-TMهای  زئی ( و چگالی  ال 3,6ی خالص )های بلی ابرسلو  نانولوله: چگالی  ال 22-6شکو

 ب Fe, Co, Niن(   V, Cr, Mnالف(   1-وضتی -فرومغناطیس
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 %13آلایش d3-TMهای  زئی ( و چگالی  ال 3,6خالص )ی های بلی ابرسلو  نانولوله: چگالی  ال 23-6شکو

 ب Fe, Co, Niن(   V, Cr, Mnالف(  2-وضتی -فرومغناطیس

 

 ,Vزر آلایش  d3-TMهای اوربیتالی چگالی  ال  23-6و  22-6های باا کو ه به نموزارهای شاااکو 

Cr, Mn  های اساانین بالا از زر  الV   به ساامMn   و زر آلایشFe, Co, Ni  های اساانین زر  ال

های وایین کر با افزایش عدز اکمی شااهد یک  ابگایی انرژی به سم  انرژی  Niبه سام    Feوایین از 

باشاای ب همچنین همانطور به زر بخش ا لی مشاااهد  شااد، مواتی  کراز فرمی زر   )نوار ظرفی ( می

 ین سه  اوربیتالی زر نوار ظرفی  ویافته همین رفتار را نشاب زازب از آنگایی به بیشترهای آلایشنمونه

هایی به زهند، زر آلایشکشاااکیو می p2-Nهای را  ال  GaNهای کر زر ناانولوله هاای واایین  انرژی

زر هی ریداسوب  p2-Nهای باشای  سه   ال  کر میها به سام  انرژی های منهی    ال شااهد انتقا 

شااااوزب                                                                     ماای باااسااااتااه d3-TMهااای گاارزز و از ماایاازاب سااااهاا   ااالاا  باایشااااتاار ماای

( 1فرومغناطیس زر وضاااتی  )فاز آنتی %13های بلی زر آلایش  ال  باا بررسااای نموزارهای چگالی 

( )بامو 2های اسنینی بالا و وایین نس   به وضتی  آلایش )شااهد عدم کقارب اندبی زر چگالی  ال  

ها زر ساختار و طو  ویوند متهاوکی کواند ناشی از عدم کقارب مواتیتی آلایند رب( هساتی ب این می متقا

( نس   به وضتی  1( زر وضاتی  ) 6-6اند ) دو  های اطراه خوز برارار برز با نیتروژب TMبه زو 

 شوزب( باشد به باعث کغییر زر هی ریداسیوب اوربیتالی و گشتاور ایگاز شد  می2)
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 GaN (0,5)یافته آلایش یرسی خواص منناطییی نانولولهبر 4-4-1-3

 ی خالصنانولولههایی زر میاب گاه نواری ی مغناطیسی باعث ایگاز  ال آلایش عناصار واسطه 

ی گاه های ایگاز شااد  ساااختار نواری و انداز ی هی ریداساایوب اوربیتالی گرزیدب این  ال به واسااطه

واری های نهای اسانین بالا و اسنین وایین گاه ها به ازای  ال  ضاور آلایند  نانولوله را کغییر زازب زر 

 هایهای اساانینی و ایگاز  ال متهاوکی بدساا  آمد به این کهاو  باعث عدم کقارب زر چگالی  ال 

اط شای اطراه کراز فرمی شاد و به سااختار خاصای  مغناطیسی زازب زر این بخش به بررسی خواص     

ی گشتاورهای مورز نرر به شاامو شاناساایی فاز وایدار مغناطیسای و مصاسا ه      مغناطیسای سااختار  

 شوز، ورزاخته خواهد شدبها میمغناطیسی زر  ضور ناخالری

 

 GaN (0,5) یافته آلایشی شناسایی فاز پایدار منناطییی نانولوله 4-4-1-3-1

شد  مصاس ه و های آلایش به منرور شاناساایی فاز وایدار مغناطیسای، مقازیر انرژی بو  ال    

ها شااامو اساا  به زارای بمترین انرژی بو اساا ب مقازیر انرژیب  ال  وایدار  التیندمقایسااه شااد

( 2( و )1زر زو وضتی  ) %13باشدب آلایش می 13و 6یافته مورز نرر با زرصاد آلایش  ی آلایشنانولوله

مغناطیس بررساای شاادب این زر فاز فرو %6باشااد و آلایش فرو میبه صااور  فاز فرومغناطیساای و آنتی

  -eV 914422/61632ی خالص برابر با  ب انرژی بو نمونهندگزارش شاااد  ا 11-6ها زر  دو  انرژی

ی خالص بیانگر این اساا  به زر  ضااور آلایش  یافته با نمونههای آلایشاساا ب مقایسااه انرژی  ال 

ی انرژی بو چنین با مقایساااهیابدب همانرژی باو افزایش و زر نتیگاه میزاب واایاداری آب باهش می    

باشی ب زر  هر زو وضتی  آلایش زر سااختار، شااهد افزایش آب با افزایش غلر  می   Mnو  Crآلایش 

باشی ب اختوه انرژی مصاس ه می Niبه  V،  شاهد باهش انرژی بو با افزایش عدز اکمی از سم  13%

باشاااد به به صاااور          تی فرو می، اختوه انرژی فازهای فرومغناطیسااای و آن11-6شاااد  زر  دو  

باشدب کتریف شد  اس ب اختوه انرژی مث   بیانگر فاز وایدار فرومغناطیسی می E ∆𝐸 =آنتی فرو - Eفرو

 مصاس ه شد  اس ب %13این اختوه انرژی برای زو وضتی  آلایش 
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GaN (3,6 )ی وایدار زر نانولوله انرژی بین زو فاز و شاااناساااایی فاز فرو و اختوه: انرژی فااز فرو، آنتی 11-6 ادو  

 ب یافتهآلایش

 -میزاب آلایش  (eV)انرژی فرو  (eV)انرژی آنتی فرو  E ∆𝐸 =آنتی فرو - Eفرو فاز وایدار

 آلایند 

......... ......... ......... 649969/63263- 6% - Cr 

......... ......... ......... 949426/63346- 6 % - Mn 

 V - (1) - % 13 -231636/36696 -119669/36696 111626/3 فرومغناطیس

 Cr - (1) - % 13 -639116/36466 -694262/36466 212644/3 فرومغناطیس

 Mn - (1) - % 13 -269629/36929 -619146/36926 663241/3 فرومغناطیس

 Fe - (1) - % 13 -366366/39236 -693666/39236 -264696/3 آنتی فرومغناطیس

 Co - (1) - % 13 -136646/39432 -644919/39432 -341366/3 آنتی فرومغناطیس

 Ni - (1) - % 13 -611336/63363 -929661/63363 -116636/3 آنتی فرومغناطیس

 V - (2) - % 13 -266636/36696 -262146/36696 33636/3 فرومغناطیس

 Cr - (2) - % 13 -469296/36466 -436616/36466 32366/3 فرومغناطیس

 Mn - (2) - % 13 -966329/36926 -663631/36926 136696/3 فرومغناطیس

 Fe - (2) - % 13 -439616/39236 -436461/39236 333663/3 فرومغناطیس

 Co - (2) - % 13 -366623/39432 -393696/39432 -316966/3 آنتی فرومغناطیس

 Ni - (2) - % 13 -936696/63363 -924129/63363 -316436/3 فرومغناطیسآنتی 
 

 های بدساا  آمد ،  ال  وایدار مغناطیساای زر ساااختار مورز و اختوه انرژی 11-6با کو ه به  دو  

به صور  آنتی  Ni و Coبه صاور  فرومغناطیسی و زر آلایش   Mn و Crبه لصاظ انرژی زر آلایش نرر 

به زسا  آمدب فاز وایدار مغناطیسای زر آلایش عناصار یاز شد  زر زو وضتی  متهاو      فرومغناطیسای 

ها از یکدیگر ن وز و زر هر زو وضتی  به یک صور  به زس  آمدب اما  TM( وابساته به فاصله  2( و )1)

ها از یکدیگر، بر نوع فاز مغناطیساای ساااختار ارر ی آبشاااهد این بوزی  به فاصااله Feزر مورز آلایش 

( به صاااور  1) زر وضاااتی  Feگاذارز، به این صاااور  به فاز وایدار سااااختار زر آلایش آب با  می

