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 چکیده

طیف‌وسیعی‌از‌مواد‌نیمرسانا‌با‌آلایش‌عنا ر‌واسطه‌)اتمهای‌مغناطیسی(‌وجود‌دارنکد،‌ککه‌ایکن‌‌‌‌

هکای‌‌‌DMSاز‌سکوی‌دیگکر‌‌‌‌شناسند.‌می‌‌DMSمواد‌را‌عموماً‌بعنوان‌نیمرساناهای‌مغناطیسی‌رقیق‌شده‌

سکیاری‌از‌‌بعلت‌امککان‌ککاربرد‌آنهکا‌در‌اسکپینترونی ،‌توجک ‌ب‌‌‌‌‌،‌III-Vحا ل‌از‌ترکیبات‌نیمرسانای‌گروه‌

افزایش‌تقاضا‌برای‌وسایل‌الکترونیکی‌حالت‌جامد‌که‌کیفیت‌بهتر‌و‌محققین‌را‌به‌خود‌جلب‌کرده‌است.‌

های‌موجود‌داشته‌باشد‌سبب‌توجه‌زیاد‌به‌ترکیبات‌گالیوم‌آرسناید‌شکده‌‌‌سرعت‌بیشتری‌نسبت‌به‌نمونه

بکا‌عنا کر‌‌‌‌GaAsآلایش‌یافتکه‌‌های‌خالص‌و‌‌‌در‌این‌پژوهش‌خواص‌الکترونی‌و‌مغناطیسی‌نانولوله‌.است

تابع‌چگکالی‌قطبیکده‌اسکپینی‌و‌‌‌‌‌‌،‌با‌استفاده‌از‌رهیافت‌نظریه ( V, Cr, Mn , Fe, Co, Sc, Ti, Ni)واسطه‌

مطالعکه‌شکده‌اسکت.‌‌محاسککبات‌روی‌‌‌‌‌SIESTAتوسکط‌ککد‌محاسکباتی‌‌‌‌‌LDAتقریکب‌چگکالی‌موضکعی‌‌‌‌

(،‌41,41(،‌)41,41(،‌)41,41(،‌)3,3(،‌)8,8)(،‌7,7(،‌)6,6(،‌)5,5(،‌)1,1 ندلی‌)‌دسته‌‌های‌خالص‌نانولوله

(،‌1,41(،‌)1,41(،‌)1,3(،‌)1,8(،‌)1,7(،‌)1,6(،‌)1,5(،‌)1,1(‌و‌زیگکککککزا ‌)11,11(،‌)48,48(،‌)46,46)

 ورت‌گرفته‌است.‌نتایج‌حا له‌از‌محاسبات‌الکترونی‌بیکانگر‌خکواص‌‌‌‌‌(1,11(،‌)1,48(،‌)1,46(،‌)1,41)

(‌توسکط‌‌1‌,5(،‌)1‌,3(‌و‌زیگکزا ‌)‌5‌,5(،‌)9‌,9 ندلی‌)‌های‌دسته‌هاست.‌نانولوله‌نیمرسانایی‌این‌نانولوله

نتایج‌حا ل‌از‌این‌تحقیق‌می‌تواند‌جهت‌مطالعات‌تجربی‌عنا ر‌واسطه‌مورد‌آلایش‌قرار‌گرفته‌است‌که‌

روی‌نیمرساناهای‌مغناطیسی‌رقیق‌شده‌مفید‌واقع‌گردد.‌با‌توجه‌به‌نتایج‌حا له‌از‌این‌پکژوهش‌و‌‌‌آینده

خا کیت‌فرومغنکاطید‌در‌دمکای‌اتکاق،‌‌‌‌‌‌‌در‌حضور‌آلایکش‌و‌مشکاهده‌‌‌GaASهای‌‌انعطاف‌پذیری‌نانولوله

در‌قطعکات‌‌آلایش‌یافته‌با‌عنا ر‌واسطه‌به‌عنوان‌کاندیکدای‌مناسکب‌جهکت‌ککاربرد‌‌‌‌‌ GaAs های‌‌نانولوله

‌های‌جریان‌اسپینی‌پیشنهاد‌می‌شوند.‌اسپین‌ترونیکی،‌فیلترهای‌جریان‌اسپینی‌و‌تزریق‌کننده

،‌نیمرسانای‌رقیکق‌شکده‌مغناطیسکی‌‌‌‌SIESTA،‌نظریه‌تابع‌چگالی،‌کد‌GaAsی‌‌نانولوله‌کلمات کلیدی:

(DMSعنا ر‌واسطه‌،)‌(ی‌مغناطیسی‌TM. اسپینترونی‌،)‌
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 نانوساختارها،(،GaAs) آرسناید ای بر گالیوم مقدمه

 کاربردها و خواص آن
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 گالیوم آرسناید 1-1

کیفیت‌بهتر‌و‌سرعت‌بیشکتری‌نسکبت‌بکه‌‌‌‌افزایش‌تقاضا‌برای‌وسایل‌الکترونیکی‌حالت‌جامد‌که‌

شده‌است.‌ایکن‌مکاده‌نخسکتین‌بکار‌در‌‌‌‌‌‌4های‌موجود‌داشته‌باشد‌سبب‌توجه‌زیاد‌به‌گالیوم‌آرسناید‌نمونه

به‌دست‌آمد‌که‌ترکیبی‌از‌عنصکرهای‌گکروه‌سکه‌و‌پکنج‌‌‌‌‌‌1میقدی‌توسط‌گلداشمیت‌4311ی‌‌اواخر‌دهه

ی‌پژوهشی‌برای‌رسیدن‌به‌بازار‌نیمرساناها‌پیمکوده‌‌‌جدول‌تناوبی‌عنا ر‌است‌و‌راهی‌طولانی‌را‌در‌جاده

.‌گکالیوم‌آرسکناید‌‌‌[4](4-4باشد‌)شککل‌‌می‌1)زین ‌بلند(‌9است،‌این‌ماده‌دارای‌ساختار‌مکعبی‌اسفالریت

در‌ نعتی‌همچون‌الکترونیک ‌‌‌5رود‌جایگزین‌مناسبی‌برای‌ماده‌سیلسیوم‌می‌جزو‌موادی‌است‌که‌انتظار

‌باشد.

هکا‌و‌قطعکات‌الکترونیککی‌قادرنکد‌در‌بکدترین‌و‌‌‌‌‌‌‌با‌استفاده‌از‌گکالیوم‌آرسکناید،‌بسکیاری‌از‌اسکباب‌‌‌‌

ترین‌شرایط،‌به‌خوبی‌کار‌کند.‌مقاومت‌آن‌در‌برابکر‌تکابش‌و‌ککارایی‌خکوب‌آن‌در‌دماهکای‌زیکاد،‌‌‌‌‌‌‌‌سخت

آوری‌امروزه‌که‌در‌آنها‌عامل‌جا‌یا‌فضا‌نقکش‌اساسکی‌بکازی‌‌‌‌‌از‌آن‌را‌در‌بسیاری‌از‌کاربردهای‌فن‌استفاده

،‌طراحکی‌و‌سکاخت‌‌‌‌هکا‌در‌ایکن‌مکاده‌‌‌‌کند،‌امککان‌پکذیر‌سکاخته‌اسکت.‌تحکرک‌بسکیار‌زیکاد‌الکتکرون‌‌‌‌‌‌‌‌‌می

ارد‌ککه‌بکرای‌‌‌هکایی‌د‌‌تر‌و‌کارآمدتر‌را‌ممکن‌ساخته‌است.‌مطمئناً‌این‌مکاده‌ویژگکی‌‌‌ابَرکامپیوترهای‌سریع

قطعات‌الکترونیکی‌امروزی‌مورد‌نیاز‌است.‌گالیوم‌آرسناید‌در‌ساخت‌ابزارهایی‌مانند:‌مدارهای‌مکایکروویو‌‌

های‌خورشیدی‌و‌غیره‌‌‌با‌فرکاند‌یکپارچه،‌دیودهای‌ساطع‌کننده‌نور‌مادون‌قرمز،‌دیودهای‌لیزری،‌سلول

‌–ی‌بلوری‌اسفالریت‌)سولفید‌روی‌‌ابه‌با‌شبکهگالیوم‌آرسناید‌در‌ساختاری‌مش.‌فرکاند‌[1]رود‌به‌کار‌می

ی‌چهکار‌وجهکی‌‌‌‌شود‌که‌در‌آن‌هر‌اتم‌)اعم‌از‌گالیوم‌یا‌آرسنی (‌در‌ی ‌شکبکه‌‌آهن‌طبیعی(‌متبلور‌می
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های‌مشابه‌دیگر‌احاطه‌شده‌اسکت‌و‌بکا‌آنهکا‌پیونکد‌‌‌‌‌‌هایش‌در‌شبکه‌ترین‌همسایه‌توسط‌چهار‌تا‌از‌نزدی 

ی‌بلوری‌الماس‌بسیار‌شبیه‌است.‌اما‌در‌الماس‌فقط‌ی ‌نکوع‌‌‌تار‌شبکهشیمیایی‌دارد.‌این‌ساختار‌به‌ساخ

های‌آرسنی ‌یا‌‌اتم‌)کربن(‌وجود‌دارد‌در‌حالی‌که‌در‌این‌ماده‌هر‌موضع‌اتمی‌به‌تناوب‌توسط‌یکی‌از‌اتم

‌شوند.‌ی‌بلوری‌می‌شود.‌پیوندهای‌شیمیایی‌مانع‌فروریختن‌این‌شبکه‌گالیوم‌اشغال‌می

 

 .GaAs‌[9]سلول‌واحد‌ساختار‌زین ‌بلند‌‌:4-‌4شکل‌

ها‌تحت‌تأثیر‌تحریکاتی‌مثل‌افکزایش‌دمکای‌آزاد‌‌‌‌های‌رسانشی‌اتم‌در‌نیمرساناهای‌ذاتی،‌الکترون

توانند‌در‌رسانش‌الکتریکی‌ماده‌نقش‌ایفا‌کنند.‌در‌نیمرساناهای‌غیر‌ذاتکی،‌بکه‌طکور‌تصکنعی‌بکا‌‌‌‌‌‌‌شده‌می

های‌رسانشی‌فراوانی‌که‌به‌راحتکی‌‌‌ی‌پایه،‌الکترون‌های‌خارجی‌به‌ماده‌هایی‌به‌شکل‌اتم‌افزودن‌ناخالصی

ی‌لازم‌برای‌کامل‌‌دهیم.‌اگر‌اتمی‌دارای‌ی ‌الکترون‌بیش‌از‌اندازه‌شوند‌را‌در‌اختیار‌ماده‌قرار‌می‌آزاد‌می

ی‌پایکه‌سکبب‌تولیکد‌‌‌‌‌ایکن‌اتکم‌بکه‌مکاده‌‌‌‌نامنکد.‌ورود‌‌‌می‌4کردن‌پیوند‌چهار‌وجهی‌باشد‌آن‌را‌اتم‌دهنده

ی‌لازم‌برای‌کامکل‌ککردن‌پیونکد‌‌‌‌‌تر‌از‌اندازه‌شود.‌اما‌اگر‌اتم‌خارجی‌ی ‌الکترون‌کم‌می nنیمرسانای‌نوع‌

ی‌پایکه،‌سکبب‌‌‌‌نامند.‌ورود‌این‌اتم‌به‌ماده‌می‌1گاه‌آن‌اتم‌را‌گیرنده‌یا‌پذیرنده‌چهار‌وجهی‌داشته‌باشد‌آن
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ی‌نیمرسکانای‌غیکر‌‌‌‌های‌مناسب،‌خواص‌الکتریکی‌ماده‌شود.‌با‌انتخاب‌ناخالصی‌می‌pتولید‌نیمرسانای‌نوع‌

‌‌ توان‌تغییر‌داد.‌ذاتی‌را‌می

‌4/1×417علت‌موفقیت‌گالیوم‌آرسناید‌به‌عنوان‌نیمرسانای‌پرسرعت،‌تحرک‌الکترونی‌زیاد‌آن،‌از‌

سانتیمتر‌‌6×416ونی‌آن‌تقریباً‌سانتیمتر‌در‌ثانیه،‌در‌مقایسه‌با‌سیلیسیوم‌است‌که‌تحرک‌الکتر‌5×417تا‌

در‌ثانیه‌است.‌این‌سرعت‌زیاد‌الکترونی‌به‌سبب‌جرم‌مؤثر‌الکترون‌قابل‌دستیابی‌است‌ککه‌مقکدار‌آن‌در‌‌‌

(‌بکه‌ترتیکب‌سکاختار‌‌‌‌9-4(‌و‌)1-4هکای‌)‌‌گالیوم‌آرسناید‌هفت‌در د‌مقدار‌آن‌در‌سیلیسیوم‌است.‌شکل

شکود‌ایکن‌نیمرسکانا‌دارای‌‌‌‌‌د.‌همانطور‌که‌مشاهده‌مکی‌دهن‌را‌نشان‌می‌GaAsنواری‌و‌منطقه‌اول‌بریلوئن‌

هکای‌الکترومغناطیسکی‌و‌‌‌‌باشکد‌‌و‌در‌برابکر‌تکابش‌‌‌‌الکترون‌ولت‌مکی‌‌111/4گاف‌نواری‌مستقیم‌به‌مقدار‌

ی‌مهمکی‌در‌کاربردهکای‌نظکامی‌و‌فضکایی‌اسکت.‌‌‌‌‌‌‌،‌و‌به‌همین‌سکبب‌مکاده‌‌[1]رادیواکتیو‌نیز‌مقاوم‌است

ابش‌ذرات‌باردار،‌حداقل‌ده‌برابر‌مقاومکت‌سیلیسکیوم‌اسکت.‌همچنکین،‌‌‌‌‌مقاومت‌گالیوم‌آرسناید‌در‌برابر‌ت

+‌111تا‌‌-111تری‌دارد،‌در‌دماهای‌خیلی‌کم‌یا‌خیلی‌زیاد‌)از‌‌ی‌نواری‌پهن‌چون‌گالیوم‌آرسناید‌فا له

توان‌شرایطی‌فراهم‌آورد‌که‌‌های‌خا ی‌می‌تواند‌کار‌کند.‌در‌حقیقت‌با‌تکنی ‌ی‌سانتیگراد(‌نیز‌می‌درجه

سانتیگراد‌بتواننکد‌ککار‌کننکد.‌رابطکه‌‌‌‌‌‌‌درجه‌111تا‌‌911های‌گالیوم‌آرسناید‌در‌دماهایی‌در‌حدود‌‌هتراش

ها‌و‌دمای‌کوری‌آنها‌وجود‌دارد‌به‌طوری‌‌DMSتنگاتنگی‌بین‌گاف‌نواری‌نیمرساناهای‌مورد‌استفاده‌در‌

امککان‌اسکتفاده‌از‌آن‌در‌‌‌‌که‌هر‌چه‌اندازه‌گاف‌نواری‌بیشتر‌باشد‌دمای‌کوری‌آن‌ماده‌بالاتر‌بکوده‌و‌لکذا‌‌

(‌بکا‌توجکه‌بکه‌‌‌‌1-4)شکل‌افزایش‌خواهد‌یافت‌اسپینترونی دمای‌محیط‌به‌منظور‌استفاده‌آن‌در‌ نعت‌

انکد‌ککه‌از‌ایکن‌مکاده‌در‌‌‌‌‌‌کاربردهای‌فراوان‌ایکن‌مکاده‌در‌ کنایع‌اپتوالکترونیک ،‌محققکین‌تکقش‌ککرده‌‌‌‌‌‌‌

توانکد‌ایکن‌‌‌‌این‌ماده‌با‌ی ‌ماده‌مغناطیسکی‌مناسکب‌مکی‌‌‌‌4نیز‌بهره‌جویند.‌لذا‌آلایش‌اسپینترونی ‌ نایع

                                                 
4 
.Doping  
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ای‌قابل‌کاربرد‌در‌قطعات‌وابسته‌به‌اسپین‌نظیکر‌ترانزیسکتورهای‌مغناطیسکی،‌تبکدیل‌‌‌‌‌‌نیمرسانا‌را‌به‌ماده

‌نماید.‌‌‌‌‌‌

‌

 

 .GaAs[1] ساختار‌نواری‌:‌1-‌4شکل‌

 

 

 

 .[5]:‌منطقه‌اول‌بریلوئن‌در‌فضای‌وارون‌برای‌ساختار‌زین ‌بلند‌9-‌4شکل‌
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‌یتجرب‌ریمقاد‌با‌آن‌سهیمقا‌و‌ینوار‌گاف‌حسب‌بر‌یسیمغناط‌یمرساناهاین‌از‌یبعض‌شده‌محاسبه‌یکور‌یدما:‌1-‌4شکل‌

[6]. 

رسانندگی‌گرمایی‌کم‌آن‌در‌مقایسه‌بکا‌نیمرسکاناهای‌دیگکر‌‌‌‌توان‌به‌‌میگالیوم‌آرسناید‌‌از‌معایب

وات‌بر‌سکانتیمتر‌‌‌5/4و‌‌55/1.‌رسانندگی‌گرمایی‌گالیوم‌آرسناید‌و‌سیلیسیوم‌به‌ترتیب‌تقریباً‌اشاره‌کرد

شود‌که‌برای‌خن ‌‌ا‌لازم‌میشود‌زیر‌ی‌سانتیگراد‌است.‌این‌امر‌باعث‌بروز‌مسایل‌و‌مشکقتی‌می‌بر‌درجه

نگاه‌داشتن‌پیوندگاه،‌طول‌قطعه‌در‌حداقل‌مقدار‌ممکن‌طراحی‌شود.‌برای‌جبران‌کم‌بکودن‌رسکانندگی‌‌‌

گالیوم‌آرسناید‌‌شود‌تا‌جریان‌گرما‌را‌به‌حداقل‌برساند.‌ای‌به‌کار‌گرفته‌می‌آوری‌ویژه‌گرمایی‌این‌ماده،‌فن

الیوم‌آرسناید‌جایگزین‌سیلیسیوم‌خواهد‌شد‌یکا‌نکه،‌پرسشکی‌‌‌‌ی‌قابل‌توجهی‌است.‌این‌که‌گ‌حقیقتاً‌ماده

است‌که‌هنوز‌پاسخ‌قاطعی‌نیافته‌است.‌هنوز‌باید‌پژوهش‌بیشتری‌انجام‌شود‌و‌مسایل‌زیادتری،‌به‌ویکژه‌‌

گالیوم‌آرسناید‌نیز‌مانع‌‌‌ی‌خالص‌سازی‌و‌رشد‌دادن‌ت ‌بلورهای‌بزر ،‌حل‌گردد.‌قیمت‌تراشه‌در‌زمینه

باید‌برطرف‌شود.‌اگر‌چه‌بازار‌گالیوم‌آرسناید‌تاکنون‌بیشتر‌در‌کنترل‌ نایع‌نظامی‌‌مهم‌دیگری‌است‌که

‌اند.‌ها‌یافت‌شده‌بوده‌است‌اما‌اخیراً‌رقابتی‌جدی‌در‌ارتباطات‌و‌مخابرات‌و‌پردازش‌الکترونیکی‌داده
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 GaAsنانوساختارهای  1-2

های‌اخیکر،‌‌‌سازی‌قطعات‌الکترونیکی‌و‌با‌ورود‌به‌عر ه‌فناوری‌نانو‌در‌دهه‌با‌توجه‌به‌روند‌کوچ 

 نایع‌تولیدی‌و‌تحقیقات‌علمی‌و‌دانشگاهی‌به‌سمت‌نانوساختارهای‌مواد‌سوق‌پیدا‌کرده‌است.‌اکثریکت‌‌

بکه‌‌ایکن‌ترکیبکات،‌‌‌هم‌از‌این‌قاعده‌مستثنی‌نبوده‌و‌بکرای‌بررسکی‌نانوسکاختارهای‌‌‌‌ III-Vترکیبات‌گروه‌

اسکت.‌‌‌nm411ی‌مقیاسی‌نانو‌مواد،‌نوعاً‌زیر‌‌نظری‌و‌تجربی‌کارهای‌زیادی‌انجام‌شده‌است.‌حوزه‌ ورت

ها‌شاهد‌خواص‌‌ای‌بوده،‌در‌آن‌ها‌در‌حالت‌کپه‌ای‌متفاوت‌از‌خواص‌آن‌خواص‌نانو‌مواد‌بطور‌قابل‌مقحظه

باشکد.‌نکانو‌مکواد‌پتانسکیل‌‌‌‌‌‌رات‌سطحی‌مکی‌منحصر‌به‌فردی‌هستیم‌که‌ناشی‌از‌محدودیت‌کوانتومی‌و‌اث

ی‌‌بسیار‌بالایی‌را‌برای‌بکارگیری‌در‌الکترونی ‌جدید،‌قطعات‌اپتیکی،‌الکترومکانیکی‌و‌سنسورهای‌با‌بهره

ای‌گالیوم‌آرسناید‌به‌سمت‌نکانو‌‌‌ی‌اخیر‌نیز‌عققه‌و‌توجهات‌زیادی‌از‌شکل‌کپه‌بالا‌دارند.‌در‌طی‌دو‌دهه

‌GaAsیدا‌کرده‌است.‌کارهای‌تجربی‌و‌نظری‌مختلفی‌بر‌روی‌نانوساختارهای‌ساختارهای‌این‌ماده‌سوق‌پ

‌های‌آلایش‌یافته‌اشاره‌نمود.‌ ورت‌گرفته‌است‌که‌میتوان‌هم‌به‌بررسی‌خواص‌آن‌و‌همچنین‌نمونه

 های تک جداره های ساختاری نانولوله پارامتر 1-3

توان‌به‌ ورت‌ فحات‌گرافیتی‌دانست‌که‌به‌دور‌ی ‌استوانه‌پیچیده‌های‌ت ‌جداره‌را‌مینانولوله

‌به‌دور‌اگر‌تنها‌ی ‌ فحه‌؛نشان‌داده‌شده‌است‌(5-4شکل‌)شده‌باشند.‌همانطور‌که‌در‌ ی‌گرافیت‌را

ی‌گرافیت‌را‌به‌دور‌اگر‌چندین‌ فحه‌وت ‌جداره‌خواهد‌بود‌‌استوانه‌بپیچانیم‌شکل‌حا ل‌ی ‌نانولوله

‌چند‌جداره‌خواهیم‌داشت.‌‌بپیچانیم‌نانولولهاستوانه‌
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 .جداره‌چند‌نانولوله(‌‌ب‌‌جداره‌ت ‌نانولوله(‌‌الف‌:5-‌4شکل‌

که‌به‌ ورت‌زیر‌تعریف‌‌‌ ⃗ ی‌بردار‌از‌این‌اتم‌به‌وسیله‌.در‌نظر‌بگیرید‌(6-4شکل‌)را‌در‌‌Oاتم‌

‌رسیم.‌‌می‌Aشود،‌به‌اتم‌می

‌رابطه ‌در ‌‌که ‌بالا     ⃗ ی
√ 

 
 
 

 
 ‌‌     ⃗ و

√ 

 
  

 

 
‌پایه‌  ‌‌بردارهای ‌و ‌شبکه‌‌ اند ثابت

انجام‌O ی‌رسم‌کنیم‌و‌همین‌کار‌را‌در‌‌نقطه‌Aی‌از‌نقطه‌ ⃗ باشد.‌حال‌اگر‌محوری‌را‌عمود‌بر‌بردار‌‌می

ها‌ببریم،‌شکل‌حا ل‌به‌ ورت‌ی ‌مستطیل‌با‌طولی‌برابر‌این‌خطی‌گرافیت‌را‌از‌روی‌دهیم‌و‌ فحه

ت ‌دیواره‌خواهیم‌‌(.‌اگر‌با‌این‌مستطیل‌ی ‌استوانه‌درست‌کنیم‌ی ‌نانولوله6-4خواهد‌شد‌)شکل‌| ⃗⃗ |

تولید‌‌ ⃗ ی‌بردار‌توان‌به‌وسیلهها‌را‌میاست.‌چون‌نانولوله‌ ⃗ داشت.‌محیط‌این‌نانولوله‌دقیقاً‌برابر‌بردار‌

شناسیم.‌این‌دهیم‌و‌آن‌را‌با‌نام‌بردار‌کایرال‌میای‌را‌اختصاص‌میکرد،‌از‌این‌پد‌به‌این‌بردار‌نام‌ویژه

توان‌بر‌اساس‌همین‌جفت‌ها‌را‌میشود،‌بنابراین‌نانولوله(‌مشخص‌میn,mی‌)ی‌دو‌مؤلفهبردار‌به‌وسیله

(‌ ‌طبیعی ‌مخn,mاعداد ‌گونه ‌سه ‌کرد. ‌معرفی ‌یا ‌گذاری ‌نام ‌می( ‌را ‌نانولوله ‌اساس‌نحوهتلف ‌بر ی‌توان

‌4 ندلی‌دستهحا له‌را‌‌باشد،‌نانولوله‌n = mمقدار‌‌ ⃗ انتخاب‌بردار‌کایرال‌تولید‌کرد.‌اگر‌در‌بردار‌کایرال‌

                                                 
4
 . Armchair 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌(4-4)‌ ⃗    ⃗    ⃗ ‌ 
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‌اگر‌می ‌نانولوله‌0mنامند‌و ‌زیگزا ‌باشد، ‌بقیه‌.نامندمی‌4حا له‌را ‌ی‌حالتدر ‌نانولوله‌را ‌1کایرالها

(‌| ⃗ |ی‌بردار‌کایرال‌)اند.‌اندازه‌نشان‌داده‌شده‌ ندلی‌دستهبردارهای‌زیگزا ‌و‌‌(6-4شکل‌)نامند.‌در‌می

‌آیند.‌(‌از‌روابط‌زیر‌بدست‌می و‌قطر‌نانولوله‌)

(4-1)‌| ⃗ |=             
 

  

(4-9‌)‌  
| ⃗ |

 
  

شکل‌.‌در‌ کنندبردار‌کایرال‌تعریف‌می‌ی‌بین‌محور‌زیگزا ‌وی‌کایرال‌را‌به‌ ورت‌زاویهزاویه

‌نشان‌داده‌شده‌است.‌‌این‌زاویه‌با‌نماد‌‌(4-1)

‌ی‌زیر‌را‌بدست‌آورد.توان‌رابطهبا‌بررسی‌بیشتر‌در‌این‌شکل،‌می

(4-1)‌ ⃗ . ⃗  = | ⃗ | | ⃗ |       

‌بر‌حسب‌توان‌زاویهمی،‌ ⃗ ی‌‌و‌تعریف‌مختصات‌بردار‌پایه‌1-1ی‌‌با‌توجه‌به‌رابطه ی‌کایرال‌را

ی‌اعداد‌مشخصه m,n‌.به‌ ورت‌زیر‌محاسبه‌کرد‌

(4-5)‌     = 
    

 √        
 

‌ی‌زیر‌قرار‌خواهد‌گرفت.مقدار‌این‌زاویه‌در‌گستره

(4-6)‌   [      ]  

بیشکترین‌زاویکه‌را‌اتخکاذ‌‌‌‌‌ کندلی‌‌دسکته‌بردار‌زیگزا ‌کمترین‌زاویه‌یعنی‌ کفر‌را‌دارد‌و‌بکردار‌‌‌

‌کند.‌‌می
                                                 
4
 . Zigzag 

1
 . Chiral  
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‌رالیکا‌‌نانولوله‌ ی‌واحد‌اختهی.‌است‌شده‌داده‌نشان‌کنند‌یم‌را‌نانولوله‌انواع‌دیتول‌که‌ییها‌بردار‌شکل‌نیا‌در:‌6-‌4شکل‌

 .(شده‌ساخته‌و‌هایبردار‌با‌که‌یلیمستط)‌است‌شده‌داده‌نشان‌زین(‌9‌‌,6)

‌

بکه‌وضکعیت‌مشکابه‌‌‌‌‌‌⃗⃗ اگر‌در‌جهت‌محور‌نانولوله‌شروع‌به‌حرکت‌کنیم‌بعد‌از‌پیمودن‌مسافت‌

باشکد.‌ایکن‌‌‌‌همان‌بردار‌پایه‌شبکه‌ی ‌بعدی‌نانولولکه‌مکی‌‌‌‌⃗⃗ هندسی‌خواهیم‌رسید.‌در‌واقع‌بردار‌انتقال‌

عمود‌‌(6-4شکل‌)نشان‌داده‌شده‌در‌‌Oی‌بردار‌را‌به‌لحاظ‌هندسی‌به‌این‌ ورت‌تصور‌کنید‌که‌از‌نقطه

کنیم،‌این‌بردار‌همان‌بردار‌انتقال‌باشد‌برداری‌رسم‌می‌Oبه‌اولین‌اتمی‌که‌از‌نوع‌اتم‌‌ ⃗ بر‌بردار‌کایرال‌

ی‌بردار‌انتقال‌جلو‌یا‌عقکب‌بکرویم‌بکه‌موقعیکت‌‌‌‌‌است.‌در‌واقع‌در‌طول‌نانولوله‌اگر‌از‌هر‌نقطه‌به‌اندازه‌⃗⃗ 

ی‌توان‌به‌ ورت‌جبری‌نیز‌بکر‌حسکب‌اعکداد‌مشخصکه‌‌‌‌اما‌این‌بردار‌را‌می‌خواهیم‌رسید.یکسان‌هندسی‌

(n,m‌.نیز‌بیان‌کرد‌)‌

‌ی‌گرافیت‌به‌ ورت‌زیر‌نوشت.ی‌شبکهتوان‌بر‌حسب‌بردارهای‌پایههای‌این‌بردار‌را‌میمؤلفه