زسا  آمدب نر  مغناطیسی کوس   ( به صاور  فرومغناطیسای به  2فرومغناطیسای و زر وضاتی  )  آنتی

شااوزب این  ه  های مغناطیساای کتیین میهای مغناطیساای مربوط به یوب ه  شاادگی گشااتاور 

ها زر نیمرسااناهای مغناطیسی  مهمترین آبزر فراو او  به  های ک ازلی به مد  ها بر اساا  شادگی 

 هایبنششوزب زر فلزا  مغناطیسی )عناصر واسطه(، آرایش مغناطیسی و بره ، مربوط میشاد اشاار   

دب اما زر  امدا  کربی ی نزهرخ می هاآبd های ک ازلی به صااور  همنوشااانی مسااتقی  بین اوربیتا  
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تالی بنش ک ازلی و همنوشانی اوربیکو ه به بوکا  برز بوزب و گساترزگی فضاایی بوچک بره   یونی، با 

زهد بنش ک ازلی رخ میزهد، بلکه نوعی زیگر از بره بنش رخ نمیبه صااور  مسااتقی ، این نوع بره 

سی، یبنش بین زو عنرر مغناطبنش ابرک ازلی، بره زر بره شاوزب  بنش ابرک ازلی نامید  می به بره

 گیرزبهای غیر مغناطیساای( صااور  می های رسااانش آزاز یا یوبکوساا  یک مصی  واساا  ) امو 

فرومغناطیسااای و باه کرکیاب مسااافو  رفتار آنتی   غیر مساااتقی  بنش ابر ک اازلی مساااتقی  و بره 

کواند می Mnو  Crدب زر نتیگه رفتار فرومغناطیسای زر  ضور آلایش  نباشا فرومغناطیسای زر مواز می 

کوس   Niو  Coفرومغناطیسی زر  ضور آلایش غیر مستقی ، و رفتار آنتی بنش ابر ک ازلیبره  کوس 

به زلیو اینکه فاز مغناطیساای، با کو ه به  Feکو یه شااوزب زر آلایش  مسااتقی  بنش ابر ک ازلیبره 

کواند بنش زر این مورز مینسااا   به ه  کغییر برز  اسااا ، نوع بره  Feهای فاصااله و مواتی  اک  

هایی به فاز وایدارشاااب به زر میاب آلایش 11-6کو یه گرززب با کو ه به  دو   RKKYکوساا  مد  

باشد به بیانگر می Mnصاور  فرومغناطیسای به زس  آمد، بیشترین اختوه انرژی مربوط به آلایش   

 باشدبزر زماهای بالاکر به ازای این آلایش میوایداری فاز فرومغناطیس 

 

 یافته( آلایش0,5) GaNی بررسی گشتاورهای منناطییی در نانولوله 4-4-1-3-2

با کو ه به آنچه به زر بخش شاناساایی فاز وایدار مغناطیسای بیاب شد، نر  مغناطیسی  ال     

  این  ه گرزز بهوایه کوسا   ه  شادگی گشااتاورهای مغناطیسای عناصار مغناطیساای کتیین می    

یسی کر نر  مغناطگیرزب براین اسا  به منرور کوصیف زایقهای ک ازلی صور  میشدگی کوس  مد 

ها زر TMزر ساااختارهای آلایید  شااد ، گشااتاورهای بلی ایگاز شااد  زر ساااختار و سااه  گشااتاور   

آلایش زر  12-6گزارش شد  اس ب با کو ه به  دو   12-6ها و فازهای بررسای شد  زر  دو   آلایش

Cr  وMn       با افزایش آلایش این عناصار زر فاز فرومغناطیسای، شااهد افزایش گشاتاور بو زر سااختار

باشدب زر فاز فرومغناطیسی می Mnها بیشترین گشتاور موضتی مربوط به اک  باشای ب زر کمام نمونه می

 باشدب  ها میTMبیشترین سه  زر گشتاور بلی ایگاز شد  زر ساختار، ناشی از گشتاورهای موضتی 
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 ب یافته( آلایش3,6) GaNی ها زر نانولولهTM: گشتاور بو ایگاز شد  و سه  گشتاورهای موضتی 12-6 دو 

𝜇TM2 (𝜇B) 𝜇TM1 (𝜇B) 𝜇tot (𝜇B)  آلایند  -میزاب آلایش 

......... 621/3 999999/2 6% - Cr 

......... 436/6 999996/3 6 % - Mn 

666/2 643/2 333336/6 13 % - V - (1)-فرومغناطیس 

663/2- 644/2 333333/3 13 % - V - (1)-آنتی فرومغناطیس 

621/3 631/3 333332/4 13 % - Cr - (1)-فرومغناطیس 

611/3- 663/3 333336/3- 13 % - Cr - (1)-آنتی فرومغناطیس 

466/6 632/6 999996/6 13 % - Mn - (1)-فرومغناطیس 

666/6- 664/6 369461/1- 13 % - Mn - (1)-آنتی فرومغناطیس 

226/6 219/6 333326/13 13 % - Fe - (1)-فرومغناطیس 

142/6- 149/6 333333/3 13 % - Fe - (1)-آنتی فرومغناطیس 

96/2 944/2 999993/6 13 % - Co - (1)-فرومغناطیس 

699/2- 696/2 333333/3 13 % - Co - (1)-آنتی فرومغناطیس 

646/1 666/1 999964/6 13 % - Ni - (1)-فرومغناطیس 

463/1- 461/1 333336/3 13 % - Ni - (1)-آنتی فرومغناطیس 

692/2 692/2 333331/6 13 % - V - (2)-فرومغناطیس 

669/2- 669/2 333333/3 13 % - V - (2)-آنتی فرومغناطیس 

626/3 626/3 333332/4 13 % - Cr - (2)-فرومغناطیس 

62/3- 62/3 333333/3 13 % - Cr - (2)-آنتی فرومغناطیس 

466/6 466/6 333333/6 13 % - Mn - (2)-فرومغناطیس 

46/6- 46/6 333392/3 13 % - Mn - (2)-آنتی فرومغناطیس 

236/6 236/6 999996/9 13 % - Fe - (2)-فرومغناطیس 

233/6- 233/6 333333/3 13 % - Fe - (2)-آنتی فرومغناطیس 

96/2 96/2 333313/6 13 % - Co - (2)-فرومغناطیس 

964/2- 964/2 333333/3 13 % - Co - (2)-آنتی فرومغناطیس 

666/1 666/1 333336/4 13 % - Ni - (2)-فرومغناطیس 

663/1- 663/1 333333/3 13 % - Ni - (2)-آنتی فرومغناطیس 
 

گشتاور بو ایگاز شد  زر  V،Cr ،  Mnهای شاوز زر  ضور آلایش زر فاز فرومغناطیسای مشااهد  می  

گشااتاور بو   Fe ،Co، Niیافته با های آلایشها بمتر و زر نمونهTMساااختار از مگموع گشااتاورهای 

ی ها بر روی گشتاورهاباشادب بررسی ها بیشاتر می TMایگاز شاد  زر سااختار از مگموع گشاتاورهای    

به   V،Cr ، Mnها بیانگر این موضااوع بوز به کمایو زارند زر آلایش TMی های همسااایهNموضااتی 

ها  ه  شوندب زر TMبه صاور  فرومغناطیس به   Fe ،Co ، Niفرومغناطیس و زر آلایش صاور  آنتی 

ی کرکر و زر مورز زوم سه  گشتاور مث  ها زر مورز او  سه  گشتاور منهیTMهای همسایه Nنتیگه 
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زید  شدب زر  Feبنندب بیشترین گشتاور بو ایگاز شد  زر ساختار به ازای آلایش زر سااختار ایگاز می 

ها برااور  TMها( با Nبنش ابرک ازلی نیز  ه  شاادگی گشااتاور مصی  واساا  )زر اینگا مد  بره 

گرززب ها میTMآنتی فرو )فرو( ط ق اصااو طرز وائولی باعث کمایو  ه  شاادگی فرو )آنتی فرو( بین 

( 1ها به لصاظ مقدار، زر وضااتی  آلایش )TMی گشااتاورهای فرو یکساااب نشاادب انداز  زر فاز آنتی