(4-7)‌ ⃗⃗     ⃗ +    ⃗  

‌را‌به‌ما‌می‌دهد.‌  و‌‌  شرط‌عمود‌بودن‌این‌بردار‌بر‌بردار‌کایرال‌به‌ ورت‌زیر،‌اعداد‌
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(4-8)‌(   ⃗ +    ⃗ )      ⃗ +   ⃗     ‌‌‌‌‌‌‌‌ 

‌را‌برآورده‌می‌کند.‌8-1واضح‌است‌که‌انتخاب‌اعداد‌زیر‌شرط‌

         ‌الف(‌4-‌3)

            ‌ب(‌4-3)

اعداد‌ما‌برداری‌موازی‌بردار‌انتقال‌خواهیم‌داشت.‌اگر‌این‌دو‌عدد‌را‌بر‌بزرگترین‌با‌انتخاب‌این‌

‌آید.آمده،‌بدست‌می‌7-4ی‌مشترکشان‌تقسیم‌کنیم‌آنگاه‌بردار‌انتقال‌به‌ ورتی‌که‌در‌شمارنده

   ‌الف(‌4-41)
       

 
  

    ‌ب(‌4-41)
       

 
  

-سه‌گونه‌متفاوت‌از‌نانولوله‌(7-4شکل‌)است.‌در‌‌    و‌‌    ی‌مشترک‌بزرگترین‌شمارنده‌ 

‌ایم.جداره‌را‌نشان‌داده‌ای‌شکل‌ت ‌ی‌لوله‌ها

 

 . ندلی‌دسته(‌ج ‌گزا یز(‌ب‌‌رالیکا(‌الف‌یها‌نانولوله:‌7-‌4شکل‌
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 دسته بندی مواد از نظر خواص مغناطیسی 1-4

دهند،‌در‌زمره‌یکی‌از‌پنج‌‌بسته‌به‌نوع‌رفتار‌مغناطیسی‌که‌در‌دمای‌اتاق‌از‌خود‌بروز‌میهمه‌مواد‌

گیرنکد.‌بکر‌‌‌‌دسته‌فرومغناطید،‌دیامغناطید،‌پارامغناطید،‌آنتی‌فرومغناطید،‌فری‌مغناطید‌قرار‌مکی‌

ید‌(‌بیشتر‌عنا ر‌جدول‌تناوبی‌دیامغنکاطید‌و‌پکارا‌مغنکاط‌‌‌8-4)نشان‌داده‌شده‌در‌شکل‌مبنای‌جدول

باشند.‌در‌ ورتی‌که‌مکواد‌مغناطیسکی‌‌‌‌باشند.‌این‌عنا ر‌معمولا‌منسوب‌به‌عنا ر‌غیر‌مغناطیسی‌می‌می

های‌مشاهده‌شده‌در‌عنا ر‌خالص‌‌گیرند.‌یکی‌دیگر‌از‌انواع‌فرومغناطید‌ها‌قرار‌می‌در‌زمره‌فرومغناطید

باشکند.‌اگکر‌‌‌‌ها‌می‌ی‌مغناطیدباشند.‌دسته‌آخر‌از‌مواد‌شامل‌فر‌ها‌می‌در‌دمای‌اطاق،‌آنتی‌فرومغناطید

توان‌آن‌را‌در‌ترکیباتی،‌از‌قبیل‌اکسیدهای‌‌چه‌این‌مورد‌در‌هیچ‌عنصر‌خالصی‌دیده‌نشده‌است،‌ولی‌می

‌ها‌مشاهده‌نمود.‌در‌ادامه‌در‌خصوص‌این‌پنج‌دسته‌از‌مواد‌توضکیحات‌بیشکتری‌‌‌مخلوط‌موسوم‌به‌فریت

‌.‌[7]خواهد‌شد‌ارائه

 

 .یسیمغناط‌مواد‌یبند‌دسته:‌8-‌4شکل‌
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 مواد دیا مغناطیس 1-4-1

باشد،‌دارای‌هیچ‌گشتاور‌‌ها‌در‌ماده‌می‌در‌مورد‌مواد‌دیامغناطید،‌هر‌اتم‌که‌دربردارندة‌الکترون

باشد،‌از‌این‌رو‌گشتاور‌مغناطیسی‌مواد‌دیامغناطید‌ فر‌است،‌ککه‌تئکوری‌آنهکا‌‌‌‌‌مغناطیسی‌خالص‌نمی

الکترونی‌بکا‌پوسکت ‌‌‌که‌دارای‌ساختار‌‌He‌،Neتوسط‌لانژوین‌ارائه‌شده‌است.‌گازهای‌ت ‌اتمی‌نادر‌نظیر‌

نیکز‌در‌گکروه‌مکواد‌‌‌‌‌H2‌،N2باشند،‌در‌گروه‌مواد‌دیا‌مغناطید‌قرار‌دارند.‌گازهای‌دو‌اتمی‌نظیر‌‌بسته‌می

دیکا‌مغنکاطید‌‌‌و‌ابکر‌رسکاناها‌‌‌‌NaClشوند‌و‌همچنین‌جامدهای‌یونی‌مثکل‌‌‌دیامغناطید‌طبقه‌بندی‌می

شکود،‌از‌‌‌های‌الکترونی‌بسته‌مکی‌‌یل‌پوستهمیباشند.‌به‌این‌دلیل‌که‌فرایند‌تشکیل‌مولکولی‌منجر‌به‌تشک

هکای‌الکترونکی‌بسکته‌در‌‌‌‌‌این‌رو‌هیچ‌گشتاور‌مغناطیسی‌در‌واحد‌مولکول‌وجکود‌نکدارد.‌تشککیل‌پوسکته‌‌‌‌

‌.[7]شود‌جامدات‌با‌پیوند‌یونی‌و‌مواد‌با‌پیوند‌کوالانسی‌نیز‌منجر‌به‌تشکیل‌مواد‌دیامغناطید‌می

 مواد پارا مغناطیس 1-4-2

دارنکد،‌‌‌μباشند‌ککه‌هکر‌ککدام‌گشکتاور‌مغناطیسکی‌‌‌‌‌‌‌هایی‌می‌ردارندة‌اتممواد‌پارا‌مغناطید‌در‌ب

شکود‌و‌مجمکوع‌‌‌‌تصادفی‌بودن‌جهت‌گشتاورهای‌اسپینی‌و‌مداری‌سبب‌خنثی‌کردن‌اثرات‌یککدیگر‌مکی‌‌

شکود،‌بنکابراین‌مغناطیکدگی‌مربکوط‌بکه‌نمونکه‌‌‌‌‌‌‌‌ها‌برابر‌با‌ کفر‌مکی‌‌‌گشتاورهای‌اسپینی‌و‌مداری‌الکترون

در‌راسکتای‌میکدان‌‌‌‌باشد.‌با‌اعمال‌میدان‌مغناطیسی،‌تمام‌گشتاورها‌میل‌بکه‌نظکم‌‌‌پارامغناطید‌ فر‌می

کند،‌بر‌اثر‌این‌دو‌عامکل،‌‌‌ای‌را‌در‌گشتاورها‌ایجاد‌می‌سیستم،‌توزیع‌کاتوره‌4دارند،‌اما‌اغتشاشات‌گرمایی

تراوایی‌جرمی‌مکواد‌پارامغنکاطید،‌بکا‌رابطک ‌زیکر‌بیکان‌‌‌‌‌‌‌‌.[7]شود‌تراوایی‌نمونه‌مثبت‌و‌کوچ ‌معین‌می

‌گردد:‌می

‌‌(4-44)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌= 
 

   
‌  ‌

                                                 
4
 . Thermal agitation 
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باشکد.‌اگکر‌‌‌‌مکی‌‌(gr)ثابت‌کوری‌در‌واحد‌گرم‌‌Cشود‌و‌‌نامیده‌می‌4این‌رابطه‌قانون‌کوری‌وید

تبعیکت‌‌‌1در‌رابط ‌بالا‌برابر‌با‌ فر‌باشد،‌ا طقحاً‌گفته‌میشود‌که‌مکاده‌از‌قکانون‌ککوری‌‌‌‌ ای‌‌برای‌ماده

‌.[7]کند‌می

 مواد فرومغناطیس 1-4-3

خودی‌دارند،‌یعنی‌حتی‌در‌میدان‌مغناطیسی‌ فر،‌‌مواد‌فرومغناطید‌گشتاور‌مغناطیسی‌خودبه

آنست‌که‌گشتاورهای‌مغناطیسی‌و‌خودی‌بیانگر‌‌باشند.‌وجود‌گشتاور‌خودبه‌دارای‌گشتاور‌مغناطیسی‌می

تر‌از‌دمای‌‌اند.‌در‌مواد‌فرومغناطید‌در‌دماهای‌کامقً‌پایین‌ها‌به‌گون ‌منظمی‌آرایش‌یافته‌اسپین‌الکترون

.‌ممکن‌است‌گشکتاور‌مغناطیسکی‌ککل،‌بسکیار‌‌‌‌‌[8]اند‌ها،‌اساساً‌موازی‌(،‌گشتاور‌مغناطیسی‌اتمTCکوری‌)

شباع‌نمونه‌لازم‌باشد‌که‌میدان‌مغناطیسی‌خکارجی‌اعمکال‌گکردد.‌‌‌‌کمتر‌از‌گشتاور‌اشباعی‌باشد‌و‌برای‌ا

شکود‌و‌تراوایکی‌جرمکی‌آن‌از‌قکانون‌‌‌‌‌‌،‌تبدیل‌به‌پارا‌مغناطید‌مکی‌TCفررومغناطید،‌در‌دماهای‌بالاتر‌از‌

کنکد،‌‌‌،‌ی ‌میدان‌مولکولی‌قوی‌روی‌ماده‌اثکر‌مکی‌‌TCکند.‌در‌دماهای‌پایین‌تر‌از‌‌کوری‌وید‌تبعیت‌می

،‌این‌میکدان‌وجکود‌دارد.‌از‌ایکن‌رو،‌در‌نبکود‌میکدان‌اعمکالی،‌جسکم‌‌‌‌‌‌‌‌TCماهای‌بالاتر‌از‌همانطور‌که‌در‌د

‌.[7]نامند‌می‌9تواند‌به‌حالت‌اشباع‌برسد‌که‌در‌این‌حالت‌جسم‌را،‌خود‌مغناطیده‌می

 فرومغناطیس آنتیاد وم 1-4-4

تراوایکی‌‌باشکند.‌تغییکرات‌‌‌‌فرومغناطید‌در‌هم ‌دماها‌دارای‌تراوایی‌کوچ ‌و‌مثبت‌می‌آنتیمواد‌

TN(‌نمایش‌داده‌شده‌است.‌بیشین ‌تراوایی‌در‌دمای‌نیل‌3-4این‌مواد‌بر‌حسب‌دما‌در‌شکل)
1
باشکد.‌‌‌می‌

فرومغناطیسکی‌دارد.‌‌‌آنتکی‌تکر‌از‌آن‌دمکا،‌خا کیت‌‌‌‌‌،‌ماده‌خا یت‌پارامغناطیسکی‌و‌پکایین‌‌TNبالای‌دمای‌

                                                 
4
 . Curie Weiss law 

1
 . Curie law  

9
 . Self-saturating  

1
 . Neel temperature  
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و‌در‌غیاب‌میدان‌اعمالی،‌گشتاورها‌تمایل‌دارند‌که‌به‌ ورت‌پاد‌مکوازی‌نسکبت‌بکه‌‌‌‌‌TNتر‌از‌دمای‌‌پایین

یکدیگر‌قرار‌گیرند.‌در‌دمای‌ فر‌کلوین‌و‌در‌غیاب‌میدان‌اعمالی،‌دو‌زیر‌شبک ‌مستقل‌در‌این‌مکاده،‌بکه‌‌‌

 فر‌‌فرومغناطید‌آنتیگردند.‌گشتاور‌مغناطیسی‌مواد‌‌خودی‌و‌به‌ ورت‌اشباع،‌مغناطیده‌می‌طور‌خودبه

‌.[7]تواند‌گشتاور‌غیر‌ فر‌داشته‌باشد‌است‌و‌تنها‌در‌حضور‌میدان‌اعمال‌گردیدة‌قوی،‌می

 

 .[7]دیفرومغناط‌پاد‌مادة‌ ی‌یبرا‌دما‌حسب‌بر‌‌χ/4آن‌معکوس‌و‌‌χیسیمغناط‌یرفتاریپذ:‌3-‌4شکل‌

‌

 مواد فری مغناطیس 1-4-5

باشکند‌ککه‌از‌نظکر‌آرایکش‌گشکتاورها،‌مشکابه‌مکواد‌‌‌‌‌‌‌‌‌ای‌دیگر‌از‌مواد‌می‌مواد‌فری‌مغناطید،‌رده

باشکد.‌از‌ایکن‌رو‌‌‌‌فرومغناطید‌بوده،‌ولی‌در‌این‌مواد،‌اندازة‌گشتاورهای‌دو‌زیر‌شبکه‌با‌هم‌برابر‌نمی‌آنتی

های‌‌.‌آرایش[7]تندمواد‌فری‌مغناطید،‌مشابه‌مواد‌فرومغناطید‌دارای‌گشتاور‌مغناطیسی‌غیر‌ فر‌هس

‌(‌نشان‌داده‌شده‌است.41-4ها‌در‌شکل‌)‌منظم‌اسپین‌الکترون
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‌.های‌مختلف‌مغناطیسی‌در‌خصو یت‌ها‌الکترون‌نیاسپ‌‌شیآرا:‌41-‌4شکل‌

 در ساختار بلوری GaAsمروری بر خواص  1-4-6

نیمرسکاناهای‌‌‌در‌اسکتفاده‌‌منظکور‌‌بکه‌‌ککه‌‌است‌‌III-Vگروه‌نیمرساناهای‌اولین‌از‌‌GaAsترکیب

‌نیمرسکانای‌‌ی ‌بعنوان‌GaAs.‌است‌گرفته‌قرار‌بررسی‌و‌مطالعه‌مورد‌ها‌(DMS)‌4مغناطیسی‌رقیق‌شده

‌دلیکل‌‌همکین‌‌بکه‌‌و‌اسکت‌‌داشکته‌‌اپتوالکترونیکی‌کاربردهای‌در‌فراوانی‌های‌استفاده‌کوچ ‌نواری‌گاف‌با

‌مگنتکوالکترونیکی‌‌خواص‌از‌بتوانند‌نیمرسانا‌این‌به‌واسطه‌عنصر‌ی ‌تزریق‌با‌که‌بودند‌عققمند‌محققین

در‌ساختار‌بلکوری،‌‌‌As(Ga,Mn)دمای‌کوری‌ترکیب‌.‌کنند‌استفاده‌آن‌اپتوالکترونیکی‌خواص‌کنار‌در‌نیز

‌As(Ga,Mn)هکا‌در‌‌‌دهد‌که‌غلظت‌حفره‌وابسته‌به‌تعداد‌حاملهای‌بار‌آن‌است.‌مطالعات‌تجربی‌نشان‌می

است‌‌As.‌یکی‌از‌فاکتورهایی‌که‌باعث‌این‌مطلب‌است‌حضور‌جایگاه‌[3]است‌Mnکمتر‌از‌غلظت‌اتمهای‌

کنکد.‌‌‌جبکران‌مکی‌‌‌Mnهکای‌‌‌ها‌را‌با‌اتم‌کمبود‌این‌حفره‌Asدارد‌و‌هر‌جایگاه‌‌Gaکه‌دو‌الکترون‌بیشتر‌از‌

آغکاز‌‌‌As(Ga,Mn)‌که‌تحقیقات‌روی‌ترکیب‌31وابسته‌است.‌از‌دهه‌‌Mnبنابراین‌دمای‌کوری‌به‌غلظت‌

اند‌که‌دمای‌کوری‌این‌ترکیکب‌را‌بکا‌روشکهای‌مختلفکی‌از‌‌‌‌‌‌دانشمندان‌همواره‌سعی‌کرده‌[41]شده‌است

،‌با‌بکارگیری‌روشهای‌مختلف‌در‌رشد‌بلور‌و‌انجام‌عملیکات‌بکاز‌پخکت‌افکزایش‌‌‌‌‌Mnجمله‌افزایش‌غلظت‌

پیش‌بینکی‌‌‌.[44-41]برسانند‌K431و‌‌K471اند‌این‌دما‌را‌به‌‌محققان‌موفق‌شده‌1111دهند.‌در‌سال‌

                                                 
4
 .  Diluted Magnetic Semiconductor  
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یعنکی‌دمکای‌اتکاق‌هکم‌‌‌‌‌‌K511- K 615های‌آتی‌نیز‌دمای‌کوری‌این‌ترکیکب‌را‌بکه‌‌‌‌شود‌که‌در‌سال‌می

و‌‌DFTتوسط‌رهیافکت‌‌‌Crو‌‌ Fe ،Mnنیز‌با‌آلایش‌سه‌عنصر‌واسطه‌1و‌برونو‌4ساندراتسکی‌.[49]رسانید

هکای‌‌‌(‌چگکالی‌حالکت‌‌44-4شککل)‌،‌[41]پرداختنکد‌‌GaAsبه‌بررسی‌خواص‌مغناطیسکی‌‌‌LDAبا‌تقریب‌

-4در‌حضور‌عنا ر‌واسطه‌را‌نشان‌داده‌است.‌در‌شکل)‌GaAs(‌نمونه‌خالص‌و‌آلایش‌یافته‌DOSجزئی)

نیز‌محاسبه‌شده‌است‌که‌نتکایج‌‌‌‌Crو‌‌ Fe ،Mnآلایش‌یافته‌با‌عنا ر‌واسطه‌GaAs(‌نیز‌دمای‌کوری‌41

حالکت‌‌‌Feو‌مغناطیسکی‌و‌بکا‌آلایکش‌‌‌‌حالکت‌فکر‌‌‌GaAsنیمرسکانای‌‌‌Mnو‌‌Crنشان‌میدهد‌که‌با‌آلایکش‌‌

بکرای‌‌‌Mnو‌‌Crفرومغناطیسی‌پیدا‌کرده‌است‌که‌این‌نتایج‌بدست‌آمکده‌بکا‌آلایکش‌عنا کر‌واسکطه‌‌‌‌‌‌‌آنتی

‌.[41]%‌دقیقر‌است45های‌زیر‌‌غلظت

 

‌غلظت‌با‌As, (GaCr)As, (GaFe)As(GaMn)‌یها‌نمونه‌یبرا(‌LDA)یجزئ‌یها‌حالت‌یچگال:‌44-‌4شکل‌

415/9%[41].‌

‌

 

                                                 
4
 . Sandratskii  

1
 . Bruno  
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 .As, (GaCr)As, (GaFe)As‌[41](GaMn):‌میانگین‌دمای‌کوری‌41-‌4شکل‌

  III-Vمروری بر خواص الکترونی و مغناطیسی نانوساختارهای گروه  1-5

و‌‌4توسکط‌چنچکال‌گکوش‌‌‌‌GaAsهکای‌خکالص‌‌‌‌اولین‌گزارش‌ها‌از‌بررسی‌بر‌روی‌خکواص‌نانولولکه‌‌

و‌همکاران‌ارائه‌شده‌بود‌ ورت‌‌9،‌که‌توسط‌پورزا 1بوسیله‌روش‌بستگی‌قوی‌1117همکارانش‌در‌سال‌

انجکام‌گرفکت،‌‌‌‌ کندلی‌‌دسکته‌.‌نتایج‌حا ل‌از‌این‌کار‌که‌برای‌هر‌دو‌ساختار‌زیگزا ‌و‌[45]گرفته‌است

های‌کربنی‌اسکت‌و‌همچنکین‌انکرژی‌‌‌‌‌کوچکتر‌از‌نانولوله‌GaAsهای‌‌مشاهده‌شد‌که‌انرژی‌کرنشی‌نانولوله

و‌زیگکزا ‌در‌‌‌ کندلی‌‌دسکته‌کند‌و‌گاف‌نواری‌هر‌دو‌نمونه‌‌کرنشی‌با‌افزایش‌قطر‌نانولوله‌کاهش‌پیدا‌می

و‌همککارانش‌در‌سکال‌‌‌‌1فِنک ‌سکون‌‌-کنکد.‌وی‌‌با‌افزایش‌قطر‌نانولوله‌کاهش‌پیدا‌مکی‌‌GaAsهای‌‌نانولوله

که‌تابع‌تبکادلی‌‌‌5(GGAتوسط‌رهیافت‌محاسباتی‌نظریه‌تابع‌چگالی‌با‌تقریب‌شیب‌تعمیم‌یافته‌)‌1149

                                                 
4
 . Chanchal Ghosh  

1
 . tight binding method  

9
 . Porezag  

1
 . Wei-Feng Sun 

5
 . general gradient approximation  



43 

 

ها‌بکا‌‌‌.‌آن[46]انجام‌گرفت‌DMol3ارائه‌شده‌بود‌و‌توسط‌کد‌محاسباتی‌‌4(BLYPهمبستگی‌آن‌توسط‌)

به‌بررسی‌خواص‌الکترونی‌و‌پایداری‌ساختار‌زیگزا ‌‌GaAsهای‌‌ای‌برای‌نانولوله‌در‌نظر‌گرفتن‌مدلی‌لوله

ها‌نشان‌داد‌که‌با‌افزایش‌غلظت‌آلایش‌و‌افزایش‌قطکر‌نانولولکه،‌‌‌‌پرداختند.‌این‌بررسی‌GaAsهای‌‌نانولوله

یابد.‌از‌کارهای‌انجام‌شده‌بر‌روی‌دیگر‌عنا ر‌ترکیبکی‌از‌‌‌ترتیب‌کاهش‌و‌افزایش‌می‌‌اندازه‌گاف‌نواری‌به

اشکاره‌ککرد‌ککه‌‌‌‌‌‌‌GaP [48],BN‌[43]AlN‌,‌[11]‌GaN,[47]‌هکای‌‌به‌نانولولکه‌‌توان‌می‌نیز III-Vگروه‌

نتایج‌بدست‌آمده‌کامق‌با‌نتایج‌کار‌ما‌از‌لحاظ‌روند‌افزایشی‌گاف‌نواری‌بکا‌افکزایش‌قطکر‌منطبکق‌اسکت.‌‌‌‌‌‌

هکای‌زیگکزا ‌دارای‌گکاف‌نکواری‌‌‌‌‌‌ها‌نشان‌داد‌که‌نانولوله‌بررسی‌ساختار‌نواری‌و‌الکترونی‌همه‌این‌نمونه

تکوان‌بکه‌‌‌‌باشند.‌به‌عنوان‌نمونه‌می‌ستقیم‌میدارای‌گاف‌نواری‌غیر‌م‌ ندلی‌دستههای‌‌مستقیم‌و‌نانولوله

هکا‌‌‌های‌کربنی‌زیگزا ،‌ککه‌در‌آن‌‌ها‌‌نشان‌داد‌برخقف‌نانولوله‌اشاره‌کرد‌که‌محاسبات‌آن‌‌GaNنانولوله‌

با‌‌GaNهای‌‌(‌نانولوله49-4،‌در‌شکل‌)[14]ها‌تناوبی‌است‌روند‌تغییرات‌گاف‌نواری‌با‌افزایش‌قطر‌نانولوله

شوند.‌شدت‌‌ها،‌گاف‌نواری‌روندی‌افزایشی‌داشته‌و‌بعد‌از‌قطری‌خاص‌تقریباً‌ثابت‌می‌هافزایش‌قطر‌نانولول

در‌‌ کندلی‌‌دستهنسبت‌به‌‌GaNهای‌زیگزا ‌‌تغییرات‌گاف‌نواری‌مشاهده‌شده‌بر‌حسب‌قطر،‌در‌نانولوله

‌باشد.‌‌‌‌‌‌‌تر‌بیشتر‌می‌قطرهای‌پایین

 

 .[14]‌یکربن‌یها‌نانولوله‌با‌سهیمقا‌و‌قطر‌حسب‌بر‌‌GaNگزا یز‌و‌ ندلی‌دسته‌یها‌نانولوله‌ینوار‌یها‌گاف:‌49-‌4شکل‌

                                                 
4
 . Becke_ Lee_Yang_Parr 
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با‌‌Nو‌‌Pهای‌‌با‌تمایل‌به‌حرکت‌به‌سمت‌داخل،‌و‌اتم‌Gaهای‌‌،‌اتم‌GaPو‌‌GaNهای‌‌در‌نانولوله

های‌متفکاوت‌را‌‌‌ای‌شکل‌هم‌مرکز‌با‌شعاع‌تمایل‌به‌حرکت‌به‌سمت‌خارج‌نانولوله‌تشکیل‌دو‌استوانه‌لوله

-4شود.‌در‌شککل‌)‌‌نامیده‌می‌4های‌دو‌استوانه،‌همان‌جدایی‌خمش‌ی‌بین‌شعاع‌دهند.‌اختقف‌فا له‌می

ورده‌شکده‌اسکت.‌مشکاهده‌‌‌‌های‌مکورد‌بررسکی‌آ‌‌‌(‌نحوة‌تغییر‌این‌جدایی‌بر‌حسب‌افزایش‌قطر‌نانولوله41

‌GaNهای‌ت ‌جدارة‌‌یابد.‌‌همچنین‌برای‌نانوله‌ها‌این‌جدایی‌کاهش‌می‌شود‌که‌با‌افزایش‌قطر‌نانولوله‌می

ی‌انرژی‌کرنشی‌مورد‌نیاز‌بکرای‌پیچانکدن‌ کفحات‌گرافیتکی‌بکه‌‌‌‌‌‌‌جدول‌تناوبی‌در‌محاسبه‌III-Vاز‌گروه‌

هستیم،‌مشاهده‌شد‌که‌انرژی‌کرنشکی‌بکا‌افکزایش‌قطکر‌‌‌‌‌ای‌به‌ازای‌هر‌اتم‌شاهد‌رفتار‌یکسانی‌‌شکل‌لوله

‌(.45-4یابد‌شکل‌)‌نانولوله‌کاهش‌می

 

‌حسب‌بر‌‌GaNگزا یز‌و‌ ندلی‌دسته(‌ب‌و‌.‌‌Gap‌[47]گزا یز(‌‌الف‌یها‌نانولولهبرای‌‌خمش‌ییجدا:‌41-‌4شکل‌

 .R = RAs- RGa [11]∆باشند.‌‌می‌Gaو‌‌Nهای‌‌های‌تیره‌و‌روشن‌به‌ترتیب‌بیانگر‌اتم‌در‌قسمت‌)ب(‌کره.‌قطر

                                                 
4
 . Buckling  
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‌‌GaNگزا یز‌و‌ ندلی‌دسته‌یها‌نانولوله‌یبرا(‌‌الف‌قطر،‌از‌یتابع‌عنوان‌به‌اتم‌هر‌یازا‌به‌کرنش‌یها‌یانرژ:‌45-‌4شکل‌

 .‌SiN‌[11]گزا یز‌و‌ ندلی‌دسته‌یها‌نانولوله‌یبرا(‌ب.‌[14]یکربن‌یها‌نانولوله‌با‌سهیمقا‌و
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هکا‌‌‌آن‌سکیم‌توان‌بکه‌فکرم‌سکاختار‌نانو‌‌‌‌،‌میGaAsاز‌کارهای‌انجام‌شده‌بر‌روی‌ساختارهای‌دیگر‌

‌[19]و‌همککاران‌‌4لو‌پنگفی  1149اشاره‌کرد‌کارهای‌خوبی‌در‌این‌چند‌سال‌انجام‌گرفته‌است.‌در‌سال‌

بکا‌تقریکب‌شکیب‌‌‌‌‌1نظریه‌تابعی‌چگالی‌توسط‌شبه‌پتانسیل‌مکوج‌تخکت‌‌‌-4توسط‌دو‌رهیافت‌محاسباتی،‌

‌-1ارائه‌شده‌بکود‌و‌توسکط‌‌‌ PW91‌[11]آن‌توسط‌‌1همبستگی-که‌تابعی‌تبادلی‌‌9(GGAتعمیم‌یافته‌)

بکا‌افکزایش‌در‌‌‌انجام‌گرفت.‌نتایج‌به‌دست‌آمده‌از‌این‌تحقیق‌نشان‌داد‌که‌ VASP‌5‌[15]کد‌محاسباتی‌

.‌لازم‌به‌ذکر‌است‌که‌تاکنون‌گزارشی‌از‌بررسی‌[19]کند‌اندازة‌گاف‌نواری‌کاهش‌پیدا‌می‌‌6قطر‌نانو‌سیم

در‌حضکور‌‌‌LDAبکا‌تقریکب‌‌‌،‌DFTبا‌رهیافت‌نظریکه‌تکابع‌چگکالی‌‌‌‌‌GaAsهای‌‌خواص‌مغناطیسی‌نانولوله

ای‌را‌از‌بررسکی‌‌‌آلایش‌عنا ر‌واسطه‌ارائه‌نشده‌است‌و‌در‌این‌پایکان‌نامکه‌قصکد‌داریکم‌ککه‌نتکایج‌اولیکه‌‌‌‌‌‌‌

‌ارائه‌دهیم.‌GaAsهای‌‌مغناطیسی‌نانولوله

                                                 
4
 . Lu Pengfei 

1
 . plane-wave pseudopotential 

9
 . generalized gradient approximation 

1
 . Exchange-correlation  

5
 . Vienna ab initio simulation package  

6
 . NanoWire  
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 فصل دوم      2
 

 

‌شده مغناطیسی رقیق نیمرساناهایو  ترونیکاسپین 

(DMSs)‌
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 مقدمه 2-1

پیشکرفت‌بیشکتر‌در‌‌‌‌امککان‌اند:‌آیکا‌‌نانو‌بوجود‌آوردهگرایشهای‌وسیعی‌را‌در‌علم‌گوناگون‌‌سؤالات

میکروپردازشکگرها‌و‌سکلولهای‌‌‌‌،زمین ‌فناوری‌اطقعات‌و‌ارتباطات‌از‌طریق‌کوچ ‌سکازی‌ترانزیسکتورها‌‌