های اطرافشااب باشد به  Nها با کواند ناشای از  عدم کقارب مواتیتی آلایش و طو  ویوند متهاو  آب می

زر  Mnبه ازای آلایش زهد و ها را کص  کاریر ارار میشدگی آبمیزاب هی ریداسایوب اوربیتالی و  ه  

 شوزبزر ساختار می -𝜇B 369461/1(  تی باعث ایگاز یک گشتاور بو منهی به مقدار 1وضتی  )

 

 GaN (3,3 ) یافته آلایشی محاسبات نانولوله 4-4-2

خالص 1×1×3 (، ابرسلو 3,3) GaNی آلایش یافته  ه  بررسای خواص مغناطیسای نانولوله  

ی ا لی  انشااین ، مورز اسااتهاز  ارار گرفته اساا ب همچوب نانولولهNاک   16و  Gaاک   16آب شااامو 

 ایگزینی یک  صور  گرفته اس ب Gaهای ( به  ای اک Mn و Crساازی عناصر مغناطیسی )زر اینگا  

گرززب آلایش زر ابرسلو  انتخان شد  می %11و  %6/6از این عناصر به کرکیب منگر به آلایش اک  و زو 

( بررساای 2( و )1زر زو فاز فرومغناطیس و آنتی فرومغناطیس زر زو وضااتی  و  ایگا  متهاو  ) 11%

  زر زو وضتی %11و  % 6/6یافته با غلر  ساختار ابر سلو  خالص، آلایش 26-6شاد  اس ب زر شکو  

 ( نمایش زاز  شد  اس ب  2( و )1)

 

 ب2-وضتی  %11ز( آلایش  1-وضتی  % 11 ( آلایش  % 6/6: الف( ابرسلو  خالص ن( آلایش 26-6شکو
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سااختار مشاابه ساختار ا و هر اک  مغناطیسی  ایگزین شد  با سه نیتروژب اطراه خوز ویوند    زر این

 ها زر ساختار مشخص شد  اس ب  بند به مواتی   ایگا  آببرارار می

 

 GaN (3,3 ) یافته آلایشی بررسی پارامترهای ساختاری نانولوله  4-4-2-1

بیانگر طو  نانولوله اساا  و طو  ویوندهای به  Cی مصوری ی راب  شاا کهمقازیر بهینه شااد 

زر ابرسلو   TMهای اطرافش همچنین طو  ویوند بین زو اک  N( و TMعناصار واساطه مغناطیسای )   

 13-6)زر زو وضااتی  زور و نززیک( زر  دو   %11و  %6/6های به ازای غلر  یافتهی آلایشنانولوله

های اطرافش زر ابرسااالو  Nو  Gaو طو  ویوند  Cی مصوری ی راب  شااا کهو مقاازیر بهینه شاااد  

 بنداگزارش شد  16-6ی خالص زر  دو  هنانولول

 بیافته( آلایش3,3) GaNی ی نانولوله: وارامترهای ساختاری بهینه شد 13-6 دو 

𝑑𝑇𝑀2−𝑁6  

(Å) 

𝑑𝑇𝑀2−𝑁5  

(Å) 

𝑑𝑇𝑀2−𝑁4 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑁3 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑁2 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑁1 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑇𝑀2 

(Å) 

وارامتر ش که 

(Å)  𝐶 ابر سلو 

-آلایشمیزاب

 آلایند 

 Cr-% 6/6 666/9 بببببببببببب 933/1 926/1 926/1 بببببببببببب بببببببببببب بببببببببببب

 Mn-% 6/6 963/9 بببببببببببب 966/1 966/1 966/1 بببببببببببب بببببببببببب بببببببببببب

692/1 916/1 923/1 664/1 933/1 932/1 236/3 696/9 11 % -Cr- (1) 

939/1 923/1 922/1 933/1 969/1 943/1 233/3 942/9 11 % -Mn- (1) 
669/1 933/1 962/1 669/1 933/1 962/1 694/4 666/9 11 % -Cr- (2) 

936/1 963/1 943/1 936/1 966/1 943/1 663/4 636/9 11 % -Mn- (2) 
 

 ب( خالص3,3) GaNی ی ابرسلو  نانولوله: وارامترهای ساختاری بهینه شد 16-6 دو 

𝑑𝐺𝑎−𝑁3 

(Å) 

𝑑𝐺𝑎−𝑁2 

(Å) 

𝑑𝐺𝑎−𝑁1 

(Å) 

 یابرسلو  نانولوله ابر سلو 𝐶  (Å)وارامتر ش که      

 (3,3خالص ) 6262/9 923/1 912/1 912/1

 

  یافتهی آلایشی مصوری زر نانولولهشوز به راب  ش کهمشاهد  می 16-6و  13-6با مقایسه زو  دو  

اساا ب برخوه ( ( افزایش یافته1زر وضااتی  ) Crزرصااد  11ی خالص )به  ز آلایش نساا   به نمونه

  به ( نساا  Mn ( به زر  ضااور آلایش، شاااهد باهش آب )به  ز زر آلایش  3,6ی زیگزاگ )نانولوله
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زر  Mnزرصد   11به استثنای آلایش  GaN (3,3)ی سااختار خالص بوزی ب زر آلایش ابرسلو  نانولوله 

باشدب می Mnی مصوری زر  ضور آلایش ( بیشاترین راب  شا که  3,6ی )همانند نانولوله (،2وضاتی  ) 

ساااتای ها زر راTM( ارار گرفتن 2زر وضاااتی  ) Mnمصوری زر آلایش  یزلیو باهش راب  شااا که

به یکدیگر با کو ه به بمتر شدب وارامتر طو  ویوند زو  Mnمصوری، همچنین کمایو نززیکتر شدب زو 

TM (TM2-TM1d نس   به آلایش )Cr ( نیز 3,3ی )یافتهی آلایشباشدب زر نانولولهزر هماب وضتی  می

 Mnیافته با ی آلایشهای اطرافش، زر نمونهNو  TM( بیشااترین طو  ویوند بین 3,6) همانند نانولوله

ی طو  ها، فاصلهTM( به زلیو کقارب  ایگاهی زر آلایش 2وضاتی  )   % 11مشااهد  شادب زر آلایش   

 های اطرافشاب، با مقایسه نس   به یکدیگر یکساب بدس  آمدبNبا  2TMو  1TMویوند بین 

 

 GaN  (3,3   ) یافتهآلایشی بررسی خواص الکترونی نانولوله   4-4-2-2

یافته با عناصار واسطه مورز  آلایش GaN (3,3)ی ها برای نانولولهسااختار نواری و چگالی  ال  

نشاب  26-6زر شکو  GaN (3,3)ی خالص بررسای ارار گرفته اسا ب سااختار نواری ابرسالو  نانولوله    

به  eV 63/1زهد به این ساااختار یک نیمرسااانا با گاه نواری غیرمسااتق  زارای مقدار گاه انرژی  می

 خالص این نانولوله زر باشاادب مواتی  کراز فرمی برای نمونهازای هر زو  ال  اساانینی بالا و وایین می

اسنینی بالا و وایین همچنین گشتاور های بدسا  آمدب کقارب نموزار چگالی  ال   -eV 3696/6انرژی 

 باشدبخالص ساختار می (  ابی از غیرمغناطیسی بوزب نمونه𝜇𝐵333126/3 بو بدس  آمد  )

 

 .(3ب3ی خالص ): نموزار الف( ساختار نواری و ن( چگالی  ال  ابرسلو  نانولوله26-6شکو
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 GaN (3,3 ) یافته آلایشی ساختار نواری نانولوله 4-4-2-2-1

و زر   24-6زر شکو  6/6با زرصد آلایش GaN (3,3 )ی یافتههای آلایشسااختار نواری نانولوله 

 26-6و  26-6های ( زر فاز فرومغناطیس به کرکیب زر شکو2( و )1زرصاد زر زو وضتی  )  11آلایش 

 باندرس  شد  33-6و  29-6های فرومغناطیس به کرکیب زر شکوو زر فاز آنتی

 

 ب Mnن ( آلایش  Crالف ( آلایش  %6/6: ساختار نواری آلایش 24-6شکو
 

 

 ب Mnن ( آلایش  Cr( الف ( آلایش 1وضتی  )-فاز فرومغناطیس %11: ساختار نواری آلایش 26-6شکو  
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 ب Mnن ( آلایش  Cr( الف ( آلایش 2وضتی  )-فاز فرومغناطیس %11: ساختار نواری آلایش 26-6شکو

 

 

 ب Mnن ( آلایش  Cr( الف ( آلایش 1وضتی  )-فاز آنتی فرومغناطیس %11: ساختار نواری آلایش 29-6شکو

 

 ب Mnن ( آلایش  Cr( الف ( آلایش 2وضتی  )-فاز آنتی فرومغناطیس %11: ساختار نواری آلایش 33-6شکو
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یافته، شاااهد کغییرا  ساااختار نواری همچنین گاه انرژی های آلایشبا بررساای ساااختار نواری نمونه

ی انولولهی نیافتهی خالص و آلایشی ساختار نواری نمونهباشی ب با مقایسهی خالص مینس   به نمونه

GaN (3,3 )  زرصاااد زر فاز  11و  6/6، آلایش ( 3,6)ی شاااوز باه هماانناد نانولوله   مشااااهاد  می

باعث ایگاز نوارهایی زر میاب گاه نواری اسانین بالا و کغییر ساختار نواری آب   Mnو  Crفرومغناطیس 

ن مقدار و نوع گاه نواری اسنیب نداگرزز زر  الیکه نوارهای  ال  اسنین وایین کغییر چندانی نکرز می

-6زر  دو   (3ب3) GaNی ی نانولولهیافتههای آلایشنمونهبالا، اسنین وایین و مواتی  کراز فرمی زر 

 اندبگزارش شد  16

 ب( 3,3یافته )ی آلایش: انداز  و نوع گاه نواری اسنین بالا، اسنین وایین و مواتی  کراز فرمی زر نانولوله16-6 دو 

 آلایند  -میزاب آلایش  (eV)گاه اسنین بالا  (eV)گاه اسنین وایین  (eV)مواتی  کراز فرمی 

 Cr - % 6/6   م 916/3   م 934/1 -3133/6

 Mn - % 6/6 م 636/3   م 64/1 -6936/6

 (1)-فرومغناطیس - Cr - % 11   م 666/3   م 336/2 -2613/6

 (1)-آنتی فرومغناطیس - Cr - % 11   م 92/3   م 36/1 -2669/6

 (1) -فرومغناطیس  - Mn - % 11   م 369/3   م 949/1 -3699/6

 (1) -آنتی فرومغناطیس  - Mn - % 11 م 434/3 م 626/3 -4313/6

 (2)-فرومغناطیس - Cr - % 11   م 166/3   م 366/2 -2434/6

 (2)-آنتی فرومغناطیس - Cr - % 11   م 361/1   م 363/1 -2166/6

 (2) -فرومغناطیس  - Mn - % 11   م 166/3   م 363/2 -6466/6

 (2) -آنتی فرومغناطیس - Mn - % 11   م 616/3   م 616/3 -6616/6
 

اسااانین بالا و افزایش آلایش زر فاز فرومغناطیسااای باعث باهش گاه نواری  16-6با کو ه به  دو  

ی این اختوه گاه بین زو  ال  اسنینی، باعث افزایش گاه نواری اسانین وایین گرزید  اس ب نتیگه 

ه صور  ب %11گرززب بیشاترین این اختوه زر آلایش  میایگاز یک اط ش اسانینی اطراه کراز فرمی  

یافته با کو ه های آلایشی نمونههمهنتایج  اصو برای ( روی زاز  اس ب 2فرومغناطیس زر وضاتی  ) 

دب یکساااب نشاادب مقدار گاه نواری  نباشااها بیانگر رفتار نیمرسااانایی میبه گاه نواری غیر صااهر آب

کواند ناشی از ( می2( نس   به )1های اسانین بالا و اسانین وایین زر آلایش آنتی فرو وضاتی  )    ال 

های Nها با های متهاو  آبهاا زر سااااختار مورز نرر و طو  ویوند TMعادم کقاارب مواتیتی آلایش   
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یافته با بررسی مواتی  کراز فرمی زر مقایسه با های آلایشاطرافشااب نسا   به یکدیگر باشدب زر نمونه  

 باشی ب می Crافزایش زر آلایش با و  Mn(، شاهد باهش آب زر آلایش -eV 3696/6خالص   ) ینمونه

 

 GaN (3,3  ) یافته آلایشی های نانولولهبررسی چگالی حالت 4-4-2-2-2

یافته با عناصار واساطه بررسای شد  اس ب همانند    آلایش GaN (3,3 )های نموزار چگالی  ال 

های p2-Nو  d3-TMی هی ریداساایوب اوربیتالی نتایج،  ابی از سااه  اابو مو ره (3,6)ی نانولوله

زر زو وضااتی   %11و  % 6/6های اط شاای اطراه کراز فرمی زر آلایش ی آب، زر ایگاز  ال همسااایه

 یافته زر فازهای آلایشهای بلی و  زئی نمونهباشاادب چگالی  ال ( زر فاز فرومغناطیسای می 2( و )1)

( به کرکیب زر 2( و )1زر وضتی  ) %11و زر آلایش   31-6زر شاکو   % 6/6فرومغناطیسای زر آلایش  

فاز آنتی فرومغناطیساای، چگالی   %11ب  زر آلایش ندانشاااب زاز  شااد     33-6و   32-6های شااکو

( به 2( و )1شوز به زر وضتی  آلایشی )های بلی میهای رسا  شاد  فق  شاامو چگالی  ال     ال 

و ه به اهمی  های  زئی، با کب چگالی  ال اندنشاااب زاز  شااد   36-6و  36 -6های کرکیب زر شااکو

 باشندبمی p2-Nو  d3-TMهای ، شامو  ال p2-Nو  d3-TMهای سه   ال 

 

 ب Mnن(  Crالف (  % 6/6( آلایش p2-Nو  d3-TMهای بلی و  زئی ): چگالی  ال 31-6شکو      
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 . Mnن(  Crالف (  1وضتی  -فرو  %11های بلی و  زئی آلایش: چگالی  ال 32-6شکو        

 

 . Mnن(  Crالف (  2وضتی  -فرو  %11های بلی و  زئی آلایش: چگالی  ال 33-6شکو        

 
 . Mnن(  Crالف (  1وضتی  -فرو آنتی %11های بلی آلایش: چگالی  ال 36-6شکو        
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 . Mnن(  Crالف (  2وضتی  -فرو آنتی %11های بلی آلایش: چگالی  ال 36-6شکو           
 

زر فاز فرومغناطیس  TMشااوز به افزایش میزاب آلایش ها مشاااهد  می ال با بررساای نموزار چگالی

گرززب همچنین عدم کقارب هاا زر میاب گاه نواری و باهش میزاب گاه آب می بااعاث افزایش  االا     

های اسانین بالا و اسنین وایین، با کو ه به گشتاورهای بو مغناطیسی  ها زر  ال نموزار چگالی  ال 

های اط شی ایگاز دب  ال باشا میغیر صاهر بدسا  آمد   ابی از اط ش اسانینی اطراه کراز فرمی    

، اطراه کراز فرمی زر نوار Mnو  Crبه ازای آلایش ( 3,6)ی شاد  زر فاز فرومغناطیسی، همانند نانولوله 

زر فاز  Crنسااا   به  Mnظرفیا  و رساااانش زر  االا  اسااانینی باالا رخ زاز  اسااا ب زر آلایش      

های ها زر ایگاز  ال  p2-Nو افزایش سااه   d3-TMفرومغناطیساای شاااهد باهش سااه  اوربیتالی 

فااازآنتی  % 11هاای آلایش  بااشااای ب عادم کقاارب زر چگاالی  االا       اط شااای اطراه کراز فرمی می

( نس   1ها زر وضتی  )TMکواند ناشی از عدم کقارب مواتیتی آلایش ( می1فرومغناطیسای وضتی  ) 

 های اطرافشاب نس   به یکدیگر باشدبNها با ( و طو  ویوند متهاو  آب2به )

 