‌زمان‌کار‌بکاتری‌‌،چطور‌به‌منظور‌ رفه‌جویی‌انرژی‌؟نوری‌وجود‌دارد حافظه‌در‌دیسکهای‌مغناطیسی‌و

 دهیم؟‌افزایشرا‌

بکر‌‌ ICسازی‌اطقعات‌و‌سرعت‌انتقال‌آنها‌و‌همچنکین‌ کنعت‌‌‌‌شرفت‌تکنولوژی،‌ذخیرهامروزه‌با‌پی

نقش‌ا کلی‌در‌ترابکرد‌الکتریککی‌را‌حاملهکای‌بکار‌‌‌‌‌‌‌ICسیلیکون‌اهمیت‌زیادی‌یافته‌است.‌در‌مدارات‌ پایه

داشکتن‌قکدرت‌پردازشکگری‌بکا‌سکرعت‌بکالا‌اسکت‌امکا‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌IC)الکترون‌و‌حفره(‌بر‌عهده‌دارند.‌از‌مشخصات‌

المانهای‌حافظه‌فرارند‌یعنی‌با‌خاموش‌شکدن‌منبکع،‌اطقعکات‌از‌بکین‌خواهکد‌رفکت،‌امکا‌بکا‌اسکتفاده‌از‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

تکنولوژی‌حافظه‌مغناطیسی‌این‌مشکل‌حل‌خواهد‌شد.‌در‌اینجا‌پارامتر‌ا لی‌اسپین‌الکترون‌است‌زیکرا‌‌

باشد.‌بنابراین‌اسکتفاده‌‌‌ت‌و‌برای‌ذخیره‌اطقعات‌بسیار‌مناسب‌میاسپین‌دارای‌ممان‌مغناطیسی‌ذاتی‌اس

را‌ایجکاد‌‌‌4اسکپینترونی ‌از‌اسپین‌حاملهای‌بار‌در‌نیمرساناها‌شاخه‌جدیدی‌به‌نام‌اسپین‌الکترونیک ‌یکا‌‌‌

هکای‌مغناطیسکی‌‌‌‌،‌بر‌این‌پایه‌استوار‌است‌که‌چون‌تک ‌قطبکی‌‌اسپینترونی کرده‌است.‌منشأ‌استفاده‌از‌

هکای‌الکتریککی‌تصکادفی‌‌‌‌‌تر‌از‌میکدان‌‌،‌میدان‌مغناطیسی‌تصادفی‌به‌طور‌قابل‌توجهی‌ضعیفوجود‌ندارند

ها‌بر‌مبنای‌بار‌الکتریکی‌‌حافظه‌حالی‌کههای‌مغناطیسی‌غیر‌فرار‌هستند،‌در‌‌هستند.‌به‌این‌دلیل‌حافظه

،‌حفره‌نترونی اسپیبه‌مطالعه‌نقش‌‌اسپینترونی (،‌نیاز‌به‌بازسازی‌مداوم‌دارند،‌DRAMتجمع‌یافته‌یا‌)

هایی‌که‌از‌خواص‌اسپینی‌و‌درجه‌آزادی‌اسکپین‌عکقوه‌بکر‌خکواص‌و‌‌‌‌‌‌و‌حتی‌هسته‌و‌نیز‌مطالعه‌دستگاه

پردازد،‌و‌اگر‌بتوان‌تزریق،‌انتقکال‌و‌تشکخیص‌اسکپین‌را‌در‌‌‌‌‌کنند‌می‌درجه‌آزادی‌ذرات‌باردار‌استفاده‌می

ی‌از‌خواص‌فوتونی،‌الکترونیکی‌و‌مغناطیسی‌توان‌ترکیب‌دمای‌بالا‌در‌نیمرسانا‌)دمای‌اتاق(‌کنترل‌کرد‌می

                                                 
4
 . Spintronics  
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را‌داشت.‌مسئله‌مهم‌دیگر‌توسعه‌روشهایی‌برای‌تزریق‌حاملهای‌قطبیده‌اسپینی‌بکه‌نیمرساناهاسکت.‌امکا‌‌‌‌

شوند‌بایکد‌اولاً‌دارای‌دمکای‌گکذار‌فرومغناطیسکی‌‌‌‌‌‌استفاده‌می‌اسپینترونی نیمرساناهایی‌که‌برای‌ نعت‌

اشند‌و‌ثانیاً‌تکنولوژی‌مورد‌نیکاز‌در‌بککارگیری‌ایکن‌نیمرسکانا‌وجکود‌‌‌‌‌‌)دمای‌کوری(‌در‌حدود‌دمای‌اتاق‌ب

ککه‌‌‌ کورت‌گرفتکه‌اسکت‌‌‌‌As(In,Mn)و‌‌As(Ga,Mn)داشته‌باشد.‌بیشترین‌تحقیقات‌در‌گذشته‌بر‌روی‌

بکوده‌اسکت‌ککه‌تکقش‌‌‌‌‌‌K95و‌‌K479بالاترین‌دماهای‌کوری‌گزارش‌شده‌برای‌این‌ترکیبات‌به‌ترتیکب‌‌

برند.امروزه‌محققین‌در‌تقشند‌با‌تزریق‌ی ‌فلز‌واسطه‌در‌نیمرساناهایی‌بکا‌گکاف‌‌‌شود‌این‌دما‌را‌بالا‌ب‌می

‌با‌دمای‌گذار‌فرومغناطیسی‌بالا‌بسازند.‌‌‌‌4(‌نیمرسانای‌مغناطیسی‌رقیقZnO, GaN, AlNنواری‌بزر ‌)

‌برنامه ‌برای‌میان ‌لازم ‌بودجه ‌تأمین ‌حال ‌در ‌دولتها ‌و ‌کشورها ‌از ‌هدف‌تضمین‌بسیاری ‌با هایی

‌می ‌فناوری، ‌نانو ‌آینده ‌توسع  ‌در ‌مشارکت‌فعال ‌پژوهشی ‌طرحهای ‌بین ‌در ‌نانو‌باشند. ‌هدف‌توسعه با

 کند.یعنی‌الکترونی ‌اسپینی‌نقش‌مهمی‌را‌ایفا‌می‌اسپینترونی ،‌رشته‌فناوری

 اسپینترونیک 2-2

حققان‌هایی‌که‌بیشتر‌مورد‌عققه‌وسیع‌م‌ی‌مرزهای‌علم‌و‌فناوری،‌یکی‌از‌زمینه‌امروزه‌در‌گستره

قرار‌گرفته‌است،‌استفاده‌از‌ترکیباتی‌با‌خکواص‌مغناطیسکی‌بکه‌منظکور‌حصکول‌ککارایی‌بهتکر‌و‌ککاربری‌‌‌‌‌‌‌‌‌

تر‌در‌ساخت‌قطعات‌و‌ابزارهای‌الکترونیکی‌و‌فوتونیکی‌مانند‌لیزرها،‌ترانزیستورهای‌اسکپینی‌تکوان‌‌‌‌متنوع

باشکد.‌ایکن‌گونکه‌‌‌‌‌مکی‌‌پایین،‌قطعات‌الکتریکی‌و‌مغناطیسی‌مجتمع‌)تراشکه(‌و‌سنسکورهای‌مغناطیسکی‌‌‌

شکوند.‌امکروزه‌نکام‌جدیکدتر‌‌‌‌‌‌ی‌قبل‌تاکنون‌تحت‌نام‌مغناطو‌الکترونی ‌شناخته‌می‌ها‌از‌چند‌دهه‌فعالیت

دارا‌بودن‌منشأ‌ا لی‌مغناطش‌‌به‌دلیل،‌که‌از‌ترکیب‌اسپین‌و‌الکترونی ‌تشکیل‌شده،‌که‌اسپینترونی 

‌رود.‌یدر‌موارد‌مطرح‌در‌این‌شاخه‌از‌علم‌است،‌برای‌آن‌بکار‌م

                                                 
4
 . Diluted magnetic semiconductor 
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ای‌بکرای‌بکرهمکنش‌بکا‌‌‌‌‌اسپین‌ی ‌کمیت‌کامق‌کوانتومی‌است‌که‌به‌الکترون‌درجه‌آزادی‌اضافی

دهد.‌بنابراین‌اضافه‌کردن‌درجه‌آزادی‌اسپینی‌به‌الکترونی ‌نیمرساناهای‌معمکولی‌‌‌میدان‌مغناطیسی‌می

اشکترن‌و‌گکرلاد‌در‌سکال‌‌‌‌دهکد.‌‌‌قابلیت‌و‌عملکرد‌بیشکتری‌مکی‌‌ ،‌‌کنند‌ی‌بار‌الکتریکی‌عمل‌می‌که‌بر‌پایه

    ،‌با‌طرح‌آزمایشی‌تجربی‌شواهد‌وجود‌اسپین‌و‌طبیعت‌کوانتیده‌بودن‌اسپین‌الکتکرون‌)‌4331
 

 
‌)

 ‌ اند.‌را‌نشان‌داده

‌رود:‌در‌اینجا‌کلمه‌اسپین‌به‌دو‌مفهوم‌به‌کار‌می

ثابکت‌‌‌  اسکت‌)‌‌⁄      .‌گشتاور‌مغناطیسی‌ذاتکی‌تک ‌الکتکرون‌ککه‌دارای‌مقکدار‌کوانتکومی‌‌‌‌‌‌‌4

‌ضریب‌ژیرومغناطید‌الکترون‌است(.‌gمغناطش‌بوهر‌و‌

‌ی‌الکترونی‌)نظیر‌ی ‌جریان‌الکتریکی(.‌.‌مغناطش‌متوسط‌ی ‌مجموعه1

‌رود.‌‌‌بشمار‌می‌اسپینترونی در‌عمل‌به‌کارگیری‌هر‌دوی‌این‌وجوه‌و‌کنترل‌آنها‌از‌اهداف‌ نعت‌

کترونیک ‌بکه‌مطالعکه‌و‌نقکش‌اسکپین‌‌‌‌‌‌ال‌-یا‌اسکپین‌‌اسپینترونی توان‌گفت‌که‌‌بطور‌خق ه‌می

گردد،‌و‌دستگاههای‌احتمالی‌مشخصاً‌از‌خواص‌‌الکترون،‌حفره‌و‌حتی‌هسته‌در‌فیزی ‌حالت‌جامد‌بر‌می

در‌فلکزات‌و‌در‌‌‌1و‌واهلکش‌اسکپینی‌‌‌4کننکد.‌ترابکرد‌اسکپینی‌‌‌‌اسپینی‌عقوه‌بر‌بار‌الکتریککی‌اسکتفاده‌مکی‌‌‌

نیمرساناها‌کاربرد‌فراوانی‌در‌تکنولوژی‌الکترونی ‌دارند.‌پیشرفت‌در‌ نعت‌الکترونی ‌آنچنان‌اسکت‌ککه‌‌‌

شوند.‌که‌این‌مستلزم‌پیشرفت‌علم‌‌های‌مورد‌استفاده‌در‌کامپیوترها‌دو‌برابر‌می‌ماه‌تعداد‌تراشه‌48در‌هر‌

ککه‌از‌انتقکال‌اطقعکات‌بکر‌اسکاس‌درجک ‌‌‌‌‌‌‌‌رونی اسکپینت‌است.عقیده‌بر‌این‌است‌که‌دستگاههای‌بر‌پای ‌

‌ گیرند.‌در‌مقابل‌الکترونی ‌معمولی،‌دارای‌مصرف‌انرژی‌کمتر‌و‌سرعت‌بالاتری‌هستند.‌اسپینی‌بهره‌می

                                                 
4
 . Spin transport  

1
 . Spin relaxation  
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 شده نیمرساناهای مغناطیسی رقیق 2-3

دهنکد.‌بکه‌عنکوان‌مثکال‌بکا‌‌‌‌‌‌‌برخی‌از‌نیمرساناها‌به‌طور‌طبیعی‌از‌خود‌خواص‌مغناطیسی‌نشان‌می

 K‌77Tcنیمرساناهای‌مغناطیسی‌از‌جمله‌)‌(Eu,Gd,Er)از‌اتمهای‌مغناطیسی‌خاکی‌کمیاب‌مثل‌استفاده‌

=)EuO‌,‌(K‌5/46Tc =)EuS9ها‌‌تشوند.‌همچنین‌در‌منگنای‌تولید‌می‌MnO(La,X‌)حالت‌فرومغناطید‌

باشد‌در‌ نعت‌ککاربرد‌چنکدانی‌ندارنکد.‌البتکه‌‌‌‌‌‌رشد‌آنها‌دشوار‌می‌این‌کهمشاهده‌شده‌است.‌اما‌به‌دلیل‌

طیسکی‌ندارنکد.‌امکروزه‌محققکان‌بکا‌‌‌‌‌‌باشکند‌معمکولاً‌خا کیت‌مغنا‌‌‌‌نیمرساناهایی‌که‌بیشتر‌مورد‌توجه‌می

.‌در‌ایکن‌فصکل‌بکه‌‌‌‌[16]اند‌نیمرساناهایی‌تولید‌کنند‌که‌دارای‌خواص‌مغناطیسی‌باشند‌شهایی‌توانستهرو

‌پردازیم.‌و‌نیمرساناهای‌مغناطیسی‌تولید‌شده‌می‌توضیح‌این‌روشها

 تزریق یک عنصر مغناطیسی به نیمرسانا 2-4

دانیم‌تزریق‌ی ‌ناخالصی‌باردار‌یا‌ی ‌یون‌مغناطیسی‌به‌نیمرسکانا‌را‌در‌ا کطقح‌‌‌‌همانطور‌که‌می

اتمهکای‌چهکار‌‌‌‌Gaبه‌جای‌اتمهای‌سه‌ظرفیتی‌‌GaAsگویند.‌به‌عنوان‌مثال‌وقتی‌در‌‌آلایش‌نیمرسانا‌می

را‌با‌اتمهای‌دو‌‌Gaدهندة‌الکترون‌هستند‌و‌اگر‌اتمهای‌Si شوند،‌در‌واقع‌اتمهای‌‌جانشین‌می‌Siظرفیتی‌

تولید‌کننده‌حفره‌بکوده‌و‌بکه‌آن‌پذیرنکدة‌الکتکرون‌‌‌‌‌‌Znجایگزین‌کنیم‌در‌آن‌ ورت‌اتمهای‌‌Znظرفیتی‌

‌شود.‌‌گفته‌می

هکای‌بکالا‌و‌‌‌‌خنثی‌است،‌یعنکی‌تعکداد‌اسکپین‌‌‌‌ی ‌ماده‌نیمرسانای‌غیر‌مغناطیسی‌در‌حالت‌عادی

پایین‌آن‌برابر‌است‌و‌بنابراین‌در‌آنها‌مغناطش‌وجود‌ندارد‌اما‌با‌آلایش‌یونهای‌مغناطیسی‌که‌دارای‌یک ‌‌

اسپین‌خالص‌هستند‌در‌واقع‌ی ‌اسپین‌خالص‌به‌مکاده‌تزریکق‌ککرده‌و‌مکاده‌از‌نظکر‌اسکپینی‌قطبیکده‌‌‌‌‌‌‌‌

کنکد.‌‌‌هکای‌دیگکر‌برتکری‌پیکدا‌مکی‌‌‌‌‌‌هت‌خاص‌اسپینی‌به‌جهکت‌شود‌و‌این‌بدین‌معنی‌است‌که‌ی ‌ج‌می
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گذارند‌و‌تنها‌باعکث‌بکه‌وجکود‌آمکدن‌یک ‌اسکپین‌‌‌‌‌‌‌‌یونهای‌مغناطیسی‌روی‌تعداد‌حاملها‌اثر‌نمی بنابراین

‌باشد.‌‌‌می‌4اسپینترونی شوند‌که‌این‌اساس‌ نعت‌‌خالص‌جایگزیده‌در‌ماده‌نیمرسانا‌می

 شده نیمرساناهای مغناطیسی رقیق 2-5

طیف‌وسیعی‌از‌مواد‌نیمرسانا‌با‌آلایش‌عنا ر‌واسطه‌)اتمهای‌مغناطیسی(‌وجکود‌دارنکد،‌ککه‌ایکن‌‌‌‌‌

DMSمواد‌را‌عموماً‌بعنوان‌نیمرساناهای‌مغناطیسی‌رقیق‌
SMSCیا‌‌1

شناسند.‌از‌زمان‌آغاز‌مطالعات‌‌می‌‌9

و‌از‌‌گذشکته‌اسکت‌‌بکیش‌از‌دو‌دهکه‌‌‌‌‌CdSeمانند‌‌II-VIها‌در‌ترکیبات‌نیمرسانای‌گروه‌‌DMSدر‌زمین ‌

معایب‌این‌گروه‌نداشتن‌خا یت‌مغناطیسی‌و‌مرتبه‌فرومغناطیسی‌شدن‌در‌دماهای‌بالا‌دانسکت‌ککه‌بکه‌‌‌‌

های‌حا ل‌از‌ترکیبات‌نیمرسانای‌‌DMS.‌از‌سوی‌دیگر‌[17]همین‌دلیل‌کاربردی‌در‌ نعت‌پیدا‌نکردند

،‌توج ‌بسکیاری‌‌اسپینترونی بعلت‌امکان‌کاربرد‌آنها‌در‌‌که‌As(In,Mn)(‌و‌Ga,Mn)Asاز‌قبیل‌‌III-Vگروه‌

از‌محققین‌را‌به‌خود‌جذب‌کرده‌است.‌اثبات‌بارز‌این‌ادعا،‌وجود‌انواع‌مقالات‌تحقیقاتی‌در‌مورد‌خکواص‌‌

فیزیکی‌این‌نوع‌نیمرساناها‌از‌جمله‌خواص‌الکتریکی،‌مغناطیسی‌و‌اپتیکی‌است‌ککه‌در‌مجکقت‌جهکانی‌‌‌‌

به‌چاپ‌رسیده‌است.‌این‌تحقیقات‌نه‌تنهکا‌در‌برگیرنکدة‌موضکوعات‌تجربکی‌و‌‌‌‌‌)حتی‌در‌مجقت‌عمومی(‌

‌اسکپینترونی ‌ها‌است.‌بلکه‌همچنین‌در‌برگیرندة‌چگکونگی‌ککاربرد‌آنهکا‌در‌‌‌‌‌DMSتئوری‌در‌مورد‌منشأ‌

اسکت.‌بکرای‌‌‌‌A1-x-yCyTMxBیا‌چهار‌گان ‌‌A1-xTMxBبه‌شکل‌سه‌گان ‌‌‌‌‌DMS.‌آلیاژ‌ترکیی‌[18]است

TM.‌(‌استV)VIاز‌گروة‌‌B(‌و‌III) IIاز‌گروه‌Cو‌‌II-VI‌(III-V‌،)Aمادة‌میزبان‌از‌گروة‌
‌یک ‌آلایکش‌از‌‌‌1

-1در‌شککل‌)‌‌DMSدهد،‌آرایش‌اتمی‌در‌‌کسر‌مولی‌آلایش‌را‌نشان‌می‌yو‌‌xگروه‌عنا ر‌واسطه‌است.‌

 (‌نشان‌داده‌است.4

                                                 
4
 . Spintronics  

1
 . Diluted Magnetic Semiconductors (DMS)   

9
 . Semi-Magnetic Semi-Conductors (SMSC)  

1
 . Transition Metal (TM)  
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‌قیرق‌یسیمغناط‌یمرساناین‌(ج.‌یسیمغناط‌ریغ‌یمرساناین(‌ب.‌رسانا‌فلز‌(الف.‌گانه‌سه‌اژیآل‌یبرا‌یاتم‌شیآرا‌:‌4-‌1شکل‌

‌.[1]‌(DMS)‌شده

GMRمحققین‌فراوانی‌روی‌بهبود‌و‌افزایش‌کارائی‌
فعالیت‌دارنکد‌تکا‌جریانهکای‌اسکپینی‌را‌در‌‌‌‌‌‌4

دانش‌کافی‌دربارة‌‌این‌کهشود‌مگر‌‌جهت‌کاربردی‌کردن‌و‌کنترل‌کردن،‌بهینه‌کنند.‌این‌امر‌محقق‌نمی

شکود‌ککه‌جریانهکای‌اسکپینی‌را‌ککه‌پایک ‌علکم‌‌‌‌‌‌‌‌‌ترابرد‌اسپینی‌در‌نیمرسکاناها‌داشکته‌باشکیم.‌تکقش‌مکی‌‌‌‌‌

د‌کنند.برای‌تولید‌دستگاههای‌اسپینی‌بر‌پای ‌نیمرسکانا‌بجکای‌‌‌است،‌در‌نیمرساناها‌نیز‌ایجا‌اسپینترونی 

فلزات،‌تحقیقات‌فراوانی‌در‌حال‌انجام‌است.‌با‌توجکه‌بکه‌تکنولکوژی‌پیشکرفته‌تولیکد‌نیمرسکاناها،‌تکقش‌‌‌‌‌‌‌‌

شود‌که‌همزمان‌کارائی‌الکتریکی،‌نوری‌و‌مغناطیسی‌آنها‌را‌افزایش‌دهند.‌اگر‌چه‌مزایای‌فراوانی‌برای‌‌می

وجود‌دارند،‌اما‌مسائل‌فراوانی‌از‌جمله‌چگکونگی‌انتخکاب‌‌‌‌اسپینترونی یمرساناها‌در‌کاربردهای‌استفادة‌ن

ترکیبات‌مواد‌مغناطیسی‌در‌نیمرساناها‌وجود‌دارد.‌زیرا‌به‌طور‌کلکی‌تمکام‌نیمرسکاناها‌غیکر‌مغناطیسکی‌‌‌‌‌‌

حل‌این‌مشککل‌‌‌باشد.‌محققین،‌برای‌هستند.‌به‌همین‌دلیل‌ایجاد‌جریان‌اسپینی‌در‌این‌مواد‌مشکل‌می

هکا‌را‌‌‌DMSکننکد.‌‌‌ها‌اسکتفاده‌مکی‌‌‌DMSاز‌ترکیب‌مواد‌نیمرسانا‌با‌آلایش‌مواد‌مغناطیسی‌یعنی‌همان‌

ای‌‌های‌نازک‌در‌حد‌نانو‌فیلم‌)ت ‌لایکه‌‌ای(‌و‌لایه‌بلور‌حجیم،‌پودری‌)نانو‌ذرات‌یا‌دانه‌به‌ ورتتوان‌‌می

)چکاه‌‌‌از‌قبیکل‌‌کاربرد‌فراوانی‌در‌ساختار‌کوانتکومی‌‌ای‌که‌های‌چند‌لایه‌ای(‌رشد‌داد.‌نانو‌لایه‌یا‌چند‌لایه

                                                 
4
 . Giant magnetoresistance  
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توان‌‌ها‌را‌می‌(‌و‌ابر‌شبکهی ،‌دو‌و‌ فر‌بعدی‌ ورت‌های‌کوانتومی‌کوانتومی‌و‌نقطههای‌‌کوانتومی،‌سیم

به‌ ورت‌همگون‌و‌یا‌ناهمگون‌رشد‌داد.‌خواص‌فیزیکی،‌ساختاری،‌ترابردی،‌نوری،‌مغناطیسی،‌فوتونی‌و‌

باعث‌شده‌است‌که‌بسیار‌مورد‌توجه‌فیزیکدانان‌قکرار‌گیرنکد.‌بکرای‌‌‌‌‌DMSه‌فرد‌ترمودینامیکی‌منحصر‌ب

بندی‌بر‌اسکاس‌مکادة‌میزبکان‌‌‌‌‌ها‌روشهای‌مختلفی‌وجود‌دارد.‌یکی‌از‌این‌روشها،‌دسته‌DMSبندی‌‌دسته

را‌به‌ ورت‌همان‌گروه‌بترتیب‌گروه‌‌DMSباشد،‌‌‌III-Vو‌II-VIاست.‌اگر‌نیمرسانای‌میزبان‌از‌نوع‌گروه‌

II-VIو‌‌III-Vنامند.‌‌می‌DMSهای‌هر‌گروه‌با‌توجه‌به‌گاف‌نواری‌به‌‌DMSهای‌با‌گاف‌نواری‌بزر ‌یکا‌‌‌

ها‌را‌بر‌حسب‌گاف‌نواری‌بزر ‌و‌‌DMSشوند.‌روش‌دیگر،‌عکد‌روش‌اول‌است‌یعنی‌‌کوچ ‌تقسیم‌می

‌دهند.‌کنند‌و‌سپد‌در‌گروه‌مربوط ‌مادة‌میزبان‌قرار‌می‌کوچ ‌تقسیم‌می

تواننکد‌‌‌های‌فیزیکی‌از‌جمله‌آلیاژ‌کردن،‌ساختن‌ساختار‌ناهمگون،‌کرنش‌و‌دما‌مکی‌‌هخیلی‌از‌پدید

خواص‌الکترونی‌ماده‌را‌تغییر‌دهند.‌محاسب ‌ساختار‌نواری‌آلیاژ‌ها‌کار‌آسانی‌نیست‌در‌ا ل‌مواد‌آلیاژی‌

ر‌شبکه‌قرار‌بلورهای‌کاملی‌نیستند‌حتی‌اگر‌شبک ‌کاملی‌داشته‌باشد‌زیرا‌آلایش‌اتمها‌به‌طور‌تصادفی‌د

گیرند‌که‌ممکن‌است‌تقارن‌انتقالی‌شبکه‌را‌از‌بین‌ببرند.‌برای‌محاسب ‌سکاختار‌نکواری‌مکواد‌آلیکاژی‌‌‌‌‌‌می

VCAتوان‌از‌روشهای‌‌می
4‌،CPA

بعلت‌ویژگیهکایی‌ککه‌دارد‌هکم‌‌‌‌‌VCA.‌روش‌[18]و‌غیره‌استفاده‌کرد1

سه‌گانه‌و‌چه‌در‌حالت‌چهار‌گانه‌برای‌مواد‌آلیاژی‌دارای‌ساختار‌زین ‌بلند‌و‌هم‌ورتسایت‌چه‌در‌حالت‌

به‌نیمرسانا‌اضافه‌شود،‌در‌اطراف‌خکود‌هکم‌میکدان‌‌‌‌‌‌TMواسطه‌گیرد.‌وقتی‌عنا ر‌مورد‌استفاده‌قرار‌می

آورد‌که‌هر‌ی ‌خواص‌ماده‌را‌تحت‌تاثیر‌‌الکتریکی‌)‌اگر‌یونیزه‌شوند(‌و‌هم‌میدان‌مغناطیسی‌بوجود‌می

یکون‌مثبکت‌‌‌‌بکه‌ کورت‌‌در‌اتکم‌میزبکان‌‌‌‌TMیکش‌عنا کر‌‌‌دهنکد‌ککه‌آلا‌‌‌دهد.‌مطالعات‌نشان‌می‌قرار‌می

‌.[18]است

                                                 
4
 . Virtual Crystal Approximation (VCA)  

1
 . Coherent Potential Approximation (CPA)  
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2-6 DMS  های بر پایه ترکیبات گروهIII-V 

با‌یونهای‌مغناطیسی‌نیز‌از‌موضوعات‌قابل‌توجه‌در‌مطالعات‌محققکان‌‌‌III-Vآلایش‌ترکیبات‌گروه‌

آنهکا‌از‌‌‌دانیم‌این‌ترکیبات‌به‌دلیل‌ویژگیهکای‌منحصکر‌بکه‌فکرد‌‌‌‌‌طور‌که‌می‌هاست.‌همان‌DMSدر‌زمینه‌

محبوبیت‌زیکادی‌در‌سکاخت‌قطعکات‌اپتکوالکترونیکی‌برخکوردار‌هسکتند.‌بنکابراین‌معرفکی‌نیمرسکاناهای‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

هکای‌مغناطیسکی‌ککه‌در‌‌‌‌‌آلایش‌یافته‌با‌عنا ر‌مغناطیسی‌برای‌استفاده‌از‌پدیکده‌‌III-Vمغناطیسی‌گروه‌

آورد‌که‌امکان‌استفاده‌از‌این‌ترکیبکات‌را‌در‌ کنایع‌‌‌‌نیمرساناهای‌غیرمغناطیسی‌وجود‌ندارد‌را‌فراهم‌می

سازد.‌مانع‌ا کلی‌در‌سکاخت‌نیمرسکاناهای‌مغناطیسکی‌بکر‌پایکه‌‌‌‌‌‌‌‌میسر‌می‌اسپینترونی اپتوالکترونی ‌و‌

در‌این‌ترکیبکات‌اسکت.‌بنکابراین‌‌‌‌ Mnحقلیت‌پذیری‌پایین‌عنا ر‌مغناطیسی‌مثل‌،‌‌III-Vترکیبات‌گروه‌

اثرات‌مغناطیسی‌تقریباً‌متناسب‌با‌غلظت‌یونهای‌مغناطیسی‌است.‌اگر‌قابلیت‌حل‌یونهای‌مغناطیسکی‌از‌‌

-9مرتبه
cm‌4148یزبان‌را‌داشت.‌اسکتفاده‌‌یا‌کمتر‌باشد‌نباید‌انتظار‌ی ‌تغییر‌اساسی‌در‌ویژگیهای‌ماده‌م

از‌این‌ترکیبات‌در‌خلأ‌راه‌مناسبی‌‌1(‌برای‌تولید‌ی ‌فیلم‌نازکMBE)‌4از‌روش‌رو‌آراستی‌پرتو‌مولکولی

‌.[13]هایی‌با‌کیفیت‌بسیار‌خوب‌برای‌این‌بررسی‌است‌برای‌داشتن‌نمونه

 ها DMSها در  های نظری برای توصیف رفتار فرومغناطیس مدل 2-7

های‌رفتار‌فرو‌مغناطیسی‌در‌نیمرسکاناهای‌مغناطیسکی‌بکه‌طکور‌کامکل‌‌‌‌‌‌‌مکانیزم‌این‌کهبا‌توجه‌به‌