 یافته( آلایش3,3) GaNی بررسی خواص منناطییی نانولوله4-4-2-3

ی ی خواص مغناطیسااای نانولولهزر این بخش اراااد زاری  به مطالته( 3,6)ی همانند نانولوله

GaN (3,3آلایش )ی ما شااامو بررساای شااناسااایی فاز وایدار مغناطیساای و     یافته بنرزازی ب مطالته

 شوزبها مینمونهی گشتاورهای مغناطیسی زر مصاس ه
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 یافته( آلایش3,3) GaNی شناسایی فاز پایدار منناطییی نانولوله 4-4-2-3-1

 % 11فرومغناطیس زر آلایش و فاز آنتی % 11و  % 6/6انرژی بو فاز فرومغناطیساای زر آلایش 

 14-6( مصاس ه گرزید و نتایج آب زر  دو  3,3) GaNی زر نانولوله Mnو  Crهای زر  ضاور آلایند  

فرومغناطیسی صور  به زر زوفاز فرومغناطیسی و آنتی % 11های آلایش شاد  اس ب زر نمونه گزارش 

گرفته بوزند، اختوه انرژی بین این زو فاز و شااناسااایی فاز وایدار به لصاظ مغناطیساای، نیز زر  دو  

مصاس ه شد  اس ب انرژی   E ∆𝐸 =آنتی فرو - Eفروگزارش گرزید  اس ب اختوه انرژی به صور   6-14

 بدس  آمدب -eV 333669/36423( خالص برابر با 3,3) GaNی بو ابرسلو  نانولوله

 GaN یافته آلایشی وایدار زر نانولوله فرو و اختوه انرژی بین زو فاز و شااناسااایی فاز: انرژی فاز فرو، آنتی14-6 دو 

 (ب3,3)

 -میزاب آلایش  (eV)انرژی فرو  (eV)انرژی آنتی فرو  E ∆𝐸 =آنتی فرو - Eفرو فاز وایدار

 آلایند 

......... ......... ......... 336693/34363- 6/6 % - Cr 

......... ......... ......... 336662/34164- 6/6 % - Mn 

 Cr - (1) - % 11 -321222/36636 -466363/36636 364639/3 فرومغناطیس

 Mn - (1) - % 11 -613919/36669 -266636/36669 226212/3 فرومغناطیس

 Cr - (2) - % 11 -366462/36636 -663261/36636 366391/3 فرومغناطیس

 Mn - (2) - % 11 -626616/36669 -214163/36669 636466/3 فرومغناطیس
 

ی ی آب با انرژی بو نمونهیافته و مقایساااههای آلایشهای بدسااا  آمد  زر نمونهباا کو اه به انرژی  

باشی ب افزایش زرصد آلایش باعث افزایش بیشتر یافته میهای آلایشخالص، شاهد افزایش آب زر نمونه

ارای انرژی بو بمتر ( ز3,6) یهمانند نانولوله Crنس   به  Mnگرززب زر این ساختار آلایش انرژی می

ر زو ها زر  ضور هباشدب فاز وایدار مغناطیسی با کو ه به اختوه انرژیمیزر نتیگه وایداری بیشاتری  

به صاور  فرومغناطیسای بدسا  آمد  اس ب فاز وایدار مغناطیسی زر آلایش عناصر     Mnو  Crآلایش 

زر نتیگه رفتار   از یکدیگر ن وز ها TM( وابسااته به فاصااله 2( و )1یاز شااد  زر زو وضااتی  متهاو  )

کو یه  غیر مساتقی   بنش ابر ک ازلیبره کواند کوساا  می Mnو  Crفرومغناطیسای زر  ضاور آلایش   

 شوزب
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 GaN (3,3 ) یافته آلایشی بررسی گشتاورهای منناطییی در نانولوله 4-4-2-3-2

گزارش شد   16-6( را زر  دو  3,3ی )های آلایش یافته زر نانولولهگشاتاور مغناطیسای نمونه  

ها TMی گزارش شد  شامو گشتاورهای بلی ایگاز شد  زر ساختار و گشتاور موضتی اس ب گشتاورها

 باشدبمی

 (ب3,3)  GaN یافتهآلایشی ها زر نانولولهTM: گشتاور بو ایگاز شد  و سه  گشتاورهای موضتی 16-6 دو     

𝜇TM2 (𝜇B) 𝜇TM1 (𝜇B) 𝜇tot (𝜇B)  آلایند  -میزاب آلایش 

......... 613/3 999994/2 6/6 % - Cr 

......... 663/6 999999/3 6/6 % - Mn 

499/3 639/3 333312/4 11 % - Cr - (1)-فرومغناطیس 

46/3- 444/3 333311/3 11 % - Cr - (1)-آنتی فرومغناطیس 

669/6 633/6 333331/6 11 % - Mn -  (1) -فرومغناطیس 

661/6- 631/6 333336/3 11 % - Mn -  (1) -آنتی فرومغناطیس 

646/3 646/3 999994/6 11 % - Cr - (2)-فرومغناطیس 

436/3- 434/3 333333/3 11 % - Cr - (2)-آنتی فرومغناطیس 

634/6 634/6 333333/6 11 % - Mn -  (2) -فرومغناطیس 

669/6- 669/6 333333/3 11 % - Mn - (2) -آنتی فرومغناطیس 

     

افزایش آلایش زر فاز فرومغناطیساای، باعث افزایش گشااتاور بو زر ساااختار   16-6با کو ه به  دو  

باشدب باهش گشتاور ها میTMگرززب بیشترین سه  زر ایگاز گشتاور بو، ناشی از گشتاور موضتی می

ها های اطراه آبNها ناشای از گشتاورهای منهی  TMبو نسا   به  ما بلی گشاتاورهای موضاتی    

اس ب  Mnو  Crفرومغناطیسی زر آلایش ها به صور  آنتیTMها به Nشدگی باشاد به بیانگر  ه  می

ی مشاهد  گرزیدب یکساب نشدب انداز  Mnبیشاترین گشتاور مغناطیسی موضتی و بو به ازای آلایش  

کواند ناشی از  فرو، می( زر فاز آنتی1ها به لصاظ مقدار، زر وضاتی  آلایش ) TMگشاتاورهای موضاتی   

 های اطرافشاب باشدبNها با عدم کقارب مواتیتی آلایش و طو  ویوند متهاو  آب

 (  5,5( و )0,9) GaN  یافتههای آلایشمحاسبات نانولوله 4-4-3

ی زیگزاگ ه، بر روی زو نانولولهبا عناصر واسط GaNی یافتههای آلایشی خواص نانولولهمطالته
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ها ای مختراار به نتایج بدساا  آمد  زر این نانولوله و آرمچیر با اطر بزرگتر نیز انگام گرف  به اشااار 

ی ا لی  انشین سازی عناصر هاهمچوب نانولولهباشندب می Mnو  Crبنی ب عناصار آلایند ، شاامو   می

( سلو  3,9ی )آلایش زر نانولولهبرای بررسی ارر ب صاور  گرفته اس   Gaهای مغناطیسای به  ای اک  

زر نرر گرفته شد به  انشینی یک و زو عنرر مغناطیسی زر آب،  Nاک   16و  Gaاک   16وا د شامو 

( ساالو  زر نرر گرفته شااد  به  6,6ی )زب زر نانولولهوشاامی % 11و  % 6/6به کرکیب منگر به آلایش 

به  انشینی یک و زو عنرر مغناطیسی زر آب به بوز   Nاک   23و  Gaاک   23شامو  1×1×2صور  

ها و ی این نانولولهیافتههای خالص و آلایشزب سااااختاروشااامی % 13و  % 6کرکیاب منگر به آلایش  

( زر 6,6ی )و برای نانولوله 34-6( زر شاااکو 3,9ی )ها برای نانولولههاای آلایناد  زر آب  مواتیا  اک  

( زر یک 6,6ی )زر زر نانولوله %13( و 3,9ی )زر نانولوله %11اندب آلایش  نشاب زاز  شد 36-6شاکو  

های فرومغناطیسی صور  گرفته اس ب مطابق نانولولهوضاتی  آلایشی زر زو فاز فرومغناطیسی و آنتی 

 بندببا سه نیتروژب اطراه خوز ویوند برارار می  TMیا Gaها نیز هر اک  ا و، زر این نانولوله