ککنش‌ارائکه‌شکده‌در‌ایکن‌حکوزه‌را‌معرفکی‌‌‌‌‌‌‌‌هکای‌بکرهم‌‌‌ها‌و‌مککانیزم‌‌مشخص‌نشده‌است،‌مهمترین‌مدل

های‌تبکادلی‌‌‌ها‌و‌مدل‌کنش‌اسپین‌رفتار‌مغناطیسی‌شدن‌در‌مواد‌مرتبط‌به‌برهم‌این‌کهکنیم.به‌دلیل‌‌می

هکای‌متفکاوت‌‌‌‌و‌سپد‌به‌تو یف‌مکانیزم‌9های‌تبادلی‌کنش‌بتدا‌به‌ ورت‌کلی‌تعریفی‌از‌برهمباشد،‌ا‌می

هکای‌همسکایه‌بکا‌یککدیگر‌‌‌‌‌‌هکای‌الکترونکی‌اتکم‌‌‌‌پکردازیم.‌در‌جامکدات،‌اوربیتکال‌‌‌‌های‌تبادلی‌می‌کنش‌برهم
                                                 
4
 . Molecular Beam Epitaxy  

1
 . Thin Film  

4
 . Exchange interactions  
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داخکل‌‌‌هکای‌تبکادلی‌‌‌کنش‌شود.‌این‌ویژگی‌بر‌هم ناشی‌می‌4کنند‌که‌از‌همبستگی‌الکترونی‌همپوشانی‌می

کنکد.‌‌‌‌هکای‌همسکایه‌مکی‌‌‌‌های‌جایگزیده‌اتم‌اتمی‌است‌که‌انرژی‌کل‌بلور‌را‌وابسته‌به‌آرایش‌نسبی‌اسپین

هکای‌‌‌باشد‌ککه‌مسکئول‌نظکم‌‌‌‌کنش‌تبادلی‌می‌(‌برهم≈eV4کنش‌مغناطیسی‌در‌جامدات‌)‌بزرگترین‌برهم

های‌تبادلی‌بسته‌بکه‌‌‌کنش‌برهمباشد.‌‌اسپینی‌موازی‌)فرومغناطید(‌یا‌پاد‌موازی‌)آنتی‌فرومغناطید(‌می

‌های‌متفاوت‌ایجاد‌شود.‌تواند‌با‌مکانیزم‌نوع‌ماده‌و‌سیستم‌مورد‌نظر‌می

 2مدل تبادلی دوگانه 2-7-1

(‌TMها‌بکین‌دو‌یکون‌همسکایه‌عنا کر‌واسکطه‌)‌‌‌‌‌‌الکترون‌9بر‌همکنش‌تبادلی‌دوگانه‌توسط‌پرش

،‌بکه‌ترازهکای‌دوگانکه‌‌‌‌1بلکوری‌‌توسط‌میدان‌TMهای‌‌یون‌d9ها،‌ترازهای‌‌DMSشود.‌در‌‌توضیح‌داده‌می

(egبا‌انرژی‌پایین‌)‌(تر‌و‌ترازهای‌سه‌گانه‌t2gبا‌انرژی‌بالاتر‌شکافته‌می‌)هکای‌اسکپین‌بکالا‌و‌‌‌‌‌شود.‌حالکت‌‌

‌.[91]شود‌شکافته‌می‌5اسپین‌پایین‌نیز‌توسط‌شکافتگی‌تبادلی

 6مدل زنر 2-7-2

،‌ککه‌در‌‌dهکای‌پوسکت ‌‌‌‌کنش‌ابرتبادلی‌مستقیم‌بین‌الکتکرون‌‌مدل‌بیان‌شده‌توسط‌زنر،‌که‌برهم

انکد،‌‌‌ها‌پر‌شده‌،‌که‌به‌ ورت‌کامل‌در‌آنیونpهای‌پوست ‌‌اند‌و‌الکترون‌ها‌به‌ ورت‌بخشی‌پر‌شده‌کاتیون

بکه‌دو‌ککاتیون‌‌‌هکای‌مربکوط‌‌‌‌شود‌و‌بنا‌به‌ا ل‌طرد‌پکائولی،‌اسکپین‌‌‌به‌خا یت‌پادفرومغناطید‌منجر‌می

‌.[91،94](‌باید‌در‌جهت‌مخالف‌هم‌باشند‌1-1مطابق‌شکل‌)

                                                 
1
 . Electron correlation  

9
.  Double exchanged  

1
 . Hopping 

5
 . Crystal field  

4
 . Exchange splitting  

4
 . The Zener model  
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‌ ی‌توسط‌دیفرومغناط‌یآنت‌ ورت‌به‌هم‌مجاور‌‌TMونی‌دو‌یشدگ‌جفت:‌میمستق‌یابرتبادل‌کنش‌برهم:‌1-‌1شکل‌

 .یاشتراک(‌مثبت‌ونی)‌ونیآن

 1مدل میدان میانگین 2-7-3

ککنش‌بکین‌دو‌اتکم‌‌‌‌‌هکای‌آزادی‌ککه‌در‌مکاده‌وجکود‌دارد‌و‌بکا‌بکرهم‌‌‌‌‌‌‌در‌این‌مدل،‌بواسطه‌حفره‌

ککنش‌‌‌شود.‌به‌دلیل‌احتمکال‌بکرهم‌‌‌ی ‌آرایش‌فرومغناطید‌حا ل‌می‌TMهای‌‌بین‌اتم‌،TMجایگزیده‌

وجود‌فرومغناطید‌رقابتی‌‌کنش‌فرومغناطید‌و‌آنتی‌،‌همیشه‌بین‌برهمTMمستقیم‌ابرتبادلی‌بین‌دو‌اتم‌

‌(.9-1دارد‌شکل)

 

‌.آزاد‌یها‌حفره‌ی‌بواسطه‌‌TMدهیگزیجا‌یها‌نیاسپ‌یسیفرومغناط‌یشدگ‌جفت:‌نیانگیم‌دانیم‌مدل:‌9-‌1شکل‌

                                                 
1
 . Mean field model  
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‌

 RKKY 1مدل تبادل   2-7-4

ککنش‌تبکادل‌‌‌‌اگر‌بین‌توابع‌موج‌الکترونی‌هیچ‌همپوشانی‌مستقیمی‌وجود‌نداشکته‌باشکد،‌بکرهم‌‌‌

کنش‌بین‌دو‌گشتاور‌مغناطیسی‌در‌مکان‌‌گردد.‌در‌این‌مدل‌تبادلی،‌برهم‌،‌مطرح‌میRKKYغیرمستقیم‌

iو‌‌jککنش‌‌‌.‌بکر‌هکم‌‌[99]های‌رسانشی،‌امکان‌پذیر‌خواهکد‌بکود‌‌‌،‌با‌قطبیدگی‌الکترون‌RKKYتو کیف‌‌،‌

‌1های‌رسانشی‌غیرموضکعی‌‌کنش‌مغناطیسی‌بین‌ی ‌یون‌مغناطیسی‌موضعی‌یگانه‌با‌الکترون‌کنندة‌برهم

گردد‌و‌به‌ ورت‌میکدان‌‌‌باشد.‌در‌این‌مدل،‌الکترون‌رسانشی‌نزدی ‌به‌یون‌مغناطیسی‌مغناطیده‌می می

دن‌قطبیکدگی‌‌های‌مغناطیسی‌نزدی ‌به‌خود‌را،‌با‌روش‌خنثی‌ش‌کند‌‌تا‌قطبیدگی‌یون‌مؤثری‌عمل‌می

گکری‌نوسکانی‌منجکر‌بکه‌جفکت‌شکدگی‌تبکادلی‌‌‌‌‌‌‌‌‌به‌ ورت‌نوسانی،‌تحت‌تکأثیر‌قکرار‌دهکد.‌ایکن‌واسکطه‌‌‌‌‌

هکای‌مغناطیسکی‌نسکبت‌بکه‌یککدیگر‌‌‌‌‌‌‌شود‌که‌وابسته‌به‌فا ل ‌یون‌فرومغناطیسی‌و‌پادفرومغناطیسی‌می

ظکت‌بکالایی‌از‌‌‌تواند‌نظم‌مغناطیسی‌موجود‌در‌مکاده‌را‌توضکیح‌دهکد‌ککه‌غل‌‌‌‌‌باشد.‌این‌مدل‌زمانی‌می‌می

شدگی،‌رفتار‌نوسانی‌‌.‌شاخص ‌ا لی‌برای‌این‌مدل‌جفت[91]های‌بار‌غیرموضعی‌وجود‌داشته‌باشد‌حامل

(،‌نمایش‌داده‌شده‌است‌و‌عقمت‌آن‌به‌ ورت‌تابعی‌از‌فا ل ‌1-1باشد‌که‌در‌شکل)‌می‌Jانتگرال‌تبادلی‌

ککنش،‌‌‌تبادل‌مستقیم،‌این‌نکوع‌بکرهم‌‌‌کنش‌کنند.‌در‌مقایسه‌با‌برهم‌بین‌گشتاورهای‌جایگزیده‌تغییر‌می

در‌اثکرات‌اسکپین‌اول‌و‌دوم‌‌‌‌    بصکورت‌حا لضکرب‌‌‌‌RKKY،‌رابطه‌کلکی‌‌[91]باشد‌بلند‌برد‌می

‌شود:‌بصورت‌زیر‌تعریف‌می‌    باشد‌که‌رابطه‌‌می

(1-4‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌     
     

   
 

    
          

      
 ‌

                                                 
4
 . Rudermann, Kittel, Kasuuya and Yoshida 

1
 . Delocalized  
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‌یاتم‌نیب‌فا ل ‌ضرب‌حا ل‌به‌وابسته‌،‌RKKYیتبادل‌یانرژ‌،‌KFr1پارامتر‌حسب‌بر‌‌JRKKYیتبادل‌انتگرال‌:‌1-‌1شکل‌

rیفرم‌شعاع‌و‌‌KF[91]‌باشد‌یم‌.‌

‌

 مدل تبادل مستقیم  2-7-5

هکای‌مربکوط‌بکه‌ایکن‌دو‌اتکم،‌قابکل‌‌‌‌‌‌‌‌هر‌گاه‌دو‌اتم‌در‌مجاورت‌یکدیگر‌قرار‌داشته‌باشد،‌الکترون

(،‌1(‌باشکد‌و‌الکتکرون‌)‌‌4(،‌مختص‌به‌اتم)4باشند،‌مفهوم‌جمل ‌فوق‌آنست‌که‌اگر‌الکترون)‌تشخیص‌نمی

الت،‌انرژی‌تبکادلی‌‌توانند‌تبادل‌مکانی‌داشته‌باشند.‌در‌این‌ح‌(‌باشد،‌این‌دو‌الکترون‌می1مختص‌به‌اتم)

  ⃗ ای‌اسکپینی‌‌‌زاویکه‌‌تکانکه‌،‌‌jو‌‌iهکای‌‌‌باشد.‌اگکر‌اتکم‌‌‌به‌عنوان‌بخشی‌از‌انرژی‌کل‌دستگاه‌می
  
و‌‌⁄

 ⃗  
  
‌داشته‌باشند،‌انرژی‌تبادلی‌بین‌این‌دو‌اتم،‌دارای‌مقدار‌زیر‌خواهد‌بود:‌⁄

(1-1‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌                 ‌‌

مثبت‌باشد،‌‌‌Jexباشد.‌اگر‌‌ها‌می‌زاوی ‌بین‌اسپین‌ شود‌و‌‌نامیده‌می‌4انتگرال‌تبادل‌‌Jexکه‌در‌این‌رابطه‌

                                                 
4
 . Exchange integral  
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منفی‌باشد،‌انرژی‌کمین ‌دستگاه،‌از‌حالت‌‌‌Jexها‌و‌اگر‌‌انرژی‌کمین ‌دستگاه،‌از‌حالت‌موازی‌بودن‌اسپین

کنش‌کوتاه‌برد‌است‌که‌از‌‌.‌تبادل‌مستقیم،‌ی ‌برهم[95]شود‌گیری‌می‌ها،‌نتیجه‌پاد‌موازی‌بودن‌اسپین

‌اتم ‌به ‌مربوط ‌الکترونی ‌موج ‌توابع ‌مستقیم ‌منشأ‌‌همپوشانی ‌پائولی ‌طرد ‌ا ل ‌از ‌و ‌همسایه های

‌.[99]گیرد‌می

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌
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3  

فصل سوم  4
 

                                                                                                                

‌

‌

‌

گالی )  (DFTنظریه تابعی چ
‌

‌

‌

‌

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
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 مقدمه 4-1

دیگر‌جمکع‌‌‌های‌مختلف‌مانند‌اتم‌و‌بلور‌کنار‌ی ‌ها‌که‌به‌ ورت‌ها‌و‌یون‌ای‌از‌الکترون‌هبه‌مجموع

هکای‌کوانتکومی‌و‌‌‌‌هکا‌را‌بکا‌روش‌‌‌شود.‌خواص‌مختلکف‌ایکن‌سیسکتم‌‌‌‌ای‌گفته‌می‌اند،‌سیستم‌بد‌ذره‌شده

ای‌حکل‌‌ای‌دار‌هکای‌دو‌ذرهّ‌‌های‌شامل‌چند‌ذرّه،‌تنها‌سیستم‌توان‌بررسی‌کرد.‌برای‌سیستم‌کقسیکی‌می

هکا‌اسکتفاده‌ککرد.‌روشکهای‌‌‌‌‌‌هکا‌و‌تقریکب‌‌‌های‌دارای‌ذرات‌بیشتر‌باید‌از‌مدل‌دقیق‌هستند‌و‌برای‌سیستم

ای‌توسعه‌پیدا‌کرده‌است،‌که‌در‌هکر‌یک ‌بکا‌‌‌‌‌ذرّه-های‌بد‌مختلف‌و‌متنوّع‌بسیاری‌برای‌بررسی‌سیستم

‌شود.‌‌استفاده‌میهای‌نظری‌مختلفی‌‌ها‌و‌مدل‌توجّه‌به‌مسائل‌و‌خواصّ‌مورد‌مطالعه‌از‌تقریب

ی‌را‌ا‌قیّت‌عملی‌فوق‌العادهها‌موف‌ای،‌این‌روش‌های‌بد‌ذرّه‌رغم‌تقریبی‌بودن‌روش‌خوشبختانه‌علی

شکوند‌و‌هنکوز‌‌‌‌ی‌را‌شامل‌مکی‌ی‌اعتباری‌خا ‌های‌تقریبی‌گستره‌ی‌روش‌ه‌همهاند.‌البت‌از‌خود‌نشان‌داده

ی‌را‌پوشش‌دهد.‌بنابراین‌در‌مواردی‌که‌های‌نظری‌و‌تجرب‌ی‌حیطه‌روشی‌پیدا‌نشده‌است‌که‌بتواند‌همه

ها‌در‌رفتار‌نهایی‌سیستم‌مؤثرند،‌باید‌در‌حکدّ‌امککان‌و‌بکا‌‌‌‌‌های‌ناشی‌از‌آثار‌برهمکنش‌الکترون‌پیچیدگی

هکای‌مختلفکی‌‌‌‌ای‌را‌در‌محاسبات‌دخالت‌داد.‌در‌بین‌روش‌ذرهّ‌های‌تقریبی‌مختلف،‌حدّاکثر‌آثار‌بد‌روش

است،‌که‌‌4(DFTها‌،‌نظریه‌تابعی‌چگالی)‌ترین‌روش‌ستند،‌یکی‌از‌متداولای‌ه‌ی‌علم‌بد‌ذرهّ‌که‌از‌مقوله

ه‌ایکن‌‌شود.‌البتک‌‌مدات‌از‌آن‌استفاده‌میساختار‌نواری‌جا‌ت‌گسترده‌برای‌محاسبات‌عددی‌خواصبه‌ ور

‌شود.‌های‌اتمی‌نیز‌به‌کار‌گرفته‌می‌ها‌و‌مجموعه‌ها،‌مولکول‌نظریّه‌برای‌محاسبه‌ساختار‌اتم

                                                 
4
 . Density Functional Theory (DFT) 
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ی‌تکابعی‌چگکالی‌در‌‌‌‌و‌کاربرد‌نظریّه‌4ای‌ذرّه‌ابتدا‌به‌بررسی‌کوانتومی‌ی ‌سیستم‌بددر‌این‌فصل‌

ی‌مربکوط‌‌‌ذرّه‌هامیلتونی‌ت ‌1شم‌-پردازیم‌و‌در‌ادامه‌با‌معرفی‌رهیافت‌کوهن‌سازی‌این‌سیستم‌می‌ساده

‌کنیم.‌را‌استخراج‌می

 ی کوانتومی بلور مطالعه 4-2

کننده‌که‌‌عداد‌زیادی‌)بیش‌از‌سه‌ذره(‌ذره‌برهمکنشای‌هستند‌که‌از‌ت‌های‌بد‌ذرّه‌بلورها‌سیستم

یکون‌داشکته‌‌‌‌Nهای‌مختلفی‌هستند‌تشکیل‌شکده‌اسکت.‌اگکر‌‌‌‌‌ها‌و‌یون‌شامل‌اعداد‌بسیار‌زیادی‌الکترون

‌ای‌این‌سیستم‌به‌ ورت‌زیر‌است:‌باشیم،‌در‌این‌ ورت‌هامیلتونی‌بد‌ذرّه

 ̂   
  

 
∑

  
 

  

  
    

  

 
∑

  
 

  

    
    ∑

   
 

| ⃗   ⃗⃗ |
    

 

 
∑

  

| ⃗   ⃗ |
    

 

 
∑

      

| ⃗⃗   ⃗⃗ |
   (9-4‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌  

هسکتند‌ککه‌در‌‌‌‌ZIeو‌‌eام‌بترتیب‌با‌بارهکای‌‌‌Iبه‌ترتیب‌جرم‌الکترون‌و‌یون‌‌‌MIو‌‌meکه‌در‌آن‌

ی‌انرژی‌جنبشکی‌‌‌کنندهاند.‌جمقت‌عملگر‌هامیلتونی‌به‌ترتیب‌تو یف‌‌از‌مبدأ‌واقع‌شده RIو‌‌riی‌‌فا له

‌-هکا‌‌هکا،‌الکتکرون‌‌‌یکون‌-هکا‌‌ککنش‌ککولنی‌بکین‌الکتکرون‌‌‌‌‌ها،‌برهم‌ها،‌انرژی‌جنبشی‌یون‌مربوط‌به‌الکترون

هکای‌‌‌در‌این‌هامیلتونی‌آثار‌نسبیتی‌وارد‌نشکده‌اسکت‌و‌میکدان‌‌‌ باشد.‌ها‌و‌هر‌یون‌با‌یون‌دیگر‌می‌الکترون

‌.[98,96]اند‌ر‌در‌نظر‌گرفته‌شدهخارجی‌نظیر‌میدان‌الکتریکی‌و‌میدان‌مغناطیسی‌نیز‌ ف

ی‌‌توان‌به‌ ورت‌مجموعی‌از‌هامیلتونی‌اجزاء‌تو یف‌کننکده‌‌در‌حالت‌کلّی‌هامیلتونی‌کل‌را‌می

‌سیستم‌نوشت:

(9-1‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌   ‌‌‌‌‌‌‌‌ ̂   ̂  
   ̂  

   ̂     ̂     ̂   ‌

‌ی‌شرودینگر‌کل‌بلور‌عبارت‌است‌از:‌معادله

                                                 
4
 . Many body systems 

1
 .‌Kohn - Shame scheme 
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(9-9)     ‌‌‌‌‌‌‌  ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ̂  {  } {  }     {  } {  } ‌

های‌مختلفکی‌‌‌ای‌به‌ ورت‌دقیق‌غیر‌ممکن‌است‌لذا‌برای‌حل‌آن‌باید‌به‌تقریب‌حل‌چنین‌معادله

‌سل‌شد.متو

 )آدیاباتیک( 1اپنهایمر –تقریب بورن  4-3

سازی‌معادلکه‌شکرودینگر‌‌‌‌هایی‌است‌که‌برای‌ساده‌ها‌و‌روش‌ای‌برای‌تمام‌تقریب‌این‌تقریب‌مقدمه

هکا‌‌‌دهد.‌از‌آنجایی‌که‌هسکته‌‌ای‌کاهش‌می‌شود‌و‌حجم‌محاسبات‌را‌به‌طور‌قابل‌مقحظه‌فوق‌استفاده‌می

هکای‌موضکعی‌‌‌‌را‌در‌مککان‌‌ها‌توانیم‌هسته‌ها‌هستند،‌بنابراین‌ما‌می‌تر‌و‌لذا‌کندتر‌از‌الکترون‌بسیار‌سنگین

ها‌در‌تعادل‌آنی‌با‌آنها‌هستند.‌بکه‌ایکن‌‌‌‌ای‌ساکن‌در‌نظر‌گرفته‌و‌فرض‌کنیم‌که‌الکترون‌خود‌بطور‌لحظه

ها‌تنها‌نقش‌ی ‌چشمه‌خکارجی‌از‌بکار‌‌‌‌ترتیب‌تنها‌با‌ی ‌مسأله‌بد‌الکترونی‌مواجه‌خواهیم‌بود‌و‌هسته

ذرة‌‌NZبکار‌بردن‌این‌تقریب‌ما‌با‌یک ‌مجموعکه‌شکامل‌‌‌‌‌مثبت‌را‌برای‌ابر‌الکترونی‌بر‌عهده‌دارند.‌بعد‌از

اپنهکایمر‌بکه‌‌‌‌-تقریب‌بکورن‌‌ ها‌روبرو‌هستیم.‌کننده‌و‌متحرک‌در‌پتانسیل‌ساکن‌هسته‌کنش‌منفی‌بر‌هم

.‌نتیجکه‌‌[97]باشد‌اما‌تاثیر‌بسزایی‌در‌کاهش‌حجکم‌محاسکبات‌دارد‌‌‌لحاظ‌نظری‌دارای‌اثبات‌دقیقی‌نمی

ها‌حرکتی‌ندارند،‌‌(‌این‌است‌که‌چون‌در‌این‌تقریب‌هسته4-9ی‌هامیلتونی‌)اپنهایمر‌بر‌رو‌-تقریب‌بورن

شود.‌از‌طرفی‌جمله‌آخر‌نیز‌به‌ی ‌مقدار‌ثابت‌کاهش‌‌ها‌ فر‌و‌جمله‌اول‌حذف‌می‌لذا‌انرژی‌جنبشی‌آن

یابد‌و‌تنها‌جمقت‌مربوط‌به‌انرژی‌جنبشی‌گاز‌الکترونکی‌،‌انکرژی‌پتانسکیل‌ناشکی‌از‌بکر‌هکم‌ککنش‌‌‌‌‌‌‌‌‌می

ماند‌و‌در‌نتیجکه‌بکه‌‌‌‌ها‌باقی‌می الکترون‌و‌انرژی‌پتانسیل‌الکترونها‌در‌پتانسیل)خارجی(‌هسته‌–‌الکترون

‌یابد:‌‌(‌کاهش‌می1-9عبارت‌)

(9-1‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ̂   
  

 
∑

   
 

    
 

 
∑

  

| ⃗   ⃗ |
     ∑

   
 

| ⃗   ⃗⃗ |
            ‌‌‌

                                                 
4
 . Born Oppenheimer 
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ها،‌دومین‌‌عملگر‌انرژی‌جنبشی‌مربوط‌به‌الکترون ،"T"پارامتر‌است،⃗⃗⃗⃗⃗   متغیر‌و‌⃗⃗⃗⃗    ‌در‌رابطه‌بالا

باشد‌ککه‌‌‌،‌پتانسیل‌خارجی‌می"Vext"،‌پتانسیل‌برهمکنش‌الکترون‌با‌الکترون‌و‌سومین‌جمله‌"W"جمله

نتیجکه‌‌،‌"H"،‌ککه‌از‌هکامیلتونی‌‌‌"E"هکا‌اسکت.‌انکرژی‌ککل‌‌‌‌‌‌هکا‌و‌هسکته‌‌‌ناشی‌از‌برهمکنش‌بین‌الکترون

 آید:‌(،‌به‌دست‌می5-9گردد،‌از‌معادله‌)‌می

(9-5‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  ⟨ | | ⟩      ∫          ⃗    ⃗ ‌

‌گردد:‌(‌بیان‌می6-9ای‌در‌این‌تقریب‌با‌معادل ‌)‌تابع‌موج‌کل‌دستگاه‌بد‌ذره

(9-6‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌     {  } {  }            {  }         {  } ‌

اپنهایمر‌چون‌سیسکتم‌بکد‌الکترونکی‌‌‌‌‌–اینجا‌ذکر‌این‌نکته‌جالب‌توجه‌است‌که‌در‌تقریب‌بورن‌

فونون‌وجود‌نخواهد‌داشت،‌چون‌سیستم‌بد‌‌-کنش‌الکترون‌مستقل‌از‌سیستم‌بد‌یونی‌است‌لذا‌بر‌هم

هایی‌با‌‌ای‌برای‌سیستم‌ی‌بد‌ذره‌.‌حل‌مسأله‌[98,96]کند‌یونی‌رفتار‌می‌الکترونی‌مستقل‌از‌سیستم‌بد

شود‌هر‌الکترون‌در‌ی ‌‌برای‌ساده‌شدن‌مسأله،‌فرض‌میبیش‌از‌ی ‌الکترون‌کار‌دشواری‌است.‌بنابراین‌

ی‌شرودینگر‌بد‌الکترونی‌‌به‌‌کند.‌به‌این‌ترتیب‌معادله‌ها‌حرکت‌می‌میدان‌متوسط‌ناشی‌از‌دیگر‌الکترون

سیسکتم‌تک ‌‌‌‌Nالکترونی‌به‌حکل‌‌‌Nشود.‌بنابراین‌حل‌سیستم‌‌ای‌تبدیل‌می‌ی ‌دسته‌معادلات‌ت ‌ذره

‌شود.‌به‌این،‌تقریب‌الکترون‌مستقل‌گفته‌میشود‌که‌‌الکترونی‌تبدیل‌می

  1تقریب الکترون مستقل 4-4

ی‌ناشی‌از‌همبستگی‌در‌هامیلتونی‌‌های‌مهم‌برای‌حل‌مشکقت‌ناشی‌از‌حضور‌جمله‌یکی‌از‌روش

کنش‌الکترون‌با‌پتانسیل‌خارجی‌است.‌در‌این‌روش‌‌هم‌هایی‌از‌نوع‌بر‌بد‌الکترونی،‌جایگزینی‌آن‌با‌جمله

کنکد.‌اولکین‌مکدل‌در‌‌‌‌‌کنش‌می‌هم‌ها‌بر‌ی‌الکترون‌شود‌هر‌الکترون‌با‌پتانسیل‌مؤثر‌ناشی‌از‌بقیه‌فرض‌می

                                                 
4
 . Independent ( noninteracting ) electron approximation 
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‌–ککنش‌الکتکرون‌‌‌‌ارائکه‌ککرد‌ککه‌در‌آن،‌بکرهم‌‌‌‌‌4318در‌سال‌‌4چارچوب‌روش‌پتانسیل‌مؤثر‌را،‌هارتری

شود،‌جایگزین‌‌(‌نامیده‌میVHالکترون‌را‌با‌معادل‌آن‌در‌الکترومغناطید‌کقسی ،‌که‌پتانسیل‌هارتری‌)

‌نمود:‌‌‌

(9-7‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ̂  ∑
   

     
  ∑         ⃗⃗⃗   ∑       ⃗⃗⃗  ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

(9-8‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌    ⃗  ∫ 
  ⃗  

     ⃗⃗   

| ⃗  ⃗  |
‌‌‌‌‌ 

پتانسیل‌خارجی‌سیستم‌اسکت.‌هکامیلتونی‌بکه‌‌‌‌‌        چگالی‌الکترونی‌و‌‌ ́   ‌که‌در‌رابطه‌بالا

تقریکب،‌‌شود.‌به‌همکین‌دلیکل‌بکه‌ایکن‌‌‌‌‌‌الکترونی‌تفکی ‌می‌های‌ت ‌دست‌آمده‌جداپذیر‌است‌و‌به‌بخش

ککنش‌‌‌شود‌که‌به‌دلیکل‌حکذف‌بکر‌هکم‌‌‌‌‌کنشی‌(‌گفته‌می‌تقریب‌الکترون‌مستقل‌)‌و‌یا‌الکترون‌غیر‌بر‌هم

‌-کنش‌الکترون‌الکترون‌در‌سیستم‌بد‌الکترونی‌است.‌هامیلتونی‌هارتری‌با‌توجّه‌به‌حذف‌برهم‌-الکترون

رض‌که‌پتانسیل‌هارتری‌قسکمت‌‌الکترون‌قادر‌به‌تولید‌تابع‌موج‌حقیقی‌سیستم‌نیست،‌اما‌با‌قبول‌این‌ف

رود‌که‌انکرژی‌ککل‌و‌چگکالی‌‌‌‌‌شود،‌انتظار‌می‌الکترون‌را‌شامل‌می‌-کنش‌الکترون‌بزرگی‌از‌پتانسیل‌برهم

تری‌‌ی‌کمی‌با‌مقدار‌حقیقی‌داشته‌باشد.‌هامیلتونی‌کامل‌الکترونی‌به‌دست‌آمده‌در‌تقریب‌هارتری‌فا له

و‌امروزه‌مبنای‌بسیاری‌از‌کارهای‌نظکری‌و‌محاسکباتی‌‌‌‌که‌در‌چارچوب‌تقریب‌الکترون‌مستقل‌ارایه‌شده

‌.[96]است‌1شم‌–شده‌است،‌هامیلتونی‌کوهن

 تقریب هارتری  4-5

دیگکر‌انکدرکنش‌‌‌‌ها‌مستقل‌از‌هم‌نیستند؛‌به‌عبارت‌دیگر‌با‌ی ‌ای،‌الکترون‌ذره‌های‌بد‌در‌سیستم

‌4119ها،‌دستگاهی‌شامل‌‌کترونی‌شرودینگر‌برای‌همه‌ال‌دارند.‌بنابراین‌برای‌حل‌چنین‌سیتمی‌از‌معادله

                                                 
4
 . Hartree 

.1  ‌Hohenberg - Kohn theorems 
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زمان‌حل‌کرد،‌که‌مسلماً‌چنین‌محاسباتی‌پیچیده‌اسکت.‌در‌تقریکب‌هکارتری‌‌‌‌‌ی‌مختلف‌را‌باید‌هم‌معادله

گیرنکد.‌بکرای‌بکه‌دسکت‌آوردن‌‌‌‌‌‌ای‌در‌نظر‌می‌ذره‌تابع‌موج‌سیستم‌را‌به‌ ورت‌حا لضرب‌توابع‌موج‌ت 

موج‌تک ‌ذره‌وردش‌داده‌و‌سکپد‌بکا‌اعمکال‌قیکد‌‌‌‌‌‌ی‌سیستم،‌انرژی‌را‌نسبت‌به‌توابع‌‌خواصّ‌حالت‌پایه

شوند.‌در‌این‌روش‌تابع‌موج‌سیستم‌‌ذره‌تبدیل‌می‌ذره‌به‌دسته‌معادلات‌ت ‌بهنجار‌بودن،‌توابع‌موج‌ت 

‌متغیر‌اساسی‌است.

اند(،‌اسکپین‌در‌‌‌ها‌)که‌فرمیون‌توانیم‌بگیریم‌این‌است‌که‌برای‌الکترون‌ایرادی‌که‌به‌این‌تقریب‌می

‌شی‌شده‌اسکت‌و‌تنهکا‌پتانسکیل‌مکؤثر‌‌‌‌پو‌الکترون‌نیز‌چشم-کنش‌الکترون‌ده‌است‌و‌از‌برهمنظر‌گرفته‌نش

‌شود:‌‌‌ها‌به‌ ورت‌زیر‌در‌نظر‌گرفته‌می‌برای‌الکترون

(9-3‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)     ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌         
 ∫    

      

|     |
‌

ترین‌مشکل‌استفاده‌از‌این‌تقریب‌مربوط‌به‌تابع‌موج‌کل‌است.‌اولاً‌طبکق‌ا کل‌طکرد‌پکائولی‌‌‌‌‌‌مهم

تواننکد‌در‌یک ‌حالکت‌اربیتکالی‌یکسکان‌قکرار‌گیرنکد.‌چنکین‌زوجکی‌بایکد‌دارای‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌بیش‌از‌دو‌الکترون‌نمی

انکد‌و‌در‌نتیجکه،‌‌‌‌مها‌از‌نظر‌فیزیکی‌غیر‌قابل‌تمیز‌از‌هک‌‌هایی‌در‌جهت‌مخالف‌باشند.‌ثانیاً،‌الکترون‌اسپین

باید‌پادمتقارن‌باشد.‌در‌حکالی‌ککه‌تکابع‌‌‌‌‌rjو‌ riی‌‌نسبت‌به‌تغییر‌هر‌دو‌مجموعه‌         ψتابع‌موج‌

ی‌هکارتری‌ کدق‌‌‌‌موج‌مطرح‌شده‌توسط‌هارتری‌متقارن‌است.‌به‌عبارت‌دیگر‌ا ل‌طرد‌پائولی‌در‌نظریّه

‌ا قح‌شد.‌4ها‌بعداً‌توسط‌فوک‌و‌اسلیتر‌کند.‌این‌نقص‌نمی

                                                 
4
 . Fock and Slater  
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 1فوک -تقریب هارتری 4-6

کنند‌یعنکی‌‌‌این‌تقریب‌مشابه‌تقریب‌هارتری‌است،‌با‌این‌تفاوت‌که‌فرمیون‌بودن‌ذرات‌را‌وارد‌می

ها‌در‌نظر‌گرفته‌شده‌است؛‌در‌نتیجکه‌تکابع‌مکوج‌سیسکتم‌بکه‌ کورت‌‌‌‌‌‌‌‌ا ل‌طرد‌پائولی‌و‌اسپین‌الکترون

‌:[93]شود‌گرفته‌می در‌نظر siو‌اسپین‌آنها‌ riها‌‌دترمینان‌اسلیتر،‌تابعی‌از‌مکان‌الکترون

(9-41‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌                    [

ψ
 
       ψ

 
      

   

ψ
 
       ψ

 
      

]‌

فوک‌در‌وردش‌عقوه‌بکر‌اعمکال‌قیکد‌بهنجکار‌بکودن‌توابکع‌مکوج‌‌‌‌‌‌‌‌‌-ی‌هارتری‌همچنین‌در‌معادله

ی‌تبکادلی،‌ککه‌‌‌‌گیرند‌و‌همچنین‌به‌آن‌ی ‌جمله‌ها‌را‌نیز‌در‌نظر‌می‌هارتری،‌تعامد‌آنذرّه‌در‌تقریب‌‌ت 

هاست،‌اضافه‌شده‌است.‌بنابراین‌مقکدار‌انتظکاری‌انکرژی‌ککل‌هکارتری‌‌‌‌‌‌‌کنش‌اسپین‌الکترون‌ناشی‌از‌برهم

‌:[93]شود‌فوک‌با‌رابطه‌زیر‌داده‌می

(9-44‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌    ∑   
 
                    ‌

‌شود:‌نشان‌داده‌شده‌و‌با‌رابطه‌زیر‌تعیین‌می‌Exکه‌در‌آن‌انرژی‌تبادلی‌با‌نماد‌

(9-41‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌    ∑ ∫ 
  ́

  

|   ́|
  
   ́     ́            ‌

های‌الکترونی‌‌کند‌و‌پهنای‌نوار‌حالت‌ای‌کاهش‌پیدا‌می‌های‌ت ‌ذره‌با‌در‌نظر‌گرفتن‌تبادل،‌انرژی

رغکم‌پیچیکدگی‌‌‌‌یابکد.‌علکی‌‌‌ریکب‌هکارتری‌افکزایش‌مکی‌‌‌‌فوک‌نسبت‌به‌تق‌-اشغال‌شده‌در‌تقریب‌هارتری

ی‌‌شود‌که‌بایکد‌بکا‌اسکتفاده‌از‌نظریکه‌‌‌‌‌فوک‌به‌برخی‌نتایج‌غیرفیزیکی‌منجر‌می-محاسبات،‌روش‌هارتری

                                                 
4
 . Hartree Fock approximation 



15 

 

ای‌ککه‌آثکار‌‌‌‌ذره‌ی‌تک ‌‌.‌کوشش‌برای‌دستیابی‌به‌یک ‌معادلکه‌‌[93]ها‌را‌برطرف‌کرد‌این‌نارسائی‌4استتار

‌های‌مختلف‌ادامه‌پیدا‌کرد.‌شود،‌در‌دیدگاه‌ای‌را‌به‌بهترین‌وجه‌شامل‌ذره‌بد

 فرمی -ی توماس نظریهّ 4-7

ی‌تابعی‌چگالی‌است؛‌زیرا‌در‌این‌نظریه‌چگکالی‌الکتکرون‌بکه‌عنکوان‌‌‌‌‌‌ای‌برنظریّه‌این‌نظریه،‌مقدمه

ی‌بررسکی‌‌‌بکه‌مطالعکه‌‌‌4318و‌فرمکی‌در‌سکال‌‌‌‌4317شکود.‌تومکاس‌در‌سکال‌‌‌‌‌متغیّر‌اساسی‌استفاده‌می

ی‌پرداختند‌و‌چگالی‌را‌به‌جای‌تابع‌موج‌قرار‌دادند.‌اسکتفاده‌از‌ایکن‌جابجکایی‌دو‌‌‌‌الکترون‌های‌بد‌سیستم

‌مزیّت‌دارد:

 شود،‌در‌حالی‌که‌تابع‌موج‌قابل‌تعیین‌نیست.‌چگالی‌در‌آزمایشگاه‌تعیین‌می.‌4

و‌بکا‌در‌‌اسکت،‌‌‌r1,r2,…,rNمتغییر‌‌Nاست،‌در‌حالی‌که‌تابع‌موج‌تابع‌‌rچگالی‌فقط‌تابع‌ی ‌متغییر‌.‌1

‌اسپین(‌است.‌-متغیر‌مکانی)‌مکان‌rنظر‌گرفتن‌اسپین،‌

 (DFTی تابعی چگالی ) نظریه 4-8

ی‌تابعی‌چگالی‌است.‌ایکن‌نظریکه‌‌‌‌ای‌نظریّه‌ذره‌های‌بد‌های‌مهم‌و‌پایه‌برای‌سیستم‌یکی‌از‌نظریه

مرتبه‌‌مآورد‌و‌حجم‌محاسباتی‌آن‌ه‌فرد‌است؛‌زیرا‌همبستگی‌الکترون‌را‌به‌حساب‌می‌ی ‌روش‌منحصربه

ی‌دیگر‌این‌است‌ککه‌مشکتقاّت‌جزئکی‌آن‌در‌‌‌‌‌فوک‌است.‌نکته‌-های‌رایج‌مانند‌هارتری‌ترین‌روش‌با‌ساده

تکوان‌‌‌های‌تابعی‌موج‌رایج‌متشکل‌از‌وردشی‌و‌یا‌اخکتقل‌را‌مکی‌‌‌ی‌تابعی‌چگالی‌امروزه‌روش‌سطح‌نظریه

ی‌‌که‌این‌خود‌مزیّتی‌برای‌توسعه‌های‌کوچ ‌به‌کار‌برد،‌جهت‌دستیابی‌به‌نتایج‌با‌دقّت‌بالا‌برای‌سیستم

ی‌‌باشد.‌اماّ‌باید‌بدانیم‌نظریّکه‌‌تر‌نیز‌قابل‌استفاده‌می‌های‌بزر ‌ی‌تابعی‌چگالی‌است‌و‌برای‌سیستم‌نظریّه

باشد‌و‌همچنکین‌روشکی‌جهکت‌‌‌‌‌تابعی‌چگالی‌فقط‌به‌عنوان‌روش‌دیگری‌برای‌حل‌معادله‌شرودینگر‌نمی

                                                 
‌.4
 Screening Theory 
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هکای‌‌‌ی‌تابعی‌چگالی‌روشی‌کامقً‌متفکاوت‌از‌هکر‌یک ‌از‌روش‌‌‌‌هپارامتری‌کردن‌نتایج‌تجربی‌نیست.‌نظریّ

هکای‌بکدون‌‌‌‌تکر‌سیسکتم‌‌‌ی‌سکاده‌‌های‌دارای‌برهمکنش‌بوده‌که‌از‌طریق‌فکرض‌مسکئله‌‌‌مربوط‌به‌سیستم

هکای‌متنکوعی‌از‌‌‌‌باشد.‌این‌روش‌در‌شکاخه‌‌هایی‌با‌برهمکنش‌استوار‌می‌برهمکنش‌و‌تعمیم‌آن‌به‌سیستم

شکود.‌در‌روش‌نظریّکه‌تکابعی‌‌‌‌‌ختار‌الکترونی‌حالت‌پایه‌بوده،‌اسکتفاده‌مکی‌‌مسائل‌مختلف‌که‌مربوط‌به‌سا

شود.‌ولی‌در‌عوض‌انرژی‌حالت‌پایه‌را‌بکر‌حسکب‌تکابعی‌از‌چگکالی‌‌‌‌‌‌ای‌اجتناب‌می‌ذرّه‌چگالی‌از‌بسط‌بد

فوک‌است،‌ولی‌مزیکّت‌آن‌در‌‌‌-قابل‌مقایسه‌با‌هارتری‌DFTکنند.‌کار‌مربوط‌به‌‌بندی‌می‌الکترونی‌فرمول

نظریّه‌تابعی‌چگالی‌از‌نظر‌آسکانی‌محاسکبات‌نسکبت‌بکه‌‌‌‌‌‌این‌کهرفتن‌همبستگی‌الکترونی‌است.‌با‌نظر‌گ

توان‌ی ‌دسته‌از‌توابع‌را‌که‌نتایج‌ حیحی‌را‌‌های‌دیگر‌مزیّت‌دارد،‌ولی‌عیب‌آن‌این‌است‌که‌نمی‌روش

‌بندی‌کرد.‌در‌حقیقت‌حتی‌فرم‌ حیح‌تابع‌نیز‌ناشناخته‌است.‌دهند،‌دسته‌پوشش‌می

 1کوهن -قضایای هوهنبرگ 4-9

ی‌تکابعی‌چگکالی‌را‌‌‌‌فرضیات‌بنیادین‌که‌توسط‌هوهنبر ‌و‌کوهن‌مطرح‌شده‌است،‌اساس‌نظریک ‌

دهد.‌رهیافت‌هوهنبر ‌و‌کوهن‌که‌بکرای‌فرمولبنکدی‌دقیکق‌نظریکه‌تکابعی‌چگکالی‌اسکتفاده‌‌‌‌‌‌‌‌‌تشکیل‌می

وچگکالی‌‌‌‌Vext(r)ی‌کنش‌کننده‌در‌یک ‌پتانسکیل‌خکارج‌‌‌‌شود،‌برای‌هر‌سیستم‌متشکل‌از‌ذرات‌برهم‌می

رود.‌نظریه‌تابعی‌چگالی‌بر‌اساس‌دو‌قضیّه‌هوهنبر ‌و‌ککوهن‌اسکتوار‌‌‌‌بکار‌می‌‌n(r)الکترونی‌حالت‌پایه‌

‌.[11]است

بکا‌اسکتفاده‌از‌‌‌‌Vext(r)کننده‌در‌پتانسکیل‌خکارجی‌‌‌‌کنش‌قضیه‌اول:‌برای‌هر‌سیستم‌متشکل‌از‌ذرات‌برهم

تکوان‌‌‌شکود.‌بنکابراین‌برطبکق‌ایکن‌قضکیه‌مکی‌‌‌‌‌‌‌یکتکایی‌مشکخص‌مکی‌‌‌‌به‌ ورت‌Vext(r)چگالی‌حالت‌پایه،‌

                                                 
4 
.‌Hohenberg Kohn Theory 
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الکترونی‌را‌تعیین‌و‌بکه‌دنبکال‌آن‌توابکع‌مکوج‌بکرای‌تمکامی‌حکالات‌)پایکه‌و‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ی ‌سیستم‌بد‌هامیلتونی

‌برانگیخته(‌مشخص‌ساخت.‌لذا‌تمامی‌خواص‌سیستم‌از‌طریق‌چگالی‌حالت‌پایه‌قابل‌استخراج‌هستند.

بر‌حسب‌چگکالی‌الکترونکی‌‌‌‌E[n]الکترونی‌ی ‌تابعی‌انرژی‌جهان‌شمول‌‌قضیه‌دوم:‌برای‌هر‌سیستم‌بد

n(r)توان‌بیان‌کرد‌که‌انرژی‌حالت‌پایه‌سیستم،‌مینیمم‌این‌تابعی‌است‌و‌چگالی‌الکترونکی‌ککه‌ایکن‌‌‌‌‌می‌

بکه‌‌‌E[n]سیستم‌است.‌لذا‌بر‌طبکق‌ایکن‌قضکیّه،‌تکابعی‌‌‌‌‌‌n0(r)کند‌چگالی‌حالت‌پایه‌‌تابعی‌را‌مینیمم‌می

‌برای‌تعیین‌چگالی‌و‌انرژی‌حالت‌پایه‌کافی‌است.‌این‌تابعی‌جهان‌شمول‌به‌شکل‌زیر‌است:تنهایی‌

(9-49‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ [ ]   [ ]  ∫            
         [ ]‌

خکارجی‌و‌جملکه‌آخکر‌‌‌‌‌کنش‌الکترون‌و‌میدان‌که‌در‌آن‌جمله‌اول‌انرژی‌جنبشی،‌جمله‌دوم‌برهم

بایست‌در‌اینجا‌توجه‌کرد‌آن‌است‌که‌این‌تکابعی‌تنهکا‌‌‌‌ای‌که‌می‌الکترون‌است.‌نکته‌-کنش‌الکترون‌برهم

کند‌و‌برای‌تعیکین‌خکواص‌سیسکتم‌در‌حالکت‌برانگیختکه‌بککار‌‌‌‌‌‌‌‌خواص‌حالت‌پایه‌سیستم‌را‌مشخص‌می

‌رود.‌نمی

     1شم -رهیافت کوهن 4-11

منتشر‌شد،‌نظریه‌تکابعی‌چگکالی‌را‌بکه‌یک ‌ابکزار‌عملکی‌‌‌‌‌‌‌‌4365معادلات‌کوهن‌و‌شم‌که‌در‌سال‌

.‌در‌روش‌[14]تبدیل‌کرد.‌کوهن‌و‌شم‌در‌واقع‌ی ‌شیوه‌عملی‌برای‌بکارگیری‌تابعی‌چگالی‌ارائه‌دادنکد‌

الکترون‌ کفر‌اسکت‌‌‌‌-کنش‌الکترون‌شود‌که‌در‌آن‌برهم‌شم‌ی ‌دستگاه‌فرضی‌در‌نظر‌گرفته‌می‌-کوهن

ای‌قرار‌گرفته‌است‌که‌چگالی‌حالت‌پایه‌آن‌‌ی ‌پتانسیل‌خارجی‌به‌گونهکنشی(‌و‌در‌‌)سیستم‌غیر‌برهم

‌با‌چگالی‌حالت‌پایه‌دستگاه‌واقعی‌یکسان‌است.

                                                 
4
 . Kohn Sham Equation 
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‌نویسیم:‌زیر‌می‌به‌ ورتچگالی‌دستگاه‌فرضی‌را‌

(9-41‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌     ∑|     |
 ‌

 که‌
 
کنند.‌هکامیلتونی‌تک ‌‌‌‌ای‌هستند‌که‌از‌معادله‌شرودینگر‌پیروی‌می‌ذره‌توابع‌موج‌ت ‌   

‌زیر‌است:‌به‌ ورتکنشی‌‌ای‌در‌این‌سیستم‌غیر‌برهم‌ذره

(9-45‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌   ‌ ̂     (
  

 
  
         ⃗⃗⃗  )   (       )       ‌

‌شکامل‌‌Veffکنشی‌است.‌همچنین‌پتانسیل‌مؤثر‌‌برهم‌انرژی‌جنبشی‌دستگاه‌غیر‌Tsدر‌رابطه‌فوق‌

های‌دیگر‌‌پتانسیل‌میانگین‌ناشی‌از‌اثرات‌تمام‌الکترون‌-1ها،‌‌پتانسیل‌ناشی‌از‌اثرات‌هسته‌-4دو‌بخش:‌

‌به‌شکل‌زیر‌باشد:‌[ ]‌H[ ]=Eکنشی‌است.‌اگر‌تابعی‌انرژی‌کل‌حالت‌پایه‌سیستم‌برهم

(9-46‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ [ ]   [ ]     [ ]      [ ]‌

Vee[ ]کنش‌کقسی ‌هارتری‌‌توان‌به‌دو‌بخش‌برهم‌را‌می‌VH[ ]و‌بخکش‌کوانتکومی‌‌‌- VH[ ] ‌Vee[ ]‌

‌تقسیم‌کرد،‌لذا‌داریم:

(9-47‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ [ ]   [ ]      [ ]    [ ]    [ ]  ∫   ⃗       ⃗‌ 

   [ ]    [ ]    [ ]      [ ]    [ ]    [ ]  ∫    ⃗       ⃗‌‌‌‌ 

‌کنیم:‌زیر‌تعریف‌می‌به‌ ورترا‌‌4‌Excهمبستگی‌-حال‌انرژی‌تبادلی

(9-48‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ [ ]    [ ]      [ ]    [ ]     [ ]‌

‌توان‌نوشت:‌زیر‌می‌به‌ ورت(‌را‌47-9به‌این‌ترتیب‌معادله‌)

                                                 
4
 . Exchange- Correlation Energy 
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(9-43‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ [ ]    [ ]    [ ] ∫   ⃗       ⃗     [ ]‌

‌زیر‌است:‌به‌ ورتکنش‌هارتری‌و‌‌برهم‌VH[n]که‌درآن‌

(9-11‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌   [ ]  
 

 
∬
   ⃗    ⃗ 

| ⃗  ⃗|
  ⃗  ⃗‌

‌شود:‌(‌به‌شکل‌زیر‌حا ل‌می43-9(‌،‌تابعی‌انرژی‌در‌رابطه‌)45-9از‌رابطه‌)‌[ ]Tsبا‌جایگذاری‌

(9-14)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ [ ]  ∑  ∫      ⃗    ⃗   ⃗    [ ] ∫      ⃗    ⃗   ⃗     [ ]‌

دهیم‌تا‌حکداقل‌آن‌‌‌میحال‌این‌تابع‌را‌تحت‌قید‌ثابت‌بودن‌تعداد‌ذرات‌نسبت‌به‌چگالی‌وردش‌

‌بدست‌آید:

(9-11‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌δ
[    ∫   ⃗   ⃗   ]

  
  ‌

‌بنابراین‌داریم:

(9-19‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌      ⃗        ⃗  ∫
   ⃗ 

| ⃗  ⃗|
  ⃗       ⃗   ‌

‌-توان‌آن‌را‌ فر‌در‌نظر‌گرفکت.‌در‌اینجکا‌پتانسکیل‌تبکادلی‌‌‌‌‌پتانسیل‌شیمیایی‌است‌که‌می‌μکه‌

‌کنیم:‌زیر‌تعریف‌می‌به‌ ورتهمبستگی‌را‌

(9-11‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌     ⃗  
     [ ] 

    ⃗ 
‌

را‌بدست‌آوریم.‌حکال‌قضکیه‌ککوهن‌و‌شکم‌را‌در‌ادامکه‌‌‌‌‌‌‌Vxcتوانیم‌‌می‌Excسپد‌با‌داشتن‌تابعی‌

‌کنیم:‌بندی‌می‌فرمول

‌زیر‌است:‌‌به‌ ورت‌الکترونی‌Nی ‌سیستم‌‌ ⃗   چگالی‌دقیق‌حالت‌پایه‌
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(9-15‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌   ⃗  ∑ 
 
  ⃗   

 
  ⃗ ‌

 ذره‌‌-که‌در‌آن‌توابع‌موج‌ت 
 
شم‌‌-های‌مربوط‌به‌حداقل‌انرژی‌در‌هامیلتونی‌کوهن‌پاسخ‌   

‌هستند:

(9-16‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ̂         ‌

 ای‌‌ذره‌باید‌توجه‌داشت‌که‌توابع‌موج‌ت 
 

توابع‌موج‌الکترونی‌واقعی‌نیستند‌و‌تنها‌شبه‌ذرات‌‌

‌ا‌چگالی‌الکترونی‌واقعی‌است.ذرات‌برابر‌ب‌-کنند.‌البته‌چگالی‌این‌شبه‌فرضی‌را‌تو یف‌می

 که‌خکود‌بکه‌‌‌‌ ⃗   هر‌دو‌به‌چگالی‌‌Vxcهمبستگی‌‌–و‌تبادلی‌‌VHعملگرهای‌هارتری‌
 

وابسکته‌‌‌

 است‌بستگی‌دارند.‌این‌بدان‌معناست‌که‌ما‌با‌ی ‌مسأله‌خود‌سازگار‌روبکرو‌هسکتیم:‌هکامیلتونی‌بکه‌‌‌‌‌
 

‌

 بستگی‌دارد‌حال‌آنکه‌برای‌بدست‌آوردن‌
 

ها‌بایستی‌هامیلتونی‌را‌در‌اختیکار‌داشکت.‌در‌اینجکا‌بکرای‌‌‌‌‌‌

شکود‌و‌‌‌حکدس‌زده‌مکی‌‌‌  خودسازگار‌بودن‌به‌ی ‌شیوه‌تکرار‌شکونده‌نیکاز‌اسکت.‌ابتکدا‌چگکالی‌اولیکه‌‌‌‌‌‌‌

‌بکه‌ کورت‌‌آیکد‌و‌از‌نتکایج‌‌‌‌شود.‌سپد‌ویژه‌مقادیر‌آن‌بدسکت‌مکی‌‌‌توسطّ‌آن‌ساخته‌می‌    هامیلتونی‌

 ای‌از‌‌مجموعه
 

‌  متفاوت‌از‌‌  شود.‌اغلب‌اوقات‌‌استفاده‌می‌  ها،‌برای‌بدست‌آوردن‌چگالی‌جدید‌‌

 شود‌که‌از‌آن‌نیز‌‌استفاده‌می‌    برای‌ساخت‌‌  است.‌حال‌از‌
 

شوند‌و‌به‌همکین‌ترتیکب‌‌‌‌نتیجه‌می‌

 یابد‌تا‌سیستم‌همگرا‌شود.‌در‌نهایت‌که‌همگرایی‌حا ل‌شد‌‌روند‌ادامه‌می
 

کند‌‌را‌تولید‌می‌    ی ‌‌

 که‌این‌هامیلتونی‌مجدداً‌همان‌
 

‌دهد‌و‌لذا‌این‌چگالی‌نهایی‌سازگار‌با‌هامیلتونی‌است.‌را‌نتیجه‌می‌
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 (LDA) 1تقریب چگالی موضعی 4-11

در‌تقریب‌چگالی‌موضعی‌که‌تقریب‌نسبتاً‌ساده،‌ولکی‌کارآمکدی‌اسکت،‌از‌روابکط‌مربکوط‌بکه‌گکاز‌‌‌‌‌‌‌‌

شود.‌استفاده‌از‌این‌تقریب‌زمانی‌مجاز‌است‌ککه‌تغییکرات‌‌‌‌استفاده‌میالکترونی‌همگن‌به‌ ورت‌موضعی‌

‌توان‌نوشت:‌چگالی‌نسبت‌به‌مکان‌کم‌باشد.‌در‌این‌تقریب‌می

(9-17‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌   
    ∫   ⃗    

    (   ⃗ )   ⃗‌

‌   
چگالی‌انرژی‌تبادلی‌همبستگی‌گاز‌الکترون‌همگن‌است‌ککه‌بکه‌ کورت‌موضکعی‌تنهکا‌‌‌‌‌‌‌    

باشد.‌معمولا‌این‌انکرژی‌را‌بکه‌ کورت‌مجمکوع‌دو‌جملکه‌انکرژی‌تبکادلی‌و‌انکرژی‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌می‌      وابسته‌به‌

‌نویسند:‌همبستگی‌می

(9-18‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌   
       

       
    ‌‌

همبستگی‌با‌حل‌دقیق‌گاز‌الکتکرون‌همگکن‌در‌چکارچوب‌نظریّکه‌‌‌‌‌‌-بخش‌تبادلی‌از‌انرژی‌تبادلی

‌آید:‌ی‌دقیق‌آن‌به‌ ورت‌زیر‌به‌دست‌می‌شود‌که‌رابطه‌فوک‌فرمول‌بندی‌می‌-هارتری

(9-13‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ 
 

    
    

  

 
[
 

 
   ⃗ ]

 

 ‌‌

ککه‌روشکی‌دقیکق‌بکرای‌‌‌‌‌‌1و‌بخش‌همبستگی‌آن‌بکا‌روش‌محاسکباتی‌مونکت‌ککارلوی‌کوانتکومی‌‌‌‌‌

شود.‌افراد‌مختلفی‌این‌انرژی‌را‌با‌ایکن‌روش‌محاسکبه‌ککرده‌و‌‌‌‌‌ای‌است،‌استخراج‌می‌ذرّه‌های‌بد‌سیستم

بکا‌روش‌مونکت‌ککارلو‌و‌‌‌‌‌9‌[11](CAکپرلکی)‌‌–اند‌که‌محاسبات‌آلکدر‌‌‌هایی‌برازش‌داده‌نتیجه‌را‌با‌فرمول

                                                 
4
 . Local density approximation  (LDA) 

1
 . 