 
 ب (3,9)ی نانولوله % 11 ( آلایش یافته % 6/6: الف( سلو  خالص ن( آلایش یافته 34-6شکو

 

 

 ب (6,6ی )نانولوله % 11 ( آلایش یافته % 6/6: الف( سلو  خالص ن( آلایش یافته 36-6شکو       
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 یافته( آلایش5,5( و )0,9) GaN هاینانولولهپارامترهای ساختاری  4-4-3-1

ها و TMی مصوری، طو  ویوندهای بهینه شااد  بین وارامترهای ساااختاری شااامو راب  شاا که

N های اطرافشاااب، و طو  ویوند بینTMهای ها زر نانولولهGaN (3,9( و )آلایش6,6 ) یافته به کرکیب

و طو   Cی مصوری ی راب  شااا کهر بهینه شاااد اندب مقازیگزارش گرزید  19-6و  16-6زر  داو  

 باندگزارش شد  23-6های خالص این زو نانولوله نیز زر  دو  های اطرافش زر نمونهNو  Gaویوند 

 

 بGaN (3,9)یافته  آلایشی ی نانولولهوارامترهای ساختاری بهینه شد  :16-6 دو 

𝑑𝑇𝑀2−𝑁6  

(Å) 

𝑑𝑇𝑀2−𝑁5  

(Å) 

𝑑𝑇𝑀2−𝑁4 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑁3 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑁2 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑁1 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑇𝑀2 

(Å) 

وارامتر ش که 

(Å)  𝐶 ابر سلو 

-آلایشمیزاب

 آلایند 

 Cr-% 6/6 419/6 بببببببببببب 913/1 939/1 966/1 بببببببببببب بببببببببببب بببببببببببب

 Mn-% 6/6 436/6 بببببببببببب 966/1 966/1 966/1 بببببببببببب بببببببببببب بببببببببببب

696/1 931/1 932/1 932/1 933/1 696/1 466/6 434/6 11 % -Cr 
941/1 966/1 966/1 969/1 963/1 966/1 664/6 439/6 11 % -Mn 

 
 

 (ب6,6) GaNیافته آلایش ینانولولهی وارامترهای ساختاری بهینه شد  :19-6 دو  

𝑑𝑇𝑀2−𝑁6  

(Å) 

𝑑𝑇𝑀2−𝑁5  

(Å) 

𝑑𝑇𝑀2−𝑁4 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑁3 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑁2 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑁1 

(Å) 

𝑑𝑇𝑀1−𝑇𝑀2 

(Å) 

وارامتر ش که 

(Å)  𝐶 ابر سلو 

-آلایشمیزاب

 آلایند 

 Cr-% 6 633/4 بببببببببببب 936/1 912/1 912/1 بببببببببببب بببببببببببب بببببببببببب

 Mn-% 6 666/4 بببببببببببب 966/1 966/1 964/1 بببببببببببب بببببببببببب بببببببببببب

939/1 939/1 696/1 939/1 936/1 932/1 692/4 623/4 13 % -Cr 

961/1 961/1 936/1 946/1 946/1 946/1 636/4 666/4 13 % -Mn 
 

 ب(6,6( و )3,9) GaN خالص هایی نانولولهوارامترهای ساختاری بهینه شد  :23-6 دو 

𝑑𝐺𝑎−𝑁3 

(Å) 

𝑑𝐺𝑎−𝑁2 

(Å) 

𝑑𝐺𝑎−𝑁1 

(Å) 

 ینانولوله ابر سلو 𝐶  (Å)وارامتر ش که      

 (3,9خالص ) 429/6 931/1 931/1 694/1
 (6,6خالص  ) 636/4 933/1 699/1 933/1

 

شوز زر هر زو نانولوله، راب  ش که یافته مشاهد  میهای آلایشبا مقایسه وارامترهای ساختاری نانولوله

یافته های آلایشباهش و زر نمونه Crیافته با های آلایشهای خالص زر نمونهمصوری نس   به نانولوله
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یافته، به ی آلایشزو نانولوله های اطرافشاب زرNها با TMیابدب بیشترین طو  ویوند افزایش می Mnبا 

های اطرافشاااب، زر زو Nبا  2TMو  1TMزید  شاادب یکساااب نشاادب طو  ویوند بین  Mnازای آلایش 

 کواند ناشی از عدم کقارب  ایگاهی زر آلایش باشدبیافته می( آلایش6,6( و )3,9نانولوله )

 

 (  5,5)و  GaN (0,9) یافتههای آلایشخواص الکترونی نانولوله  4-4-3-2

بررسااای شاااد  اسااا ب  (6,6)و  GaN (3,9)یافته های خالص و آلایشخواص الکترونی نانولوله

یک نیمرسانا با مقدار گاه مستقی   (3,9)ی خالص زهد به نمونهها نشاب میبررسی ساختار نواری آب

eV 12/2نیز یک نیمرسااانا  (6,6)ی خالص باشاادب نمونه، به ازای هر زو  ال  اساانینی بالا و وایین می

مواتی  کراز فرمی این زو باشدب میبه ازای هر زو  ال  اسانینی   eV 366/2زارای گاه غیر مساتقی   

بدسااا    -eV1411/6 زر انرژی  (6,6)و برای  -eV6331 /6 زر انرژی  (3,9)ی خالص برای نانولوله

و  ال  اساانینی بالا و وایین با کو ه ها زر هر زی انرژیها به ازای همهآمدب متقارب بوزب چگالی  ال 

خالص                (6ب6)( و  𝜇𝐵333269/3  ) (3,9)ی خالص باه گشاااتااورهاای بادسااا  آماد  برای ناانولوله      

(  𝜇𝐵333191/3- بیانگر غیر مغناطیسااای بوزب نمونه )باشااادب آلایش زر ی خالص این زو نانولوله می

ها ی خالص آبی گاه آب نساا   به نمونهر نواری و انداز این ساااختارها، باعث کغییر شااکو ساااختا  

زر هر زو  Mnو  Crی ا لی، کغییر ساختار نواری زر آلایش های بررسای شاد   شاوزب همانند نانولوله می

نوار ظرفی  و رساانش، زر  ال  اسنینی بالا رخ زازب این کغییر زر ساختار نواری زر  ال  اسنینی بالا،  

ی واساااطهی خالص زر  ضاااور آلایش بههاایی زر بین گاه نواری نمونه  باه صاااور  ایگااز  االا    

زهدب مقدار و نوع گاه نواری ها رخ میهای اطراه آبp2-Nو  d3-TMهی ریاداسااایوب اوربیتالی بین  

زر  GaN (3,9)ی ی نانولولهیافتههای آلایشاساانین بالا، اساانین وایین و مواتی  کراز فرمی زر نمونه 

 22-6و  21-6انادب باا کو ه به زو  دو   گزارش شاااد  22-6زر  ادو    (6,6)و برای  21-6 ادو   

باعث باهش گاه نواری اسنین بالا و افزایش  Mnو  Crبا عناصر  شوز به آلایش زو نانولولهمشاهد  می

اری ه نوگرززب بیشااینه اختوه بین زو گاها میگاه نواری اساانین وایین نساا   به  ال  خالص آب 
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ی این اختوه، مشاااهد  شاادب نتیگه Mnاساانین بالا و اساانین وایین زر هر زو نانولوله به ازای آلایش 

زر  6/6با زرصااد آلایش  Mnباشاادب زر آلایش های اط شاای اساانینی اطراه کراز فرمی میایگاز  ال 

فلزی با اط ش ال  نی ( فاز فرومغناطیساای،  6,6ی )زر نانولوله 13( و زرصااد آلایش 3,9ی )نانولوله

( به 6,6ی )فرومغناطیسی زر نانولولهزر کراز فرمی مشااهد  شدب همچنین زر فاز آنتی  % 133اسانینی  

شااااهاد  االا  فلزی بوزی ب باا بررسااای مواتیا  کراز فرمی زر زو نانولوله همانند       Mnازای آلایش 

 ایی مواتی  کراز فرمی به  ابهباعث  Crنس   به  Mnشاوز به آلایش  های ا لی مشااهد  می نانولوله