Quantum Monte Carlo 
9
 . Alder - Ceperley 
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ای‌ککه‌‌‌ترین‌آنهاست.‌رابطکه‌‌از‌معروف‌4‌[19](PZزونگر)‌–برازش‌این‌محاسبات‌با‌ی ‌تابعی‌توسط‌پردو‌

‌نهایتاً‌توسط‌آنها‌ارائه‌شد‌به‌شکل‌زیر‌است:

‌‌  
   {

       (        √          )              ⁄                       

                                                    
 (9-91‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  

هکای‌‌‌انکد.‌همچنکین‌بکرای‌سیسکتم‌‌‌‌‌ها‌در‌آن‌جای‌گرفتکه‌‌باشد‌که‌الکترون‌ای‌می‌شعاع‌کره‌rsکه‌

LSDAتوان‌از‌حالت‌کلّی‌این‌تقریب،‌تقریب‌‌مغناطیسی‌می
استفاده‌کرد‌که‌برای‌این‌تقریکب‌بکه‌طکور‌‌‌‌‌1

‌مشابه‌داریم:

(9-94‌‌‌‌)  ‌‌                                       ‌‌‌‌‌‌‌‌   
    [     ]  ∫            

    [           ]   

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌∫         [  
    [           ]    

    [           ]]‌

جکا‌محکور‌‌‌‌.‌در‌ایکن‌[11]باشد‌)مجموع‌ذرات‌با‌اسپین‌بالا‌و‌پایین‌(‌می‌‌‌       که‌در‌آن‌‌

اسپینی‌در‌تمام‌نقاط‌فضا‌در‌ی ‌راستا‌در‌نظر‌گرفتکه‌شکده‌اسکت.‌البتکّه‌حالکت‌کلکّی‌آن‌را‌نیکز‌‌‌‌‌‌‌‌قطبش‌

توان‌در‌نظر‌گرفت.‌منطق‌تقریب‌موضعی‌در‌جامدات‌بر‌این‌اساس‌است‌که‌تأثیر‌جمقت‌همبستگی‌و‌‌می

قبیل‌مکدول‌‌ی‌خواص‌ساختاری‌از‌‌توان‌برای‌محاسبه‌تبادلی‌کوتاه‌برد‌باشد.‌از‌تقریب‌چگالی‌موضعی‌می

رود‌که‌ایکن‌تقریکب‌بکرای‌جامکدات‌‌‌‌‌‌حجمی،‌ثابت‌شبکه‌و‌عامل‌ساختار‌کم ‌گرفت.‌همچنین‌انتظار‌می

هکای‌غیکر‌همگکن‌)ماننکد‌‌‌‌‌‌نزدی ‌به‌گاز‌همگن‌)مانند‌فلزات‌با‌الکترون‌تقریباً‌آزاد(‌مناسب‌و‌برای‌حالکت‌

‌رود(‌نامناسب‌باشد.‌فر‌میهای‌مشابه‌اتم‌که‌چگالی‌تا‌خارج‌از‌اتم‌به‌ ورت‌پیوسته‌به‌سمت‌ ‌حالت

                                                 
4
 . Perdew - Zunger 

1
 . Local spin density approximation‌ (LSDA) 
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 ( GGA) 1تقریب شیب تعمیم یافته  4-12

شکود،‌تقریکب‌‌‌‌محسکوب‌مکی‌‌‌LDAی‌‌تقریب‌کاربردی‌دیگری‌که‌روش‌تعمیم‌یافته‌و‌بهبود‌یافتکه‌

تکرین‌ککاربرد‌را‌‌‌‌است،‌بیش‌LDAتر‌از‌روش‌‌نام‌دارد.‌این‌رهیافت‌که‌پیچیده‌GGAگرادیان‌تعمیم‌یافته‌

 [15](‌PW91ون ‌)‌-توسط‌پردو‌4331تقریب‌شیب‌تعمیم‌یافته‌در‌سال‌‌ی‌تابعی‌چگالی‌دارد.‌در‌نظریه

با‌پارامترهای‌مختلف‌فرمولبندی‌شکد.‌‌ [16](‌PBEارنزرهوف‌)‌-بور ‌-توسط‌پردو‌4336ارائه‌و‌در‌سال‌

شود.‌‌در‌این‌تقریب‌عقوه‌بر‌در‌نظر‌گرفتن‌چگالی‌الکترونی‌موضعی‌گرادیان‌چگالی‌نیز‌در‌نظر‌گرفته‌می

‌شود:‌های‌مجاور‌نیز‌در‌نظر‌گرفته‌می‌تغییرات‌چگالی‌در‌سلولدر‌واقع‌

(9-91)                                                      ‌‌‌‌‌‌‌‌‌   
   [     ]  ∫      ⃗    [ 

      ⃗⃗⃗    ⃗⃗⃗  ]‌‌‌

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ∫       ⃗   
             |  | ‌

‌توان‌نوشت:‌ی ‌تابع‌بدون‌بعد‌است‌که‌می‌Fxcکه‌تابع‌

(9-99‌‌‌)      ‌‌                      ‌‌‌‌      |  |                                  ،               
| ⃗⃗⃗ |

    
 

‌ی‌آن‌با‌چگالی‌به‌ ورت‌زیر‌است:‌ی‌بردار‌موج‌فرمی‌است‌که‌رابطه‌اندازه‌‌Kfکه‌در‌آن

(9-91‌‌)           ‌‌                                                       ‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌      
   

 
 ⁄‌

تکر‌از‌بکه‌دسکت‌آوردن‌سکهم‌انکرژی‌‌‌‌‌‌‌به‌دست‌آوردن‌سهم‌همبستگی‌به‌ ورت‌ی ‌تابعی‌مشکل

تر‌از‌سکهم‌انکرژی‌تبکادلی‌اسکت.‌تقریبکی‌از‌سکهم‌‌‌‌‌‌‌تبادلی‌است،‌ولی‌سهم‌آن‌در‌انرژی‌کل‌به‌مراتب‌کم

‌ارائه‌شده‌است:‌1همبستگی‌توسط‌ماو‌بروکنر

                                                 
4
 .‌Generalized Gradient Approximation (GGA) 

1
 .‌Ma and Brueckner 
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(9-95‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌          ‌‌‌‌‌‌‌‌‌     
                    ‌

شکود.‌‌‌ فر‌می‌‌S ‌∞یابد‌و‌به‌ازای‌کاهش‌میبرای‌مقادیر‌بزر ‌گرادیان‌چگالی‌میزان‌انرژی‌همبستگی‌

ی‌قکوی‌‌‌های‌محصور‌کننده‌های‌بزر ‌مربوط‌به‌پتانسیل‌کاهش‌به‌این‌ ورت‌قابل‌فهم‌است‌که‌گرادیان

‌دهد.‌ی‌بین‌ترازها‌را‌افزایش‌می‌است‌که‌فا له

 (SPDFT) 1نظریه تابعی چگالی قطبیده اسپینی 4-13

قطبیکده‌اسکپینی‌خطکی،‌چگکالی‌الکترونکی‌و‌چگکالی‌‌‌‌‌‌‌متغییرهای‌اساسی‌در‌نظریه‌تابعی‌چگکالی‌‌

‌شوند.‌چگالی‌الکترونی‌کل:‌باشند‌که‌به‌ ورت‌زیر‌تعریف‌می‌مغناطیسی‌می

(9-96‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌                ‌

‌ابر‌با‌تفاوت‌دو‌چگالی‌اسپینی‌است:و‌چگالی‌مغناطیسی‌بر

(9-97‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌                ‌

‌برابرند‌با: [17,11]‌     و‌اقلیت‌‌     های‌الکترونی‌اکثریت‌‌های‌مجزای‌حامل‌چگالی

(9-98‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌      ∑   
    

        
    ‌

های‌بالا‌است‌و‌‌های‌اکثریت‌یا‌اسپین‌،‌مربوط‌به‌حامل‌ کند.‌‌جهت‌اسپین‌را‌مشخص‌می‌ که‌

هکای‌بکا‌اسکپین‌بکالا‌و‌پکایین‌را‌‌‌‌‌‌‌تعداد‌الکترون‌  های‌اقلیت‌یا‌اسپین‌پایین‌است.‌‌،‌مربوط‌به‌حامل‌ 

    هکا‌‌‌ها‌برابر‌است‌با‌تعداد‌کل‌الکتکرون‌‌کند‌که‌مجموع‌آن‌مشخص‌می
    ‌‌.  

،‌توابکع‌‌‌    

شکم‌زیکر‌بکه‌‌‌‌‌-ت‌ککوهن‌باشند‌که‌از‌حل‌معکادلا‌‌های‌اکثریت‌و‌اقلیت‌می‌ای‌مربوط‌به‌حامل‌موج‌ت ‌ذره

‌آیند:‌دست‌می

                                                 
4
 .‌Spin polrized density functional theory 
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(9-93‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌[ 
  
 

 
     

    ]  
       

   
    ‌

‌شود:‌که‌پتانسیل‌مؤثر‌به‌ ورت‌زیر‌تعریف‌می

(9-11‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌     
         

              
    ‌

∫      در‌اینجا‌‌
     

      
    بستگی‌دارد.‌پتانسیل‌خارجی‌‌    کل‌‌چگالی‌به‌   

‌که‌    

یون‌و‌میدان‌خارجی‌است،‌در‌حالت‌کلی‌برای‌اسکپین‌بکالا‌و‌پکایین‌متفکاوت‌‌‌‌‌‌-ناشی‌از‌پتانسیل‌الکترون

    ،‌پتانسکیل‌خکارجی‌‌‌Hاست‌زیرا‌در‌حضور‌میدان‌مغناطیسی‌خارجی‌
‌       شکامل‌جملکه‌‌‌‌    

    همبسکتگی‌‌‌-باشد‌که‌مقادیر‌متفاوتی‌برای‌اسپین‌اکثریت‌و‌اقلیت‌دارد.‌پتانسیل‌تبادلی‌می
بکه‌‌،‌    

‌شود:‌ی‌زیر‌تعریف‌می‌همبستگی‌مطابق‌رابطه‌-مشتق‌تابعی‌انرژی‌تبادلی‌ ورت

(9-14‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌   
  

   [ 
          ]

      
  

‌که‌برای‌دو‌جهت‌اسپینی‌متفاوت،‌حتی‌در‌غیاب‌میدان‌مغناطیسی‌خارجی،‌مقادیر‌متفاوتی‌دارد.

 شم -ای کوهن روش حل معادلات تک ذره 4-14

الکترونکی‌مکواد‌‌‌بکرای‌محاسکبه‌سکاختار‌‌‌‌‌DFTتنوع‌زیادی‌در‌کدهای‌ابتدا‌به‌سکاکن‌ککه‌از‌روش‌‌‌

.‌تفاوت‌اساسی‌بین‌کدها‌و‌روش‌های‌مختلف،‌عمومکا‌مربکوط‌بکه‌‌‌‌[18-55]استفاده‌می‌کنند،‌وجود‌دارد

های‌بکه‌‌‌شوند‌و‌همچنین‌تقریب‌شم‌بر‌اساس‌آن‌بسط‌داده‌می-ای‌است‌که‌توابع‌موج‌کوهن‌مجموعه‌پایه

ککدها‌وجکود‌دارد،‌ککه‌در‌ایکن‌‌‌‌‌کار‌گرفته‌شده‌در‌آنها‌که‌معمولا‌ی ‌موازنه‌بین‌دقت‌و‌سکرعت‌در‌ایکن‌‌‌

ماننکد‌ککد‌‌‌، Gaussianایکم‌ککه‌از‌جملکه‌توابکع‌‌‌‌‌‌هکای‌جایگزیکده‌اسکتفاده‌ککرده‌‌‌‌‌نامه‌ما‌از‌روش‌پایه‌پایان

Gaussian [51] های‌اتمی‌نظیر‌کد‌‌اوربیتال وSIESTA‌[56] باشند‌که‌کد‌مورد‌استفاده‌در‌این‌‌و‌....می

‌باشد.‌می‌SIESTAنامه‌‌پایان
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 SIESTAکد   4-15

ی‌‌هکای‌جایگزیکده‌‌‌شم‌بر‌مبنای‌ترکیب‌خطی‌از‌اوربیتال-سیستا‌با‌روش‌بسط‌تابع‌موج‌کوهنکد‌

های‌مغزی‌و‌هسته‌استفاده‌‌الکترون‌تقریب‌شبه‌پتانسیل‌برای‌تو یفاز‌(‌به‌عنوان‌پایه،‌و‌LCAOاتمی‌)

‌یزتکا‌‌های‌یتالاورب‌فقط‌به‌SIESTAهای‌چند‌گانه‌موجود‌در‌کد‌‌در‌این‌قسمت‌از‌بین‌اوربیتال‌.شود‌می

-53]ایکم‌‌اشکاره‌ککرده‌‌که‌در‌محاسباتمان‌به‌عنکوان‌یک ‌پکارامتر‌ورودی‌وارد‌شکده‌اسکت‌‌‌‌‌‌‌(DZ)‌4دوگانه

57,18]‌.‌

 (DZهای زتای دوگانه ) اوربیتال  4-16

سکاخته‌‌‌Gaussianی‌‌ی‌روند‌شکافت‌مجموعه‌پایه‌(‌با‌توجه‌به‌ادامهDZهای‌زتای‌دوگانه‌)‌اوربیتال

،‌      ککه‌بکه‌آرامکی‌در‌شکعاع‌‌‌‌‌ ی‌اوربیتکالی‌تحلیلکی‌‌‌شود.‌اوربیتال‌شکافت،‌توسط‌ساختن‌ی ‌پایکه‌‌می

آید.‌شکل‌تابع‌اسکتفاده‌شکده‌بکرای‌اوربیتکال‌شککافت‌بکه‌‌‌‌‌‌‌‌دست‌می‌اوربیتال‌زتای‌اولیه‌را‌منطبق‌کند،‌به

‌باشد.‌‌ ورت‌زیر‌می

(9-11)‌
  
      {

          
                                                  

       

  
                                                                 

      
   

  ها‌در‌‌با‌استفاده‌از‌پیوستگی‌توابع‌موج‌و‌مشتقات‌آن‌  و‌  ثابت‌های
‌تعیین‌می‌شود.‌تابع‌     

  ،‌یعنی‌‌ξشعاعی‌دومین‌زتا‌
    در‌‌     

  دارد.‌شعاع‌شکافت‌‌ξای‌مشابه‌اولین‌زتا‌‌دنباله‌     
     ‌

یک ‌اوربیتکال‌تحلیلکی‌ککه‌‌‌‌‌‌    ،‌توسط‌پارامتر‌نرم‌شکافت‌تعیین‌می‌شود.‌این‌پارامتر،‌شکعاع‌انطبکاق‌‌‌

،‌بکا‌مشکخص‌شکدن‌‌‌‌  کند.‌شعاع‌انطباق‌‌شکافد،‌پیدا‌می‌ی‌زتای‌دوگانه‌می‌اوربیتال‌زتای‌اولی‌را‌به‌پایه

باشکد،‌‌‌split-normروند‌شکافت‌اوربیتال،‌نسبت‌به‌روند‌اوربیتکال‌زتکای‌اولکی‌بایکد‌دارای‌مقکدار‌‌‌‌‌‌‌این‌که

(‌قکرار‌‌‌4و‌‌1)به‌غیر‌از‌شامل‌شدن‌خود‌‌4تا‌‌1ی‌بین‌‌بازه‌در‌split-norm تعیین‌می‌شود.‌مقدار‌معتبر‌

                                                 
4
 .‌Double zeta 
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ی‌اوربیتکال‌زتکای‌دومکی‌‌‌‌‌،‌شعاع‌محدود‌کننده‌  ی‌اوربیتال‌زتای‌اولی‌و‌‌،‌شعاع‌محدود‌کننده   دارند.‌

کنتکرل‌و‌تعیکین‌‌‌‌(Split-Norm)توسط‌پکارامتر‌‌‌  ،‌توسط‌انرژی‌برانگیختگی‌و‌مقدار‌‌  باشد.‌مقدار‌‌می

‌‌می‌شود.

  1های قطبیده اوربیتال  4-17

باشکند.‌ایکن‌‌‌‌های‌ظرفیت‌می‌ای‌بیشتری‌نسبت‌به‌اوربیتال‌ی‌زاویه‌تکانههای‌قطبیده‌دارای‌‌اوربیتال‌‌‌‌‌‌‌‌

‌    شکوند‌و‌‌های‌زتای‌یگانه‌توسط‌میکدان‌الکتریککی‌تولیکد‌مکی‌‌‌‌‌ها‌با‌اختقل‌اوربیتال‌دسته‌از‌اوربیتال

‌  هکای‌‌های‌قطبیده‌به‌این‌ کورت‌ککه‌اوربیتکال‌‌‌‌شود.‌اوربیتال‌ی‌اوربیتال‌اختقلی‌از‌آن‌حا ل‌می‌مولفه

،‌مورد‌‌ های‌‌برای‌قطبیده‌کردن‌اوربیتال‌‌  های‌،‌و‌اوربیتال‌ های‌‌توانند‌برای‌قطبیده‌کردن‌اوربیتال‌یم

 استفاده‌قرار‌بگیرند.

 2شبه پتانسیل  4-18

و‌والانکد‌فضکای‌‌‌‌9برای‌تولید‌شبه‌پتانسیل‌ابتدا‌الکترونهای‌بلور‌را‌به‌دو‌دسته‌الکترونهای‌مغکزی‌

کنند.‌منظکور‌از‌ناحیکه‌مغکزی‌منکاطقی‌‌‌‌‌‌اطراف‌هسته‌را‌نیز‌به‌دو‌ناحیه‌مغزی‌و‌بین‌جایگاهی‌تقسیم‌می

هکا‌‌‌شود‌و‌ناحیه‌بین‌جایگاهی‌مناطق‌خارج‌ار‌این‌کره‌های‌فرضی‌محدود‌می‌اطراف‌هسته‌است‌که‌با‌کره

در‌حکالی‌ککه‌توابکع‌مکوج‌الکترونهکای‌‌‌‌‌‌ی‌مغزی‌به‌ناحیه‌مغزی‌محدود‌هسکتند‌‌‌است.‌توابع‌موج‌الکترونها

والاند‌هم‌در‌ناحیه‌مغزی‌و‌هم‌در‌ناحیه‌بین‌جایگاهی‌گسترش‌دارند.‌ضمناً‌توابع‌مکوج‌قکرار‌گرفتکه‌در‌‌‌‌

ای‌دارند.‌این‌بدین‌دلیل‌است‌که‌انرژی‌پتانسیل‌الکترونهکا‌در‌نکواحی‌‌‌‌ناحیه‌مغزی‌تغییرات‌قابل‌مقحظه

ر‌نتیجه‌انرژی‌جنبشی‌آنها‌زیکاد‌اسکت.‌چکون‌انکرژی‌جنبشکی‌‌‌‌‌‌مغزی‌بسیار‌کم‌)مقادیر‌منفی‌بزر (‌و‌د

                                                 
4
 . Polarized orbitals  

1
 . Pseudopotential 

9
 .‌Core electrons 
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متناسب‌با‌مشتق‌دوم‌تابع‌موج‌است‌لذا‌تغییرات‌تابع‌موج‌نیز‌زیاد‌است‌و‌بنابراین‌برای‌بسط‌تابع‌موج‌بر‌

حسب‌امواج‌تخت‌به‌تعداد‌زیادی‌موج‌تخت‌نیاز‌است‌که‌حجم‌محاسکبات‌را‌زیکاد‌میکنکد.‌از‌طرفکی‌مکا‌‌‌‌‌‌

کی‌ی ‌بلور‌به‌الکترونهای‌والاند‌اتکم‌در‌نکواحی‌دور‌از‌هسکته‌بسکیار‌بیشکتر‌از‌‌‌‌‌‌میدانیم‌که‌خواص‌فیزی

(‌از‌وجکود‌الکترونهکای‌‌‌4ای‌هسکتند‌ککه:‌‌‌‌ها‌به‌گونه‌الکترونهای‌مغزی‌وابسته‌است.‌بنابراین‌شبه‌پتانسیل

سکریع‌‌(‌از‌نوسانات‌1شود.‌‌مغزی‌)الکترونهایی‌که‌تابع‌موج‌آنها‌محدود‌به‌ناحیه‌مغزی‌است(‌ رفنظر‌می

ای‌نیکاز‌دارد،‌‌‌های‌والاند‌در‌نزدیکی‌هسته‌که‌به‌مجموعه‌پایه‌بسیار‌بکزر ‌و‌پیچیکده‌‌‌تابع‌موج‌الکترون

‌کنند.‌جلوگیری‌می

‌انجام‌این‌پایان‌نامه‌مورد‌استفاده‌قرار‌گرفته ‌نوع‌شبه‌پتانسیلهای‌‌شبه‌پتانسیلهایی‌که‌در اند‌از

امتیاز‌بسیار‌‌اند‌بر‌روی‌شبکه‌قرار‌گرفته‌siestaکد‌‌فوق‌نرم‌هستند‌که‌با‌فرمت‌مناسب‌برای‌استفاده‌در

مهمی‌که‌در‌شبه‌پتانسیلهای‌فوق‌نرم‌وجود‌دارد‌این‌است‌که‌انرژی‌قطع‌مورد‌نیاز‌برای‌بسط‌توابع‌موج‌

‌نصف‌انرژی‌قطعی‌است‌که‌در‌شبه‌پتانسیل شود‌و‌لذا‌تعداد‌امواج‌‌های‌پایسته‌بهنجار‌استفاده‌می‌تقریباً

‌ ‌برای‌بسط‌تقریباً ‌نیاز تخت‌مورد
 

 
‌استکم‌ ‌انتخابتر ‌در ‌پتانسیل‌می‌. ‌توجه‌‌شبه ‌این‌نکته بایست‌به

‌تبادلی‌ ‌جمله ‌برای‌اتمهای‌ی ‌ترکیب‌دارای‌تقریب‌یکسانی‌در ‌رفته ‌پتانسیلهای‌بکار ‌شبه داشت‌که

ها‌)فوق‌نرم،‌‌(‌باشند.‌از‌طرفی‌در‌ ورت‌وجود‌انواع‌یکسانی‌از‌شبه‌پتانسیلGGA(‌یا‌)LDAهمبستگی‌)

های‌مشابه‌استفاده‌شود.‌ی ‌‌ترکیب،‌حتی‌الامکان‌از‌شبه‌پتانسیل‌نرم‌پایسته،...‌(‌برای‌اتمهای‌موجود‌در

‌خواص‌تجربی‌ ‌بر ‌شده ‌خواص‌فیزیکی‌محاسبه ‌پتانسیل‌مناسب‌این‌است‌که ‌برای‌انتخاب‌شبه معیار

‌پتانسیل ‌شبه ‌مآخذ ‌اینترنتی‌‌منطبق‌باشد. ‌پایگاه ‌این‌پروژه ‌در ‌رفته ‌کد‌‌siestaهای‌بکار ‌در ‌که است،

siesta[61-64]شود‌استفاده‌می‌4مارتین‌-های‌ترولیر‌سیلاز‌شبه‌پتان‌‌‌.‌

 

                                                 
4
.‌Troullier-Martins pesudopotentials 
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 فصل چهارم
5  

 

 نتایج:
  گالیوم آرسناید    های بررسی خواص الکترونی و مغناطیسی نانولوله

GaAs خالص و آلایش یافته با عناصر واسطه 
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 مقدمه 5-1

هکا‌مکورد‌‌‌‌DMSاست‌که‌بکه‌منظکور‌اسکتفاده‌در‌‌‌‌‌III-Vاز‌اولین‌نیمرساناهای‌گروه‌‌GaAsترکیب‌

های‌فراوانی‌‌بعنوان‌ی ‌نیمرسانای‌با‌گاف‌نواری‌کوچ ‌استفاده‌GaAsمطالعه‌و‌بررسی‌قرار‌گرفته‌است.‌

در‌کاربردهای‌اپتوالکترونیکی‌داشته‌است‌و‌به‌همین‌دلیل‌محققین‌عققمند‌بودند‌که‌با‌تزریق‌ی ‌عنصر‌

ر‌کنار‌خواص‌اپتکوالکترونیکی‌آن‌اسکتفاده‌‌‌واسطه‌به‌این‌نیمرسانا‌بتوانند‌از‌خواص‌مگنتوالکترونیکی‌نیز‌د

قطعکات‌الکترونیککی‌در‌ کنعت‌نیمرسکاناها،‌توجهکات‌بکه‌سکمت‌‌‌‌‌‌‌‌‌4سکازی‌‌کنند.‌با‌توجه‌به‌روند‌کوچک ‌

ساختارهای‌ابعاد‌پایین‌به‌عنوان‌اجزای‌سازنده‌قطعات‌الکترونیکی‌سوق‌پیدا‌کرده‌است.‌ساختارهای‌یک ‌‌

توانند‌کاندیکدای‌‌‌ها،‌به‌دلیل‌مد‌ترابردی‌بالستی ‌می‌ولولهها‌و‌نان‌بعدی‌و‌شبه‌ی ‌بعدی‌همچون‌نانوسیم

ها‌به‌دلیکل‌داشکتن‌فضکای‌‌‌‌‌ها‌نسبت‌به‌نانوسیم‌خوبی‌در‌ نعت‌الکترونی ‌پر‌سرعت‌قرار‌بگیرند.‌نانولوله

دهد.‌با‌توجه‌به‌مطالبی‌که‌بیان‌گردید‌در‌‌ها‌می‌پذیری‌بیشتری‌به‌آن‌خالی‌بهتر،‌در‌حضور‌آلایش‌انعطاف

هکای‌جزئکی‌و‌‌‌‌نامه‌هدف‌ما‌بررسی‌خواص‌الکترونی‌نظیر‌ساختار‌نواری‌و‌چگالی‌حالکت‌‌ز‌پایاناین‌فصل‌ا

‌GaAsهای‌‌نانولوله‌-1،‌زیگزا (‌و‌ ندلی‌دسته)‌GaAsهای‌خالص‌‌نانولوله‌-4کلی،‌و‌خواص‌مغناطیسی‌

ی،‌بکا‌ککد‌‌‌ی‌تکابع‌چگکال‌‌‌ی‌فلزی‌خواهد‌بود.‌محاسبات‌ما‌در‌چارچوب‌نظریکه‌‌یافته‌با‌عنا ر‌واسطه‌آلایش

های‌اتمکی‌و‌‌‌ی‌بسط‌تابع‌موج‌بر‌حسب‌ترکیب‌خطی‌اوربیتال‌بر‌پایه SIESTA‌[53-57-18]محاسباتی‌

تبکادلی‌از‌تقریکب‌چگکالی‌‌‌‌‌-تقریب‌شبه‌پتانسیل‌استوار‌است.‌انجام‌گردیده‌است.‌بکرای‌تکابع‌همبسکتگی‌‌‌

‌.[11]استفاده‌شده‌است‌1(CA(‌کپرلی،‌آلدر‌)LDAموضعی‌)

‌

                                                 
4 
. Miniaturization‌ 

1 
. Ceperley and Alder ‌‌  



64 

 

 پارامترهاسازی  بهینه 5-2

ابتدا‌قبل‌از‌برسی‌کارها‌و‌نتایج‌حا ل‌شده،‌لازم‌است‌که‌به‌معرفی‌تعدادی‌از‌پارامترها‌بپکردازیم.‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

دقت‌در‌انتخاب‌این‌پارامترها‌به‌منظور‌کاهش‌در‌زمان‌محاسبات،‌افزایش‌دقت‌و‌سرعت‌همگرایی‌اسکت‌‌

بندی‌)که‌تعداد‌‌و‌بردار‌شبکه‌4شامل‌انرژی‌قطعکه‌بایستی‌پارامترهای‌مربوطه‌را‌بهینه‌کرد.‌این‌پارامترها‌

‌کند(‌که‌به‌طور‌مختصر‌توضیحی‌ارائه‌خواهیم‌کرد.‌نقاط‌در‌فضای‌وارون‌را‌مشخص‌می

 انرژی قطع 5-2-1

ای،‌همچنکین‌تبکدیل‌‌‌‌برای‌محاسب ‌چگالی‌بار،‌پتانسیل‌و‌انرژی‌در‌سکاختارهای‌متنکاوب‌و‌دوره‌‌

یقی،‌و‌بالعکد‌بایستی‌انتگرالهکایی‌را‌ککه‌در‌ایکن‌فضکا‌‌‌‌‌های‌فیزیکی‌از‌فضای‌وارون‌به‌حق‌ی‌کمیت‌فوریه

کنیم.‌فا کل ‌‌‌بندی‌می‌باشند‌را‌محاسبه‌کنیم.برای‌محاسب ‌این‌انتگرالها،‌ما‌این‌فضاها‌را‌شبکه‌موجود‌می

دهیم.‌‌و‌با‌انرژی‌قطع‌رابطه‌زیر‌را‌‌نشان‌می‌  بندی‌در‌فضای‌حقیقی‌را‌با‌‌بین‌این‌نقاط‌در‌فضای‌شبکه

‌دارد:

(1-4‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌   
 

   
                 = 

    
 

   
                                       

 

√      
 

باشد.‌با‌زیاد‌شدن‌مقدار‌انکرژی‌‌‌انرژی‌قطع‌می‌    بردار‌موج‌تخت‌قطع‌و‌‌  (،‌4-1در‌رابطه‌)

گیکری‌‌‌در‌انتگکرال‌‌در‌نتیجه‌تعداد‌بیشکتری‌از‌ایکن‌نقکاط‌‌‌‌ی‌حقیقی‌کمتر‌و‌شبکهی‌نقاط‌در‌‌قطع‌فا له

‌شود.‌‌ی‌حقیقی‌می‌گیری‌در‌شبکه‌کنند.‌و‌همین‌امر‌باعث‌افزایش‌دقت‌انتگرال‌مشارکت‌می

 در فضای وارون Kبندی و تعداد نقاط  بردار شبکه 5-2-2

ها‌در‌ی ‌جامد‌تنکاوبی،‌و‌از‌آنجکا‌ککه‌‌‌‌‌ها‌و‌نیز‌بالطبع‌تعداد‌الکترون‌به‌دلیل‌زیاد‌بودن‌تعداد‌اتم

                                                 
4
 . ‌Cutoff energy 
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‌ ⃗   هایی‌مثل‌چگالی‌بکار‌‌‌ی‌کمیت‌اند،‌باید‌برای‌محاسبه‌ای‌روی‌همه‌جامد‌گسترده‌توابع‌موج‌ت ‌ذره

انکد،‌محاسکبه‌شکوند.‌بکا‌‌‌‌‌‌شده،‌تعداد‌زیادی‌توابع‌موج‌که‌به‌ ورت‌محدود‌در‌فضا‌گسترده‌‌⃗ ی‌‌در‌نقطه

ای‌‌تعداد‌تابع‌موج‌تک ‌ذره‌‌‌‌Ne ‌4119ی‌محاسبه‌‌‌توانیم‌مساله‌(،‌می1-1استفاده‌از‌قضیه‌بلود‌معادله‌)

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌در‌منطقه‌اول‌بریلوئن‌و‌به‌ازای‌تعداد‌محدودی‌نوار‌کاهش‌دهیم.‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ ⃗     ی‌‌را‌به‌مساله‌ ⃗    

(1-1‌‌‌)‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌  ( ⃗⃗  ⃗   ⃗⃗)      ⃗⃗  ⃗  
   ⃗⃗  ⃗⃗  

گیری‌روی‌این‌نقاط‌و‌با‌فرض‌داشتن‌توابع‌موج‌در‌تعکداد‌محکدودی‌از‌ایکن‌نقکاط‌‌‌‌‌‌برای‌انتگرال