 گرززبهای وایین کر میسم  انرژی

 بیافته( آلایش3,9: انداز  و نوع گاه نواری اسنین بالا، اسنین وایین و مواتی  کراز فرمی زر نانولوله )21-6 دو  

 

 بیافته( آلایش6,6: انداز  و نوع گاه نواری اسنین بالا، اسنین وایین و مواتی  کراز فرمی زر نانولوله )22-6 دو 

 آلایند  -میزاب آلایش  (eV)گاه اسنین بالا  (eV)گاه اسنین وایین  (eV)مواتی  کراز فرمی 

 Cr - %6   م  466/3   م  194/2 -2492/6

 Mn - %6   م  242/3   م  162/2 -6646/6

 فرومغناطیس - Cr - %13 م  6/3   م  26/2 -1966/6

 آنتی فرومغناطیس - Cr - %13   م  462/3   م  466/3 -2363/6

 فرومغناطیس - Mn - %13 333/3   م  229/2 -6363/6

6166/6- 333/3 333/3 13% - Mn - آنتی فرومغناطیس 

 

 (  5,5)و  GaN (0,9) یافتههای آلایشخواص منناطییی نانولوله 4-4-3-3

و  (3,9)ی یافتهآلایش GaNهای فرومغناطیسی برای نانولولهانرژی فازهای فرومغناطیسی و آنتی

گزارش شد  اس ب به منرور  26-6زر  دو   (6ب6و برای ) 23-6مصاس ه و نتایج آب زر  دو   (6,6)

 آلایند  -میزاب آلایش  (eV)گاه اسنین بالا  (eV)گاه اسنین وایین  (eV)مواتی  کراز فرمی 

 Cr - % 6/6   م  666/3 م  231/2 -9923/3

 Mn - % 6/6 3 م  194/2 -6331/6

 فرومغناطیس - Cr - % 11   م  462/3 م  33/2 -9266/3

 آنتی فرومغناطیس - Cr - % 11   م  64/3   م  64/3 -9136/3

 فرومغناطیس - Mn - % 11   م  146/3 م  263/2 -4333/6

 آنتی فرومغناطیس - Mn - % 11   م  636/3   م  266/3 -4643/6
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یافته، اختوه این زو فاز مغناطیسای نیز مصاس ه و  های آلایشبررسای فاز وایدار مغناطیسای زر نمونه  

 های ذبر شد  گزارش گرزید  اس ب  زر  دو 

 GaN یافته آلایشی وایدار زر نانولوله فرو و اختوه انرژی بین زو فاز و شااناسااایی فازفاز فرو، آنتی : انرژی23-6 دو 

   ب(3,9)

 -میزاب آلایش  (eV)انرژی فرو  (eV)انرژی آنتی فرو  E ∆𝐸 =آنتی فرو - Eفرو فاز وایدار

 آلایند 

......... ......... ......... 693646/34344- 6/6 % - Cr 

......... ......... ......... 466366/34166- 6/6 % - Mn 

 Cr - %11 -963936/36634 -963633/36634 333236/3 فرومغناطیس

 Mn - %11 -626122/36661 -332366/36661 396336/3 فرومغناطیس
 

 GaN یافتهآلایشی وایدار زر نانولوله زو فاز و شااناسااایی فازفرو و اختوه انرژی بین :  انرژی فاز فرو، آنتی26-6 دو 

   ب(6,6)

 -میزاب آلایش  (eV)انرژی فرو  (eV)انرژی آنتی فرو  E ∆𝐸 =آنتی فرو - Eفرو فاز وایدار

 آلایند 

......... ......... ......... 361266/63266- 6 % - Cr 

......... ......... ......... 226363/63349- 6 % - Mn 

 Cr - %13 -693663/36466 -691464/36466 331696/3 فرومغناطیس

 Mn - %13 -363614/36932 -693139/36931 193466/3 فرومغناطیس

 

و برای   -eV 934366/36426( برابر با 3,9ی خالص )هاای باو این زو ناانولولاه برای ناانولوله     انرژی

(6,6 )eV 619619/61634- یافته، شاهد افزایش های آلایشبدس  آمد به با مقایسه با انرژی نانولوله

 Mnنساا   به  Crهای ا و، زر هر زو نانولوله آلایش انرژی زر  ضااور آلایش هسااتی ب همانند نانولوله

زر  Crنس   به  Mnکواند منگر به وایداری بیشتر آلایش گرزز به میباعث افزایش انرژی بیشاتری می 

ی شاااوزب با کو ه به اختوه انرژی فازهای مغناطیسااای، زر هر زو نانولوله مشاااابه  GaNهای ولهنانول

به صاور  فرومغناطیسی بدس  آمدب این   Mnو  Crهای ا و،  فاز وایدار مغناطیسای زر آلایش  نانولوله

باشدب رفتار فرومغناطیسی زر بیشاتر می  Crزر هر زو نانولوله نسا   به آلایش   Mnاختوه، زر آلایش 

بنش ابر بره کواند کوساا  های ا و، میی نانولولهزر این زو نانولوله مشااابه  Mnو  Cr ضااور آلایش 
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ها زر TMهای موضتی گشاتاورهای مغناطیسای بو و سه  گشتاور   کو یه شاوزب  غیر مساتقی   ک ازلی

( زر 3,9ی )رسی شد  اس ب نتایج  اصله برای نانولوله( نیز بر6,6( و )3,9ی )های آلایش شاد  نانولوله

 گزارش شد  اس ب 24-6( زر  دو  6,6و برای ) 26-6 دو  

  بGaN  (3,9) یافتهآلایشی ها زر نانولولهTM: گشتاور بو ایگاز شد  و سه  گشتاورهای موضتی 26-6 دو        

𝜇TM2 (𝜇B) 𝜇TM1 (𝜇B) 𝜇tot (𝜇B)  آلایند  -میزاب آلایش 

......... 6/3 333333/3 6/6 % - Cr 

......... 463/6 333333/6 6/6 % - Mn 

446/3 444/3 333334/4 11 % - Cr - فرومغناطیس 

446/3- 446/3 333333/3 11 % - Cr - آنتی فرومغناطیس 

666/6 619/6 333331/6 11 % - Mn - فرومغناطیس 

631/6- 639/6 333329/3- 11 % - Mn - آنتی فرومغناطیس 
 

  بGaN (6,6)یافته آلایشی ها زر نانولولهTM: گشتاور بو ایگاز شد  و سه  گشتاورهای موضتی 24-6 دو       

𝜇TM2 (𝜇B) 𝜇TM1 (𝜇B) 𝜇tot (𝜇B)  آلایند  -میزاب آلایش 

......... 441/3 999996/2  6 %- Cr 

......... 66/6 999996/3 6 % - Mn 

466/3 469/3 999992/6 13% - Cr - فرومغناطیس 

46/3- 469/3 333331/3- 13% - Cr - آنتی فرومغناطیس 

636/6 416/6 999996/6 13% - Mn - فرومغناطیس 

616/6- 429/6 233464/3 13% - Mn - آنتی فرومغناطیس 

 

( 6,6( و )3,9ی )زر زو نانولوله Mnو  Crشوز به آلایش مشاهد  می 24-6و  26-6با کو ه به  داو  

ی ا لی یافتههای آلایشگرززب همچوب نانولولهباعث ایگاز گشاااتاور مغناطیسااای بو غیر صاااهر می 

مشااهد  گرزیدب بیشترین   Mnبیشاترین گشاتاور مغناطیسای بو زر هر زو نانولوله زر  ضاور آلایش     

و باشدب باهش گشتاور بها میTMسه  زر ایگاز گشتاور مغناطیسی بو نیز ناشی از گشتاور موضتی 

ها زر این زو نانولوله نیز ناشاای از گشااتاورهای منهی TMنساا   به  ما بلی گشااتاورهای موضااتی 

Nشاادگی باشااد به بیانگر  ه ها میهای اطراه آبN ها بهTMفرومغناطیساای زر ها به صااور  آنتی

اس ب Mnو  Crآلایش 



 گیرینتیجه

مورز بررسااای  GaNو آلایش یافته های خالص زر این وژوهش خواص الکترونی و مغناطیسااای نانولوله

 ارار گرف ب 

(، 12,12) ،(13,13(، )9,9(، )6,6(، )6,6(، )6,6) ،(3,3)ی آرمچیر هاهاای خاالص، ناانولوله   زر نموناه 