ارائه‌شکده‌‌‌Kبرای‌ایجاد‌شبکه‌نقاط‌‌SIESTAبندی‌کنیم.‌روشی‌که‌در‌کد‌‌ای‌وارون‌را‌شبکهبایستی‌فض

بنکدی‌بکه‌ کورت‌‌‌‌‌ای‌در‌حالت‌کلی‌شبکه‌.‌در‌راستاهای‌آزادی‌و‌دوره[61]باشد‌می‌4روش‌منخارست‌پ 

هکا‌و‌‌‌ها،‌نانو‌سکیم‌‌باشد،‌که‌برای‌ساختارهای‌ی ‌بعدی‌و‌شبه‌ی ‌بعدی‌همانند‌نانولوله‌می‌     

‌پذیرد.‌انجام‌می‌(      به‌ ورت‌‌⃗ ها‌با‌درجه‌آزادی‌در‌راستای‌‌نانو‌ریبون

 خالص و آلایش یافته  GaAsتعیین پارامترهای ورودی نانولوله  5-2-3

 انرژی قطع 5-2-3-1

ی‌زیگزا ‌خکالص‌‌‌،‌نانولولهGaAs(‌خالص‌n,n)‌ ندلی‌دستهو‌‌(n,1)‌های‌زیگزا ‌از‌بین‌نانولوله

نیکز‌از‌‌‌هکا‌‌نانولوله‌(‌تعیین‌کردیم‌که‌برای‌محاسبات‌دیگر1,1خالص‌)‌ ندلی‌دستهی‌‌(‌و‌ی ‌نانولوله1,6)

انرژی‌‌این‌مقادیر‌بهینه‌شده‌در‌حضور‌و‌عدم‌حضور‌ناخالصی‌استفاده‌کردیم.‌با‌انتخاب‌درست‌در‌پارامتر

شویم.‌به‌منظور‌یافتن‌انرژی‌قطع‌‌قطع،‌باعث‌افزایش‌سرعت‌همگرایی‌و‌کاهش‌خطا‌در‌امر‌محاسبات‌می

معین‌و‌همچنین‌دیگر‌پارامترها‌به‌غیر‌از‌انرژی‌قطکع‌در‌فایکل‌ورودی،‌‌‌‌Kازای‌تعداد‌نقاط‌‌بهینه‌شده،‌به

در‌محاسبات‌ ورت‌نگیرد،‌و‌با‌تغییر‌‌پارامترهای‌ورودی‌دیگر‌را‌نیز‌دقیق‌و‌بالا‌در‌نظر‌گرفتیم‌تا‌خطایی

                                                 
4
 . Monkhorst-Pack  
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هکای‌متفکاوت‌پکرداختیم.‌نتکایج‌‌‌‌‌‌ازای‌انرژی‌قطکع‌‌‌دادن‌انرژی‌قطع‌در‌هر‌مرحله،‌به‌بررسی‌انرژی‌کل‌به

‌(‌گزارش‌شده‌است.‌4-1ی‌خالص،‌در‌جدول‌و‌شکل‌)‌حا ل‌شده‌برای‌دو‌نوع‌نانولوله

 

 .(1،1)‌خالص‌نانولوله(‌ب(‌6،1)‌خالص‌نانولوله(‌الف‌کل،‌یانرژ‌حسب‌بر‌قطع‌یانرژ‌نمودار:‌4-‌5شکل‌

 .(1،1)‌ ندلی‌دسته‌و(‌6،1)‌گزا یز‌خالص‌نانولوله‌دو‌یبرا‌قطع‌یانرژ‌حسب‌بر‌کل‌یانرژ‌:‌4-‌5جدول‌

‌(Ryانرژی قطع )‌311‌211‌111 911‌711‌511‌411

111/19711-‌111/19711-‌114/19711-‌114/19711-‌114/19711-‌114/19711-‌31/19714-‌
 (eVانرژی کل )

(1,6) 

364/45817-‌361/45817-‌364/45817-‌364/45817-‌361/45817-‌361/45817-‌311/45817-‌
 (eVانرژی کل )

(4,4) 

‌

‌ی‌نانولولکه‌‌برای‌هکر‌دو‌(،‌تغییرات‌انرژی‌کل‌بر‌حسب‌انرژی‌قطع‌4-1)‌شکل‌با‌توجه‌جدول‌بالا‌و‌نمودار

داشتن‌دقکت‌بیشکتر‌‌‌‌و‌برای‌به‌بعد‌مقادیر‌یکسانی‌داشته‌Ry111از‌‌تقریباً،‌GaAs ندلی‌و‌دسته‌زیگزا 

برای‌انرژی‌قطع‌در‌تمام‌روند‌محاسبات‌به‌عنوان‌پکارامتر‌بهینکه‌‌‌‌را‌Ry511مقدار‌‌،جهت‌انجام‌محاسبات

‌.کردیمانتخاب‌

 در فضای وارون Kبندی و تعداد نقاط  بردار شبکه 5-2-3-2

در‌هر‌راستا‌در‌فضای‌وارون‌به‌‌Kسازی‌تعداد‌نقاط‌‌بعد‌از‌بهینه‌کردن‌انرژی‌قطع،‌گام‌آخر‌بهینه
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توسکط‌روش‌‌‌SIESTAبنکدی‌ناحیکه‌بریلکوئن‌در‌ککد‌محاسکباتی‌‌‌‌‌‌‌بندی‌این‌ناحیه‌است.‌مکش‌‌منظور‌مش

باشد‌و‌ی ‌بعکدی‌اسکت،‌شکرایط‌‌‌‌‌منخارست‌پ ‌انجام‌شده‌است.‌از‌آنجا‌که‌ساختار‌مورد‌نظر‌نانولوله‌می

به‌اندازه‌کافی‌‌bو‌‌aفقط‌در‌دو‌راستای‌‌cو‌‌a‌‌،bمرزی‌به‌این‌ ورت‌اعمال‌شده‌است‌که‌از‌سه‌راستای‌

در‌این‌مرحله‌نیز‌مشابه‌بهینه‌کردن‌کنش‌در‌این‌راستاها‌جلوگیری‌شود.‌‌خق‌منظور‌شده‌است‌تا‌از‌برهم

در‌انرژی‌قطع‌ابتدا‌تمامی‌پارامترها‌و‌هم‌چنین‌خود‌انرژی‌قطع‌را‌که‌مقدار‌بهینه‌شده‌آن‌را‌پیدا‌کردیم‌

‌ و‌تغییر‌دادن‌در‌هر‌مرحله‌از‌جایگذاری‌مقدار‌‌cدر‌فایل‌ورودی‌وارد‌کرده‌و‌با‌در‌نظر‌گرفتن‌راستای‌

 ورت‌گرفت.‌لازم‌به‌ذکر‌است‌که‌به‌دلیل‌زیاد‌بودن‌ساختارهای‌مورد‌بررسی،‌امککان‌‌‌(      در‌

وجود‌نداشکت‌‌برای‌هر‌ساختار‌‌Kبندی‌در‌فضای‌وارون‌‌بردار‌مش‌پارامتر‌انرژی‌قطع‌و‌بهینه‌کردن‌هر‌دو

دو‌‌و‌برای‌محاسبات‌دیگر‌در‌حضور‌و‌عدم‌حضور‌ناخالصی‌از‌آن‌بهره‌برده‌شد.‌نتایج‌حا کل‌شکده‌بکرای‌‌‌

‌(‌گزارش‌شده‌است.1-1ی‌خالص،‌در‌جدول‌و‌شکل‌)‌نوع‌نانولوله

 

‌.(1،1)‌خالص‌نانولوله(‌ب(‌6،1)‌خالص‌نانولوله(‌الف‌وارون،‌یفضا‌در‌راستا‌هر‌در‌‌Kنقاط‌تعداد‌ی‌نهیبه:‌1-‌5شکل‌

‌

‌

‌
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 .(1،1)‌ ندلی‌دسته‌و(‌6،1)‌گزا یز‌خالص‌نانولوله‌دو‌یبرا‌،‌Kنقاط‌تعداد‌حسب‌بر‌کل‌یانرژ‌:‌1-‌5جدول‌

 Kتعداد نقاط ‌21‌11‌5 111‌71‌51‌41

114/19711-‌114/19711-‌114/19711-‌114/19711-‌114/19711-‌114/19711-‌338/19714-‌
 eVانرژی کل 

(1,6) 

364/45817-‌364/45817-‌364/45817-‌364/45817-‌364/45817-‌353/45817-‌-‌
 eVانرژی کل 

(4,4) 

‌

هکر‌‌‌بکرای‌‌K(،‌تغییرات‌انرژی‌کل‌بر‌حسب‌تعداد‌نقاط‌1-1)شکل‌با‌توجه‌به‌جدول‌بالا‌و‌نمودار

کنیم.‌ولکی‌بکه‌دلیکل‌‌‌‌‌به‌بعد‌مقادیر‌ثابتی‌را‌برای‌انرژی‌کل‌مشاهده‌می‌11از‌مقدار‌،‌GaAsی‌‌دو‌نانولوله

‌ اختیار‌شد‌411های‌ورودی‌برای‌تمامی‌ساختارها‌مقدار‌‌در‌کلیه‌فایل‌Nمقدار‌‌،بودن‌در‌محاسباتدقیق‌

های‌آلایکش‌یافتکه‌نیکز‌همکین‌‌‌‌‌‌تا‌از‌ حت‌و‌دقت‌آن‌در‌نتایج‌محاسبات‌اطمینان‌حا ل‌شود‌و‌در‌نمونه

‌مقدار‌در‌نظر‌گرفته‌شده‌است.

 ها مجموعه پایه 5-2-3-3

هکای‌‌‌شم‌را‌بر‌حسب‌ترکیکب‌خطکی‌از‌پایکه‌‌‌-ای‌کوهن‌ذرهتوابع‌موج‌ت ‌‌SIESTAکد‌محاسباتی‌

توان‌به‌ ورت‌حا ل‌ضرب‌تابع‌شعاعی‌در‌‌های‌اتمی‌را‌می‌دهد.‌که‌اوربیتال‌ های‌اتمی‌بسط‌‌می‌اوربیتال

(‌ککه‌عمومکاDZP‌‌‌ً)4های‌کروی‌در‌نظر‌گرفت.‌در‌انجام‌محاسبات‌از‌حالت‌زتای‌دوگانه‌قطبیده‌‌هماهن 

‌کند،‌استفاده‌شده‌است.‌‌زینه‌محاسباتی‌کم‌)زمان(‌فراهم‌میجوابی‌با‌کیفیت‌بالا‌با‌ه

 (صندلی دسته)زیگزاگ و  GaAsهای خالص  بررسی خواص الکترونی نانولوله 5-3

 سازی ساختار بهینه  5-3-1

،‌زیگکزا (‌در‌فایکل‌‌‌ کندلی‌‌دسکته‌های‌خالص‌)‌مهمترین‌پارامترهایی‌که‌برای‌محاسبات‌نانولوله

                                                 
4
 . double zeta polarized  
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‌(‌آورده‌شده‌است.9-1جدول)ورودی‌بایستی‌در‌نظر‌گرفته‌شود‌در‌

 .خالص‌GaAs(‌گزا یز- ندلی‌دسته)‌یها‌نانولوله‌‌یبرا‌محاسبات،‌یورود‌یپارامترها:‌9-‌5جدول‌

4
p1 1s

411d9آرایش‌لایه‌ظرفیت‌اتم‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Ga تقریب‌کد‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌شبه‌پتانسیل‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
9

p
11s1آرایش‌لایه‌ظرفیت‌اتم‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌As LDA(CA)‌‌‌‌               ‌‌ تبادلی‌-تابعی‌همبستگی‌‌‌‌‌‌‌‌‌

 Kبردار‌شبکه‌بندی‌فضای‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌411×4×4(MD(‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌روش‌دینامی ‌مولکولی)CGشیب‌همیوغ‌)

  

 
‌انرژی‌قطع‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Ry511همگرایی‌نیرو‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ 115/1

‌همگرایی‌چگالی‌بار‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌41-‌5ها‌پایه(‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌مجموعه‌DZPگانه‌قطبیده‌)دو

 ثابت شبکه 5-3-1-1

بکه‌دلیکل‌داشکتن‌سکاختار‌یک ‌‌بعکدی‌در‌تمکامی‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌GaAs کندلی‌‌دسکته‌های‌زیگزا ‌و‌‌نانولوله

شکده‌و‌‌آنگستروم‌خقء‌داده‌‌‌41حدود‌bو‌‌aای‌‌های‌بررسی‌شده‌و‌این‌که‌در‌دو‌راستای‌غیر‌دوره‌نانولوله

ای‌در‌نظر‌گرفته‌شد.‌از‌آنجا‌که‌در‌دو‌راستا‌خقء‌در‌نظر‌گرفته‌‌(‌راستای‌دورهcراستای‌محوری‌نانولوله‌)

هایی‌که‌در‌‌باشد.‌مجموعه‌نانولوله‌می‌cباشد،‌پارامتر‌محوری‌شبکه‌‌شد،‌تنها‌پارامتر‌شبکه‌قابل‌بررسی‌می

(،‌1,8(،‌)1,7(،‌)1,6(،‌)1,5(،‌)1,1)ی‌زیگزا ‌‌نولولهنا‌41اند،‌شامل‌‌این‌پایان‌نامه‌مورد‌بررسی‌قرار‌گرفته

(،‌5,5(،‌)1,1)‌ ککندلی‌دسککتهی‌‌نانولولککه‌41و‌‌(1,11(،‌)1,48(،‌)1,46(،‌)1,41(،‌)1,41(،‌)1,41(،‌)1,3)

باشککککد.‌‌(‌مککککی11,11(،‌)48,48(،‌)46,46(،‌)41,41(،‌)41,41(،‌)41,41(،‌)3,3(،‌)8,8(،‌)7,7(،‌)6,6)

طول‌محوری‌‌یکسان،‌دارای‌قطر‌کوچکتر‌با‌nبا‌‌‌(n,m) ندلی‌دسته،‌نسبت‌به‌(n،1)‌های‌زیگزا ‌نانولوله

cهکا‌نمکودار‌رونکد‌‌‌‌‌شود‌با‌افزایش‌قطر‌نانولوله‌طور‌که‌مشاهده‌می‌همان‌(9-1)در‌شکل‌.‌باشند‌بزرگتر‌می‌

ا‌نمکودار‌‌تری‌را‌به‌خود‌گرفته‌و‌تغییرات‌زیادی‌را‌شاهد‌نیستیم،‌و‌از‌ی ‌قطر‌خا ی‌به‌بعکد‌تقریبک‌‌‌ثابت

نسکبت‌بکه‌زیگکزا ‌بزرگتکر‌بکوده،‌در‌نمونکه‌‌‌‌‌‌‌‌ کندلی‌‌دسکته‌هکای‌‌‌شود.‌از‌آنجا‌که‌قطکر‌نانولولکه‌‌‌ثابت‌می

باشکد.‌در‌حکالی‌ککه‌در‌نکوع‌‌‌‌‌‌آنگستروم‌می‌37/9تغییرات‌پارامتر‌شبکه‌تقریباً‌ثابت‌و‌حدود‌‌ ندلی‌دسته

شود،‌در‌‌آنگستروم‌همگرا‌می‌85/6زیگزا ‌تغییرات‌بیشتر،‌و‌بعد‌از‌ی ‌قطر‌معین،‌ثابت‌شده‌و‌به‌حدود‌



67 

 

نانولولکه‌‌41و‌زیگکزا ،‌‌‌ کندلی‌‌دسکته‌ی‌‌از‌هر‌نمونه‌،Cی‌‌ی‌پارامتر‌شبکه‌نیز‌برای‌مقایسه (1-1)‌جدول

‌برای‌مقایسه‌آورده‌شده‌است.

 .GaAsهای‌خالص‌‌و‌قطر‌نانولوله)طول‌نانولوله(‌‌cپارامتر‌ثابت‌شبکه‌در‌راستای‌محوری‌:‌1-‌5جدول‌

تعداد اتم در 

‌سلول واحد

نانولوله 

‌صندلی دسته
‌( قطرتقریبی)  ( ) cپارامتر

نانولوله 

 زیگزاگ
 ( ) cپارامتر ( قطرتقریبی)

16 (4,4) 1313/3‌ 399/9 (4,1) 5148/5 173/6 

21 (5,5) 1191/44 3111/9 (5,1) 1979/7 666/6 

24 (6,6) 3714/49 35/9 (6,1) 5751/8 713/6 

28 (7,7) 7514/45 3595/9 (7,1) 513/3 771/6 

32 (8,8) 9714/48 3585/9 (8,1) 3311/41 811/6 

36 (9,9) 1667/11 3518/9 (9,1) 1537/41 845/6 

41 (11,11) 7914/11 3665/9 (11,1) 5114/49 811/6 

48 (12,12) 5818/16 3738/9 (12,1) 1941/46 814/6 

56 (14,14) 5977/94 3666/9 (14,1) 5349/48 896/6 

64 (16,16) 5694/95 376/9 (16,1) 16/14 857/6 

72 (18,18) 1364/11 3789/9 (18,1) 8961/11 865/6 

81 (21,21) 6394/11 3738/9 (21,1) 4113/16 875/6 

‌

‌

‌.قطر‌حسب‌بر‌‌GaAsیها‌نانولوله‌در‌‌یمحور‌یراستا‌در‌شبکه‌ثابت‌راتییتغ‌نمودار:‌9-‌5شکل‌
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 طول پیوند 5-3-1-2

در‌‌GaAs(‌ کندلی‌‌دستههای‌)زیگزا ،‌‌برای‌نانولولهAs‌(Ga-As‌،)و‌‌Gaطول‌پیوند‌تعادلی‌بین‌

سکاختار‌‌(‌از‌ی ‌نانولولکه‌زیگکزا ‌و‌ب(‌‌‌1,3(،‌الف(‌ساختار‌)1-1(‌گزارش‌شده‌است‌شکل‌)5-1جدول‌)

و‌‌Asسه‌اتم‌‌با‌Gaهر‌اتم‌برای‌زیگزا ‌دهد‌و‌مطابق‌شکل‌‌را‌نشان‌می‌ ندلی‌دسته(‌از‌ی ‌نانولوله‌5,5)

بکا‌‌در‌نمونه‌زیگزا ‌.‌که‌کند‌اطراف‌خود‌پیوند‌برقرار‌می‌Asاتم‌‌دو‌با‌Gaهر‌اتم‌‌ ندلی‌دستهبرای‌نمونه‌

(‌5-1در‌شککل‌)‌کند.‌‌اطراف‌خود‌طول‌پیوندی‌مشابه‌و‌با‌دیگری،‌طول‌پیوندی‌متفاوت‌برقرار‌می‌Asدو‌

‌ها‌رسم‌شده‌است.‌ها،‌به‌ازای‌تغییر‌قطر‌آن‌در‌نانولوله‌Asو‌‌Gaنمودار‌تغییر‌طول‌پیوند‌بین‌

 

‌. ندلی‌دسته‌نانولوله‌از(‌5،5)‌ساختار‌(ب‌گزا ،یز‌نانولوله‌از(‌3،1)‌ساختار‌(الفسلول‌واحد‌:‌1-‌5شکل‌

 .‌ ‌حسب‌بر‌‌GaAsخالص‌یها‌نانولوله‌در‌‌Ga-Asنیب‌وندیپ‌طول:‌5-‌5جدول‌

1As-Ga 2As-Ga ‌1نانولوله زیگزاگAs-Ga 2As-Ga 
نانولوله 

‌صندلی دسته

1431/1‌1945/1‌(4,1) 9854/1‌1117/1‌(4,4) 

1417/1‌1444/1‌(5,1) 9817/1‌9371/1‌(5,5) 

1138/1‌1/1‌(6,1) 9896/1‌9311/1‌(6,6) 

1118/1‌9353/1‌(7,1) 9843/1‌9873/1‌(7,7) 

9386/1‌9317/1‌(8,1) 9818/1‌9836/1‌(8,8) 

9361/1‌9887/1‌(9,1) 9891/1‌9867/1‌(9,9) 

9317/1‌9877/1‌(11,1) 9733/1‌9881/1‌(11,11) 

9834/1‌9857/1‌(12,1) 9817/1‌9859/1‌(12,12) 

9887/1‌9891/1‌(14,1) 9785/1‌9816/1‌(14,14) 

9849/1‌9849/1‌(16,1) 9818/1‌9814/1‌(16,16) 

9885/1‌9815/1‌(18,1) 9738/1‌9846/1‌(18,18) 

9817/1‌9811/1‌(21,1) 9816/1‌9731/1‌(21,21) 
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‌ ندلی‌دسته(‌الف‌خالص‌یها‌نانولوله‌در‌قطر‌حسب‌بر‌اش‌هیهمسا‌های‌‌Asبا‌‌Gaوندیپ‌طول‌رییتغ‌روند:‌5-‌5شکل‌

‌.گزا یز(ب

ی‌دیگکر‌‌‌همسکایه‌‌As(‌نسکبت‌بکه‌‌‌1As-Gaاش‌)‌همسکایه‌‌Asو‌دو‌‌Gaتغییرات‌طول‌پیوند‌بکین‌‌

(4As-Gaبا‌افزایش‌قطر‌در‌نانولوله‌)97/1باشکد‌و‌از‌حکدود‌‌‌‌مکی‌‌ کندلی‌‌دسکته‌های‌زیگکزا ،‌بیشکتر‌از‌‌‌‌‌

(،‌با‌5-1مطابق‌شکل‌)‌باشد.‌آنگستروم‌در‌قطرهای‌بزرگتر‌متغیر‌می‌1/1تر‌تا‌‌آنگستروم‌در‌قطرهای‌پایین

قطرهای‌کوچکتر‌رونکد‌‌باشیم.‌در‌‌(‌برای‌دو‌نوع‌نانولوله‌میGa-Asافزایش‌قطر،‌شاهد‌کاهش‌طول‌پیوند‌)

های‌زیگزا ‌بیشتر،‌و‌در‌قطرهای‌بزرگتر،‌تغییرات‌کاهشی‌‌کاهش‌با‌افزایش‌قطر،‌به‌خصوص‌برای‌نانولوله

توان‌طول‌پیوند‌تعادلی‌برای‌هر‌دو‌نانولوله‌را‌در‌قطرهای‌متوسکط‌و‌بکالا‌‌‌‌افتد.‌می‌بسیار‌کوچ ‌اتفاق‌می

‌41/1آنگسکتروم‌اسکت،‌‌‌‌5/1ه‌حجمکی‌خکود‌ککه‌‌‌‌آنگستروم‌در‌نظر‌گرفت‌که‌نسبت‌به‌نمونک‌‌98/1حدود‌

‌.[69]باشد‌آنگستروم‌کمتر‌می

 1جدایی خمش      5-3-2

با‌تمایکل‌بکه‌حرککت‌بکه‌‌‌‌‌‌Gaهای‌‌اتم،‌GaN[61]و‌‌BNهای‌‌نتایج‌ما‌نشان‌داد‌که‌همانند‌نانولوله

هکم‌‌ای‌شکل‌‌نانولوله‌تشکیل‌دو‌استوانه‌لوله‌داخلبا‌تمایل‌به‌حرکت‌به‌سمت‌‌Asهای‌‌،‌و‌اتمخارجسمت‌

                                                 
4
 . Buckling  
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های‌دو‌استوانه،‌همکان‌جکدایی‌خمکش‌‌‌‌‌ی‌بین‌شعاع‌دهند.‌اختقف‌فا له‌های‌متفاوت‌را‌می‌مرکز‌با‌شعاع

هکای‌‌‌نحوه‌تغییر‌این‌جدایی‌بر‌حسب‌افزایش‌قطر‌نانولوله‌(6-1)شکل‌و‌‌(6-1جدول‌)شود.‌در‌‌نامیده‌می

 یابد.‌ها‌این‌جدایی‌کاهش‌می‌شود‌که‌با‌افزایش‌قطر‌نانولوله‌مورد‌بررسی‌آورده‌شده‌است.‌مشاهده‌می

 .‌GaAsخالص‌یها‌نانولوله‌یبرا‌،   ( )جدایی‌خمش‌،یبیتقر‌قطر‌،یتیرالیکا‌هیزاو‌نوع،‌:6-‌5جدول‌

نانولوله 

‌صندلی دسته

زاویه 

‌کایرالیتی
‌( قطرتقریبی) ( )   

نانولوله 

 زیگزاگ

زاویه 

‌کایرالیتی
   ( ) ( قطرتقریبی)

(4,4) 91‌ 6918/3‌ 741/1 (4,1) 1‌ 9487/6 7764/1 

(5,5) 91‌ 1191/44 684/1 (5,1) 1‌ 1979/7 7651/1 

(6,6) 91‌ 3714/49 667/1 (6,1) 1‌ 5751/8 79/1 

(7,7) 91‌ 7514/45 613/1 (7,1) 1‌ 513/3 741/1 

(8,8) 91‌ 9714/48 61/1 (8,1) 1‌ 3311/41 634/1 

(9,9) 91‌ 1667/11 695/1 (9,1) 1‌ 1537/41 677/1 

(11,11) 91‌ 7914/11 618/1 (11,1) 1‌ 5114/49 668/1 

(12,12) 91‌ 5818/16 619/1 (12,1) 1‌ 1941/46 61/1 

(14,14) 91‌ 5977/94 641/1 (14,1) 1‌ 5349/48 691/1 

(16,16) 91‌ 5694/95 641/1 (16,1) 1‌ 16/14 618/1 

(18,18) 91‌ 1364/11 611/1 (18,1) 1‌ 8961/11 618/1 

(21,21) 91‌ 6394/11 6/1 (21,1) 1‌ 4113/16 619/1 

‌

 

‌و‌گزا یز‌یها‌نانولوله‌انگریب‌بیبترت‌ها‌مثلث‌و‌ها‌رهیدا.‌قطر‌حسب‌بر‌‌GaAsیها‌نانولوله‌خمش‌ییجدا:‌6-‌5شکل‌

‌.‌R = RAs- RGa∆‌باشد‌یم‌‌Gaو‌‌Asیها‌اتم‌انگریب‌بیترت‌به‌زین‌روشن‌و‌رهیت‌یها‌کره.‌است‌ ندلی‌دسته
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 GaAs( خالص صندلی دستههای )زیگزاگ و  خواص الکترونی نانولوله 5-3-3

پکردازیم.‌در‌‌‌ی‌خواص‌فیزیکی،‌همچون‌خا یت‌الکترونی‌ساختارها‌مکی‌‌مطالعهدر‌این‌قسمت‌به‌

هکای‌‌‌(‌نانولولکه‌PDOS(‌و‌جزئکی)‌DOSهکای‌کلکی)‌‌‌ی‌ساختار‌نواری‌و‌چگکالی‌حالکت‌‌‌این‌بخش‌به‌مطالعه

‌پردازیم.‌خالص‌می‌ ندلی‌دستهزیگزا ‌و‌

 بررسی ساختار نواری 5-3-3-1

روند‌تغییرات‌آن،‌نیکاز‌اسکت‌ککه‌سکاختار‌‌‌‌‌‌برای‌یافتن‌مقدار‌گاف‌نواری‌مستقیم‌یا‌غیرمستقیم‌و

(‌و‌7-1،‌در‌شککل‌)‌ کندلی‌‌دسکته‌های‌‌نواری‌را‌بررسی‌کنیم.‌ساختارهای‌نواری‌بررسی‌شده‌برای‌نانولوله

یکرات‌در‌سکاختار‌نکواری،‌‌‌‌اند.‌بکا‌توجکه‌بکه‌رونکد‌تغی‌‌‌‌‌‌(‌رسم‌شده8-1های‌زیگزا ‌در‌شکل‌)‌برای‌نانولوله

باشکند‌و‌مقکدار‌گکاف‌نکواری‌بکا‌‌‌‌‌‌‌دارای‌گاف‌نواری‌مستقیم‌می‌‌GaAs ندلی‌دستهی‌زیگزا ‌و‌ها‌نانولوله

ها‌در‌هر‌دو‌نوع‌نانولوله،‌روندی‌افزایشی‌دارد‌و‌در‌قطرهای‌بکالاتر‌رونکد‌آن‌کنکدتر‌و‌‌‌‌‌افزایش‌قطر‌نانولوله

هکای‌گکزارش‌شکده‌از‌دیگکر‌‌‌‌‌‌بکا‌داده‌‌‌نانولولکه‌بکر‌حسکب‌قطکر‌‌‌‌‌گردد.‌روند‌تغییکرات‌گکاف‌‌‌تقریباً‌ثابت‌می

.‌در‌تمامی‌نمودارهایی‌که‌برای‌ساختار‌نواری‌رسکم‌شکده‌‌‌[48]باشد‌در‌تطابق‌می‌III-Vی‌گروه‌ساختارها

است،‌خط‌افقی‌مستقیمی‌که‌در‌نمودارهای‌ساختار‌نواری‌رسم‌شده‌اسکت‌بیکانگر‌موقعیکت‌تکراز‌فرمکی‌‌‌‌‌‌

وسکط‌گکاف‌‌‌‌نکد،‌تکراز‌فرمکی‌در‌‌‌ها‌با‌هم‌برابر‌ها‌و‌حفره‌لکتروندر‌نیمرساناهای‌ذاتی‌که‌چگالی‌ا‌باشد.‌می

هکا‌بیشکتر‌از‌‌‌‌که‌چگالی‌الکتکرون‌‌ گیرد.‌در‌نیمرسانای‌نوع‌‌نواری‌بین‌نوار‌ظرفیت‌و‌نوار‌رسانش‌قرار‌می

ها‌‌ها‌بیشتر‌از‌الکترون‌چگالی‌حفرهکه‌‌  باشد،‌تراز‌فرمی‌به‌نوار‌رسانش‌و‌در‌نیمرساناهای‌نوع‌ها‌می‌حفره