مورز بررسااای ارار  (3,16(، )3,12) ،(3,13(، )3,9(، )3,6(، )3,6(، )3,6) ،(3,3)و زیگزاگ  (16,16)

های خالص مشخص گرف ب بر اساا  ساختارهای نواری و چگالی  ال  های بدس  آمد  برای نانولوله 

زهندب عوو  بر آب نتایج زیر های مورز بررسی از خوز خواص نیمرسانایی نشاب میشاد به کمام نانولوله 

 بدس  آمد:  

 یر زارای گاه نواری غیر مساااتقی  نانولوله های زیگزاگ زارای گاه نواری مساااتقی  و آرمچ

 باشندبمی

   یابد به طوریکه زر اطرهای بالاکر روند ها افزایش میاناداز  گااه نواری با افزایش اطر نانولوله

 گرززبآب بندکر می

 باشدب  های زیگزاگ نس   به آرمچیر بیشتر میکغییرا  گاه نواری زر نانولوله 

  ر زو  ال  اساانینی بالا و وایین مشااخص گرزید به ها زبر اسااا  کقارب نموزار چگالی  ال

 باشندبها زارای خاصی  مغناطیسی نمیاین نانولوله

 ( و زیگزاگ6, 6( و )3, 3های آرمچیر )با کو ه به  گ  سانگین مصاس ا ، خواص مغناطیسی نانولوله 

ش این عناصاار با بررساای شاادب آلای V ، Cr ،Mn ،Fe ،Co ،Ni( آلایش یافته با عناصاار 9, 3( و )6, 3)

، Vی ساختارها و زر بلیه Mnو  Crصور  گرف ب کاریر آلایش عناصر  Gaها به  ای اک  آب  انشاینی 

Fe ،Co ،Ni  ( مورز مطالته ارار گرف ب نتایج  اصله به صور  زیر می6, 3فق  زر ساختار )باشدب 

 و متهاو  بوزب آب به  ی خالصها  منگر به باهش گاه نواری نس   به نمونهآلایش زر نمونه

 گرززبازای هر زو  ال  اسنینی بالا و وایین شد به منگر به اط ش اسنینی می
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  عناصرCr  وMn   زر همه موارز ایگاز خاصی  فرو مغناطیسی برز  اس ب 

 لوله زر وایدارکرین فاز فرومغناطیسی و بیشترین گشتاور موضتی مغناطیسی زر هر زو نوع نانو

 شوزباهد  میمش Mn ضور آلایش 

 ( بااا 6, 3ی )آلایش نااانولولااهV  فاااز وااایاادار فرومغناااطیس و آلایش باااCo   و Ni  فاااز

 زهدبفرومغناطیس را نشاب میآنتی

 Fe      متهااو  باا بلیاه  االا  فو) عمو برز  و بساااته به مواتی  آلایش به صاااور  آنتی

فرومغناطیسای و زر برخی موارز به صاور  فرو مغناطیسای مشاهد  شد به این رفتار کوس     

 شوزبکو یه می RKKYمد  

د زر صااانایا اوتوالکترونیکی و کرازیساااتورهای ارر میدانی ور سااارع  و رون  GaNبا کو ه به اهمی   

ر کوانند باربرز بسیاهای خالص میخواص به زسا  آمد  زر نانولوله بوچک ساازی اطتا  الکترونیکی،  

ها زر  ضااور آلایش و های یاز شااد  زاشااته باشااندب همچنین انتطاه وذیری نانولوله  بالایی زر  وز 

هایی را زر آلایش یافته با عناصاار واسااطه زر زمای اکا)، باربرز GaNخاصاای  فرومغناطیس  مشااهد  

های  ریاب کرونیک نیمرساناها، فیلترهای  ریاب اسنینی و کزریق بنند الکترونیک  دید به نام اسنین

 بندب   اسنینی ایگاز می

 پیشنهادات برای آینده

 خالص و آلایش یافته با عناصر واسطهب GaNهای بررسی خواص اوتیکی و کرابرزی نانولوله -1

 آلایش یافته با عناصر واسطهب GaNهای اب اسنینی زر نانولولههای  ریبررسی ارر فیلتربنند  -2

های مغناطیسی به آلایش یافته با عناصر واسطه بتنواب نیمرسانا GaNهای اساتهاز  از نانولوله  -3

 منرور کزریق  ریاب اط ید  اسنینی زر بانا  نیمرسانا و بررسی ارر مقاو  مغناطیسی کونلیب

وزهای فرومغناطیسااای و زما، بر  ریاب الکتریکی و اسااانینی بررسااای ارر ولتاژ، طو ، الکتر -6

 خالص و آلایش یافته با عناصر واسطهب GaNهای نانولوله
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Abstract  

Diluted magnetic semiconductors (DMS) are materials that simultaneously exhibit 

ferromagnetic and semiconducting properties. They are common semiconductor 

materials containing a few atomic percent of transition metal (TM) ions substituted with 

the cation sites. Among ferromagnetic III–V semiconductors, the (Ga,TM)N DMS is the 

most well understood and promising applications in spintronics, since the high Curie 

temperature of above the room temperature. 

In this work, the electronic and magnetic properties of pure and doped GaN 

nanotubes with 3d transition metal were studied based on spin polarised density 

functional theory using the generalized gradient approximation (GGA) with SIESTA 

code. The calculations have been done on armchair (3,3), (5,5), (7,7), (8,8), (9,9), (10,10), 

(12,12), (14,14) and zigzag (3,0), (5,0), (7,0), (8,0), (9,0), (10,0), (12,0), (14,0) GaN 

nanotubes. The results revealed the semiconductors properties of this nanotubes. The 

electronic structures show that both zigzag and armchair GaN nanotubes are 

semiconductors with direct and indirect band gap respectively, and in both type of 

nanotubes the value of band gap increases by increasing tube diameter and the trend of 

band gap changes in zigzag nanotubes is higher than the armchair nanotubes, but this 

trend slowdown in higher diameter. The symmetry of density of states indicate lake of 

magnetic properties of pure nanotubes. 

Armchair (3,3), (5,5) and zigzag (5,0), (9,0) GaN nanotubes were doped with 

transition metals. The spin polarised density of states calculation showed that transition 

metal doped GaNNTs are diluted magnetic semiconductors. Doping with V, Cr and Mn, 

in all cases lead to a ferromagnetic properties. Mn showed the most stable ferromagnetic 

phases and localized magnetic moment for both types of nanotubes. Nanotubes doped 

with Co and Ni have been shown antiferromagnetic properties in the stable phases, but 

nanotubes doped with Fe depending on the position of dopant show both ferromagnetic 

and antiferromagnetic phases. The total generated magnetic moment in structure 

increased from V to Fe in presence of transition metals and reached to the maximum value 

in Fe dopant whereas by increasing atomic number, the total magnetic moment reduced 

from Fe to Ni. Half metallic behavior with %100 spin polarization were observed in the 

samples doped with Mn. The unique structure of spin-polarized energy levels is primarily  



 

 

attributed to strong hybridization of 3d transition metal and its nearest-neighbor N-2p 

orbitals.  

The calculated transition metal local magnetic moments and total magnetic 

moments are compatible with the experimental results. The results of our research can be 

useful for the experiment upon diluted magnetic semiconductors (DMSs) and systemic 

investigation in 3d transitional metals. We suggest that doped GaN nanotubes by 

transition metals would have application potential as a spin polarised electron source for 

spintronic devices in the future.   

 

Key words: GaN nanotubes, Density Functional Theory (DFT), SIESTA code, Diluted 

Magnetic Semiconductor (DMS), Transition Metal (TM), Half metal.     

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 Shahrood University of Technology 

     Faculty of Physics 

 

 

  Study of Electronic and Magnetic properties of Transition metal 

doped GaN nanotubes by means of Density Functional Theory 

approach          

 

Mostafa Shabani 

 

Supervisors    

Dr. Saeed Hessami Pilehrood   

           Dr. Tayebeh Movlarooy                                              

 

                August 

      2014                 


	ابجد.pdf (p.1-23)
	فصل 1و2و3.pdf (p.24-87)
	فصل 4.pdf (p.88-161)