‌.گردد‌تر‌می‌باشد،‌تراز‌فرمی‌به‌نوار‌ظرفیت‌نزدی ‌می
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‌.‌GaAs ندلی‌دسته‌خالص‌یها‌نانولوله‌ینوار‌ساختار:‌7-‌5شکل‌
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‌.‌GaAsگزا یز‌خالص‌یها‌نانولوله‌ینوار‌ساختار:‌8-‌5شکل‌

‌
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نوارهکای‌ظرفیکت‌‌‌هکا‌‌‌در‌اکثر‌نانولوله،‌ ندلی‌دستههای‌زیگزا ‌و‌‌با‌بررسی‌ساختار‌نواری‌نانولوله

باشیم‌و‌این‌رفتار‌حاکی‌از‌آن‌است‌که‌در‌این‌نوع‌‌می‌pباشند‌که‌شاهد‌رفتار‌نوع‌‌نزدی ‌به‌تراز‌فرمی‌می

باشد،‌و‌نیز‌برای‌نوارهای‌رسانش‌که‌نزدی ‌به‌‌ها‌می‌ها‌بیشتر‌ازالکترون‌(‌چگالی‌حفره pاز‌نیمرساناها‌)نوع

را‌شاهد‌هستیم‌که‌این‌رفتار‌نیز‌بیانگر‌این‌است‌که‌در‌نیمرساناهای‌)نوع‌‌nباشند‌رفتار‌نوع‌‌یتراز‌فرمی‌م

nتواند‌به‌دلیل‌اثر‌قطر‌و‌انحنای‌نانولوله‌‌باشد،‌که‌این‌رفتارها‌می‌ها‌می‌ها‌بیشتر‌از‌الکترون‌(‌چگالی‌حفره

‌.[61]و‌همچنین‌تاثیر‌آن‌در‌هیبریداسیون‌اوربیتالی‌باشد

و‌،‌       ی‌نکوار‌رسکانش‌نسکبت‌بکه‌تکراز‌فرمکی‌‌‌‌‌‌‌‌دن‌اختقف‌سطح‌انرژی‌کمینهبا‌پیدا‌کر

ی‌گکاف‌نکواری‌و‌نکوع‌آن‌)مسکتقیم،‌‌‌‌‌‌انکدازه‌‌،       ی‌نوار‌ظرفیکت‌نسکبت‌بکه‌تکراز‌فرمکی‌‌‌‌‌‌‌بیشینه

(‌گکزارش‌‌8-1(‌و‌)7-1هکای‌)‌‌در‌جدولمحاسبه‌و‌و‌زیگزا ‌‌ ندلی‌دستههای‌‌غیرمستقیم(،‌برای‌نانولوله

و‌‌ کندلی‌‌دسکته‌هکای‌‌‌ند.‌در‌دو‌جدول‌اشاره‌شده‌شاهد‌تغییرات‌سطح‌انرژی‌تراز‌فرمکی‌در‌نانولولکه‌‌ا‌شده

باشد‌و‌روند‌تغییرات‌گاف‌نکواری‌بکا‌‌‌‌می‌LDAباشیم.‌در‌این‌پژوهش‌تقریب‌بکار‌رفته،‌‌می‌GaAsزیگزا ‌

(‌رسم‌شده‌است،‌به‌دلیل‌زیاد‌نبودن‌تغییرات‌چگالی‌3-1نیز‌‌در‌شکل‌)‌GGAافزایش‌قطر‌برای‌تقریب‌

(،‌در‌این‌پایان‌نامه‌تقریکب‌‌41-1تر‌بودن‌روند‌تغییرات‌گاف‌در‌شکل‌)‌الکترونی‌بین‌دو‌اتم‌و‌نیز‌منطقی

LDA‌(که‌تغییرات‌گاف‌نواری‌بر‌حسب‌41-1را‌برای‌انجام‌محاسبات‌برگزیدیم.‌با‌توجه‌به‌نمودار‌شکل‌‌)

با‌افزایش‌قطر‌‌GaAsهای‌‌دهد،‌تغییرات‌گاف‌نواری‌در‌نانولوله‌را‌نشان‌می‌GaAsهای‌‌ایش‌قطر‌نانولولهافز

تر‌تغییرات‌گاف‌نواری‌بیشتر،‌در‌حالی‌که‌این‌تغییرات‌در‌‌نانولوله‌روندی‌افزایشی‌دارد.‌در‌قطرهای‌پایین

تغییرات‌گاف‌نواری‌بیشتری‌را‌‌ندلی ‌دستههای‌زیگزا ‌نسبت‌به‌نوع‌‌قطرهای‌بالاتر‌کمتر‌است.‌نانولوله

یابد،‌در‌نتیجکه‌بکه‌نوارهکای‌‌‌‌‌تر‌انتقال‌می‌های‌منفی‌های‌میانی‌به‌سمت‌انرژی‌تراز‌فرمی‌در‌نانولوله‌دارند.

‌گردد.‌(‌می‌ ظرفیت‌نزدیکتر‌)‌رفتار‌نوع‌

‌



75 

 

 .یانرژ‌ینوارها‌به‌نسبت‌ها‌آن‌یفرم‌تراز‌تیموقع‌و‌‌GaAs ندلی‌دسته‌خالص‌یها‌نانولوله‌ینوار‌گاف:‌7-‌5جدول‌

 (eVفرمی)‌موقعیت تراز                          گاف نواری 
نانولوله 

‌صندلی دسته

711/4(‌،n-type)‌149/4‌717/1‌5417/9-‌(4,4) 

737/4(‌،n-type)‌361/1‌894/1‌6955/9-‌(5,5) 

738/4(‌،p-type)‌888/1‌34/1‌7811/9-‌(6,6) 

814/4(‌،p-type)‌841/1‌113/4‌3163/9-‌(7,7) 

894/4(‌،p-type)‌755/1‌176/4‌3361/9-‌(8,8) 

847/4(‌،p-type)‌744/1‌416/4‌1189/1-‌(9,9) 

891/4(‌،p-type)‌746/1‌448/4‌1671/1-‌(11,11) 

871/4(‌،p-type)‌716/1‌411/4‌4161/1-‌(12,12) 

861/4(‌،p-type)‌619/1‌164/4‌1439/1-‌(14,14) 

884/4(‌،p-type)‌675/1‌116/4‌4751/1-‌(16,16) 

891/4(‌،p-type)‌658/1‌471/4‌1115/1-‌(18,18) 

891/4(‌،n-type)‌487/4‌619/1‌6564/9-‌(21,21) 

‌

 .یانرژ‌ینوارها‌به‌نسبت‌ها‌آن‌یفرم‌تراز‌تیموقع‌و‌‌GaAsگزا یز‌خالص‌یها‌نانولوله‌ینوار‌گاف:‌8-‌5جدول‌

‌نانولوله زیگزاگ‌(eV)فرمی‌موقعیت تراز                           گاف نواری

58/1‌،‌(p-type)‌171/1‌944/1‌1981/1-‌(4,1) 

841/1‌(‌،p-type)‌983/1‌119/1‌1664/1-‌(5,1) 

195/4(‌،p-type)‌519/1‌591/1‌4455/1-‌(6,1) 

159/4(‌،p-type)‌649/1‌61/1‌1131/1-‌(7,1) 

931/4(‌،p-type)‌579/1‌814/1‌4461/1-‌(8,1) 

544/4(‌،p-type)‌763/1‌711/1‌3931/9-‌(9,1) 

581/4(‌،n-type)‌365/1‌647/1‌7541/9-‌(11,1) 

751/4(‌،p-type)‌855/1‌837/1‌3111/9-‌(12,1) 

843/4(‌،p-type)‌533/1‌11/4‌4714/1-‌(14,1) 

884/4(‌،p-type)‌799/1‌417/4‌1711/1-‌(16,1) 

833/4(‌،p-type)‌8/1‌133/4‌1617/1-‌(18,1) 

394/4(‌،n-type)‌117/4‌689/1‌4111/1-‌(21,1) 
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‌.‌GGAبیتقر‌در‌قطر‌حسب‌بر‌‌GaAsخالص‌یها‌نانولوله‌در‌ینوار‌گاف‌راتییتغ‌نمودار:‌3-‌5شکل‌

‌

 

‌.‌‌LDAبیتقر‌در‌قطر‌حسب‌بر‌‌GaAsخالص‌یها‌نانولوله‌در‌ینوار‌گاف‌راتییتغ‌نمودار:‌41-‌5شکل‌
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 (PDOS( و جزئی )DOSهای کلی ) ی چگالی حالت محاسبه 5-3-3-2

جزئکی‌و‌کلکی‌بکرای‌دو‌‌‌‌‌هکای‌‌تهای‌محاسبه‌شده‌در‌این‌تحقیق‌چگالی‌حال‌کمیتیکی‌دیگر‌از‌

‌هکای‌‌شد.‌منظور‌از‌چگالی‌حالتبا‌نیمرسانای‌مورد‌نظر‌در‌حالت‌خالص‌و‌آلایش‌یافته‌با‌عنا ر‌واسطه‌می

های‌الکترونی‌در‌دسترس‌در‌واحد‌حجم‌در‌واحد‌انرژی‌است‌که‌در‌اطراف‌یک ‌‌‌ی ‌سیستم‌تعداد‌حالت

.‌در‌فلزات‌چگالی‌حالات‌برای‌ترازهای‌مجاز‌در‌نوار‌رسانش‌به‌طور‌[65]تواند‌وجود‌داشته‌باشد‌انرژی‌می

ت‌ترازهکای‌بکالاتر‌‌‌جزئی‌پر‌است‌ولی‌در‌نیمه‌فلزات‌به‌طور‌جزئی‌خالی‌است‌و‌همچنین‌بکا‌چگکالی‌حالک‌‌‌

مجاز‌نوار‌ظرفیت‌و‌رسانش‌با‌انرژی‌گکاف‌از‌هکم‌‌‌‌ها‌‌لتهمپوشانی‌دارد.‌در‌عایقها‌و‌نیمرساناها،‌چگالی‌حا

جدا‌شده‌و‌در‌دمای‌ فر‌درج ‌کلوین‌نوار‌رسانش‌و‌ظرفیت‌به‌ترتیب‌کامقً‌خکالی‌و‌پکر‌اسکت.‌بکه‌ایکن‌‌‌‌‌‌

هستند.‌تفاوت‌عمکده‌بکین‌عکایق‌و‌نیمرسکانا‌در‌‌‌‌‌دلیل،‌نیمرساناها‌در‌دمای‌ فر‌درج ‌کلوین‌کامقً‌عایق‌

های‌کلی‌ی ‌‌گاف‌انرژی‌آنهاست.‌گاف‌انرژی‌در‌عایقها‌بزرگتر‌از‌نیمرساناست.‌متقارن‌بودن‌چگالی‌حالت

باشد‌ککه‌سیسکتم‌دارای‌هکیچ‌قطکبش‌‌‌‌‌‌ها‌به‌این‌معنی‌می‌سیستم‌برای‌اسپین‌بالا‌و‌پایین‌در‌تمام‌انرژی

های‌‌دهد.‌از‌روی‌آنالیز‌چگالی‌حالت‌لت‌مغناطیسی‌از‌خود‌نشان‌نمیباشد‌و‌سیستم‌هیچ‌خص‌اسپینی‌نمی

هکا‌نقکش‌بیشکتری‌در‌‌‌‌‌توان‌فهمید‌ککه‌ککدام‌اتکم‌‌‌‌ها‌و‌مقایسه‌آن‌با‌چگالی‌حالت‌کلی‌ترکیب‌می‌کلی‌اتم

هکا‌‌‌های‌جزئی‌اتکم‌‌اند‌با‌بررسی‌چگالی‌حالت‌گیری‌نوارهای‌انرژی‌)نوار‌ظرفیت‌و‌نوار‌رسانش(‌داشته‌شکل

(‌و‌شککل‌‌44-1گیری‌نوارهای‌انرژی‌را‌مشخص‌نمود.‌شککل‌)‌‌ها‌در‌شکل‌ان‌سهم‌اوربیتالی‌آنتو‌حتی‌می

دهکد.‌‌‌و‌زیگکزا ‌را‌نشکان‌مکی‌‌‌‌ کندلی‌‌دسکته‌هکای‌‌‌های‌کلی‌نانولوله‌‌(‌بترتیب‌نمودار‌چگالی‌حالت1-41)

داده‌‌چین‌عمودی‌نشان‌باشد‌که‌با‌خط‌ی‌نمودارها‌دارای‌سطح‌انرژی‌ فر‌می‌موقعیت‌تراز‌فرمی‌در‌همه

 شده‌است.‌

‌
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 .‌GaAs ندلی‌دسته‌خالص‌یها‌نانولوله‌در‌کل‌یها‌حالت‌یچگال‌نمودار:‌44-‌5شکل‌

(‌ ‌شکل ‌دو ‌به ‌توجه ‌)44-1با ‌و ‌نانولوله1-41( ‌همه ‌در ،)‌‌ ‌نمودار‌‌ ندلی‌دستههای ‌زیگزا ، و

‌اسپین‌‌بالاهای‌اسپین‌‌چگالی‌حالت ‌نتیجه‌پایینو ‌و ‌متقارن‌بوده ‌چگالی‌حالت‌کامقً ‌رفتار ‌از ها‌‌ای‌که

‌می ‌نمی‌گرفته ‌مشاهده ‌قطبش‌اسپینی ‌هیچ ‌است‌که ‌این ‌نانولوله‌شود ‌و ‌هیچ‌خصلت‌‌شود های‌مذکور

‌نشا ‌خود ‌چگالی‌حال‌ن‌نمیمغناطیسی‌از ‌نمودار ‌در ‌اسپین‌پایین‌بها‌تدهند. ‌اسپین‌بالا‌و ترتیب‌در‌‌‌ه،

برای‌هر‌دو‌نوع‌نانولوله،‌مشخص‌‌شود.‌با‌بررسی‌نمودارها‌داده‌می‌نمایش‌منفی‌نمودار‌های‌مثبت‌و‌قسمت



73 

 

)خط‌‌Gaهای‌‌و‌در‌نوار‌رسانش‌سهم‌اتم‌)خط‌نقطه‌چین‌روشن(‌Asشد‌که‌در‌نوار‌ظرفیت‌سهم‌اتمهای‌

های‌ایجاد‌شده‌در‌دو‌نوار‌ناشی‌از‌‌های‌ایجاد‌شده‌بیشتر‌است.‌چگالی‌حالت‌در‌چگالی‌حالت‌پر‌روشن(

ها‌برای‌‌(،‌سهم‌اوربیتالی‌ت ‌ت ‌اتم49-1است.‌در‌شکل‌)‌Asو‌‌Gaهای‌‌هیبریداسیون‌اوربیتالی‌بین‌اتم

(‌رسم‌شده‌است.‌1,3) ی‌زیگزا ‌و‌ی ‌نانولوله (5,5)‌ ندلی‌دستهی‌‌برای‌ی ‌نانولوله‌‌Asو‌‌Gaدو‌اتم‌

‌باشد.‌ها‌به‌ی ‌ ورت‌می‌هها‌در‌تمام‌نانولول‌توان‌نتیجه‌گرفت‌که‌سهم‌اوربیتالی‌آن‌می

 

‌.‌GaAsگزا یز‌خالص‌یها‌نانولوله‌در‌کل‌یها‌حالت‌یچگال‌نمودار:‌:‌41-‌5شکل‌
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‌گزا یز‌(ب(‌5،5)‌ ندلی‌دسته‌(الف‌خالص‌یها‌نانولوله‌در‌‌Asو‌‌Gaیها‌اتم‌یجزئ‌یها‌حالت‌یچگال‌نمودار:‌49-‌5شکل‌

(3،1‌)GaAs. 

شکود‌‌‌(‌مشاهده‌می1,3(‌و‌زیگزا ‌)5,5)‌ ندلی‌دسته(،‌برای‌هر‌دو‌نانولوله‌49-1از‌نمودار‌شکل‌)

ظرفیکت‌را‌دارنکد.‌در‌‌‌‌ها‌در‌نوار‌بیشترین‌سهم‌در‌چگالی‌حالت‌Asاتم‌‌‌p1و،‌‌Gaاتم‌‌p1های‌‌که‌اوربیتال

ناشکی‌از‌هیبریداسکیون‌اوربیتکالی‌‌‌‌رسانش‌و‌ظرفیت‌های‌اطراف‌تراز‌فرمی‌در‌هر‌دو‌نوار‌‌حالت‌کلی‌حالت

هکای‌اسکپین‌بکالا‌و‌اسکپین‌پکایین‌در‌‌‌‌‌‌‌باشند.‌به‌دلیل‌تقارن‌در‌چگکالی‌حالکت‌‌‌می‌p1-Asو‌‌p1-Gaبین‌

‌اند.‌های‌جزئی‌به‌ازای‌اسپین‌بالا‌رسم‌شده‌فقط‌چگالی‌حالت‌GaAsی‌خالصها‌نانولوله

آلایش یافته با عناصر واسطه  GaAsهای  بررسی خواص الکترونی و مغناطیسی نانولوله 5-4

 فلزی

 کورت‌گرفتکه‌‌‌‌GaAsهکای‌‌‌،‌آلایش‌عنا ر‌واسطه‌بیشتر‌بر‌روی‌نانوسکیم‌GaAsاز‌نانوساختارهای‌

قصد‌داریم‌به‌بررسی‌خکواص‌الکترونکی‌و‌‌‌‌ها‌جالب‌نانولوله‌خواص،‌با‌توجه‌به‌ویژگی‌ساختاری،‌[19]است
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بر‌‌یمبن‌یتا‌کنون‌گزارشلازم‌به‌ذکر‌است‌که‌‌ی‌مغناطیسی‌است.‌عنا ر‌واسطه‌مغناطیسی‌آن‌در‌حضور

.‌ارائکه‌نشکده‌اسکت.‌‌‌‌یچگکال‌‌یتکابع‌‌یکه‌با‌استفاده‌از‌نظر‌شده‌ییدهخالص‌و‌آلا‌GaAsنانولوله‌‌سازی‌یهشب

هکای‌‌‌(‌و‌نانولولکه‌1,3(‌و‌)1,5هکای‌زیگکزا ‌)‌‌‌نانولولکه‌‌مورد‌بررسی‌در‌این‌بخش‌از‌پایان‌نامکه:‌‌ی‌انولولهن

(‌دارای‌قطکر‌تقریبکا1,5‌‌‌ً(‌و‌)9,9های‌مورد‌بررسی،‌)‌باشند.‌از‌بین‌نانولوله‌(‌می5,5(‌و‌)9,9)‌ ندلی‌دسته

ی‌یکسان‌در‌قطرهای‌بکالاتر‌‌(‌نیز‌دارای‌همین‌ویژگ1,3(‌و‌)5,5های‌)‌یکسان‌در‌قطرهای‌پایین‌و‌نانولوله

دقکت‌ککافی‌در‌محاسکبات،‌پارامترهکای‌‌‌‌‌‌جهتآلایش‌یافته‌نیز،‌‌های‌(‌برای‌نمونه3-1باشد.‌در‌جدول)‌می

 ایم.‌‌ورودی‌مناسب‌را‌تعیین‌کرده

 .محاسبات‌جهت‌یورود‌یپارامترها:‌3-‌5جدول‌

9
p

11s1آرایش‌لایه‌ظرفیت‌اتم‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌As شبه‌پتانسیل‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌تقریب‌کد‌
1

s
41d9آرایش‌لایه‌ظرفیت‌اتم‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Sc LDA(CA)‌‌‌‌               ‌‌ تبادلی‌-تابعی‌همبستگی‌‌‌‌‌‌‌‌‌

1
s

11d9آرایش‌لایه‌ظرفیت‌اتم‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Ti‌411×4×4بردار‌شبکه‌بندی‌فضای‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌K 
1

s
91d9آرایش‌لایه‌ظرفیت‌اتم‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌V‌Ry511انرژی‌قطع‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

4
s

51d9آرایش‌لایه‌ظرفیت‌اتم‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Cr‌  

 
‌همگرایی‌نیرو‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ 115/1

1
s

51d9ظرفیت‌اتمآرایش‌لایه‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Mn‌(شیب‌همیوغ‌CG‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)‌‌‌‌‌(روش‌دینامی ‌مولکولیMD)‌
1

s
61d9آرایش‌لایه‌ظرفیت‌اتم‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Fe‌1(گانه‌قطبیده‌DZP‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)ها‌مجموعه‌پایه‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

1
s

71d9آرایش‌لایه‌ظرفیت‌اتم‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Co‌5-41همگرایی‌چگالی‌بار‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌
1

s
81d9آرایش‌لایه‌ظرفیت‌اتم‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Ni‌4

p1 1s
411d9آرایش‌لایه‌ظرفیت‌اتم‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌Ga‌

‌

 ( با عناصر واسطه1,9) GaAsی آلایش یافته  محاسبات نانولوله      5-4-1

(‌Asاتم‌‌48و‌‌Gaاتم‌‌48اتم‌)‌‌96شامل‌‌واحد(،‌از‌ی ‌سلول‌1,3)‌GaAsی‌‌برای‌آلایش‌نانولوله

آلایکش‌داده‌‌  (Sc, Ti, V, Cr, Mn , Fe, Co, Ni )استفاده‌شده‌ککه‌بوسکیله‌عنا کر‌واسکطه‌مغناطیسکی‌‌‌‌‌

هکای‌‌‌شده‌است.‌آلایش‌ ورت‌گرفته‌با‌غلظکت‌‌Gaهای‌‌شدند.‌در‌این‌پژوهش‌عنا ر‌واسطه‌جایگزین‌اتم

%‌و‌55/5باشد‌که‌با‌جایگزینی‌ی ‌و‌دو‌اتم‌ ورت‌گرفتکه‌اسکت.‌آلایکش‌‌‌‌‌%‌در‌سلول‌می44/44%‌و‌55/5

غنککاطید‌و‌آنتککی‌در‌دو‌فککاز‌فروم Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni هککای‌‌%‌در‌حضککور‌اتککم44/44



81 

 

های‌آلایش‌یافته‌‌(‌انجام‌گرفت.‌ساختار‌سلول‌خالص،‌نمونه1(‌و‌)4فرومغناطید‌در‌دو‌وضعیت‌متفاوت‌)

(‌نمایش‌41-1(،‌در‌شکل‌)1(‌و‌)4در‌دو‌وضعیت‌دور‌و‌نزدی ‌بترتیب‌)%‌44/44%‌و‌55/5های‌‌با‌غلظت

ها‌با‌اعکداد‌‌‌رسنایدهای‌اطراف‌آنو‌موقعیت‌آ‌1TMو‌‌4TMهای‌مغناطیسی‌با‌‌داده‌شده‌است.‌موقعیت‌اتم

 اند.‌مشخص‌گردیده

 

‌افتهی‌شیآلا(‌د‌،‌(4دور)‌تیوضع%‌‌44/44افتهی‌شیآلا(‌ج‌،%‌‌‌55/5افتهی‌شیآلا(‌ب‌،‌خالص‌سلول(‌الف:‌41-‌5شکل‌

‌.(1نزدی )‌تیوضع44/44‌%

 

 GaAs (1,9)های آلایش یافته  بررسی پارامترهای ساختاری نانولوله 5-4-1-1

پد‌از‌تعیین‌پارامترهای‌ورودی‌مناسب‌جهت‌انجام‌محاسبات،‌ابتدا‌بایکد‌سکاختار‌مکورد‌نظکر‌را‌‌‌‌‌

های‌شبکه‌و‌طول‌پیونکدها‌را‌بدسکت‌‌‌‌ی‌پارامترهای‌ساختاری‌از‌جمله‌ثابت‌شده‌بهینه‌کرد‌و‌مقدار‌بهینه‌

و‌طول‌پیوندهای‌عنا ر‌‌Cی‌محوری‌‌ی‌ثابت‌شبکه‌مقادیر‌بهینه‌شده‌(49-1)تا‌‌(41-1.‌در‌جدول‌)آورد

‌‌TMهمچنین‌طول‌پیوند‌بین‌دو‌اتم‌،‌%‌‌55/5غلظت‌یبه‌ازااطرافش‌‌های‌As(‌و‌TMواسطه‌مغناطیسی‌)

%‌به‌ترتیکب‌بکرای‌دو‌‌‌44/44با‌غلظت‌‌(41-1)و‌‌(44-1)ی‌آلایش‌یافته‌در‌جدول‌در‌سلول‌واحد‌نانولوله
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و‌طکول‌‌‌Cی‌محوری‌‌ی‌شبکه‌شده‌(‌نیز‌مقادیر‌بهینه49-1اند،‌در‌جدول‌)‌(‌گزارش‌شده1(‌و‌)4وضعیت‌)

هکای‌‌‌ی‌ثابت‌شکبکه‌‌ی‌خالص‌گزارش‌شده‌است.‌با‌مقایسه‌های‌اطرافش‌در‌سلول‌نانولوله‌Asو‌‌Gaپیوند‌

‌باشیم.‌‌لص‌میی‌خا‌های‌آلایش‌یافته،‌شاهد‌کاهش‌این‌پارامتر‌نسبت‌به‌نمونه‌نانولوله‌(C)محوری‌

 .%‌5/5غلظت‌با‌GaAs‌(1,3‌)افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌ی‌شده‌‌نهیبه‌یساختار‌یپارامترها:‌41-‌5جدول‌

Ni Co‌Fe‌Mn‌Cr‌V‌Ti Sc نمونه آلایش‌

 ( ) Cشبکه پارامتر‌714/6‌763/6‌739/6‌773/6‌787/6‌814/6‌731/6‌663/6

955/1‌176/1‌957/1‌181/1‌181/1‌984/1‌115/1‌667/1‌( ) 1-As1dTM 

955/1‌175/1‌953/1‌181/1‌181/1‌98/1‌111/1‌663/1‌( )2-As1dTM 

9/1‌919/1‌979/1‌541/1‌133/1‌198/1‌159/1‌645/1‌( ) 3-As1dTM 

‌

‌تیوضع‌در%‌‌44/44غلظت‌با‌GaAs‌(1,3) ‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌ی‌شده‌‌نهیبه‌یساختار‌یپارامترها:‌44-‌5جدول‌

 .(4)دور

6-As1dTM‌

( )‌
5-As1dTM‌

( )‌
1-As1dTM‌

( )‌
9-As4dTM‌

( )‌
1-As4dTM‌

( )‌
4-As4dTM‌

( ) 

1-TM4dTM 

( ) 

 پارامتر

‌( )Cشبکه
 نمونه آلایش

641/1‌661/1‌654/1‌641/1‌66/1‌651/1‌911/1‌597/6 Sc 

15/1‌516/1‌17/1‌15/1‌517/1‌17/1‌943/1‌534/6‌Ti 
847/1‌585/1‌785/1‌5/1‌118/1‌----- 457/1‌617/6‌V 
584/1‌585/1‌514/1‌581/1‌581/1‌511/1‌599/1‌673/6‌Cr 
543/1‌189/1‌189/1‌548/1‌181/1‌181/1‌744/6‌798/6‌Mn 
975/1‌969/1‌961/1‌976/1‌964/1‌96/1‌511/6‌779/6‌Fe 
181/1‌171/1‌171/1‌189/1‌171/1‌171/1‌666/6‌747/6‌Co 
951/1‌11/1‌113/1‌918/1‌196/1‌516/1‌431/1‌98/6‌Ni 

 

 

‌

‌
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‌تیوضع‌در%‌‌‌44/44غلظت‌با‌‌GaAs‌(1,3)افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌ی‌شده‌‌نهیبه‌یساختار‌یپارامترها:‌41-‌5جدول‌

 .(1) ینزد

5-As1dTM‌

( )‌
1-As1dTM‌

( )‌
9-As4dTM‌

( )‌
1-As4dTM‌

( )‌
4-As4dTM‌

( ) 

1-TM4dTM 

( ) 

 پارامتر

‌( )Cشبکه
‌نمونه‌آلایش

645/1‌618/1‌6/1‌64/1‌64/1‌756/9‌183/6‌Sc 

119/1‌516/1‌985/1‌117/1‌516/1‌391/9‌791/6‌Ti 
111/1‌186/1‌936/1‌111/1‌186/1‌313/9‌757/6‌V 
16/1‌51/1‌136/1‌163/1‌51/1‌59/9‌754/6‌Cr 
611/1‌163/1‌164/1‌614/1‌17/1‌331/1‌841/6‌Mn 
968/1‌967/1‌979/1‌963/1‌965/1‌79/1‌758/6‌Fe 
115/1‌914/1‌467/1‌115/1‌911/1‌461/9‌711/6‌Co 
658/1‌115/1‌-----‌-----‌918/1‌673/1‌746/6‌Ni 

‌

 .‌GaAs‌(1,3)خالص‌ی‌نانولوله‌ی‌شده‌‌نهیبه‌یساختار‌یپارامترها:‌49-‌5جدول‌

( )9dGa-As ( )1dGa-As ( )‌4dGa-As شبکه پارامترC( )‌
‌(1,3سلول‌خالص)

936/1‌988/1‌988/1‌845/6‌

 

 GaAs (1,9)ی آلایش یافته  بررسی خواص الکترونی نانولوله 5-4-1-2

ی‌‌هکای‌نانولولکه‌‌‌خواص‌الکترونی‌شامل‌ساختار‌نکواری‌و‌چگکالی‌حالکت‌‌‌‌در‌این‌قسمت‌به‌بررسی

با‌توجه‌به‌ساختار‌نواری،‌اندازه‌گاف‌انرژی‌برای‌‌،(45-1شکل‌)در‌خته‌شده‌است.‌ا(‌آلایش‌یافته‌پرد1,3)

به‌ ورت‌مستقیم‌به‌دست‌آمد،‌موقعیت‌تراز‌eV‌5/4نمونه‌خالص‌به‌ازای‌هر‌دو‌اسپین‌بالا‌و‌پایین‌برابر‌

بدست‌آمد.‌همچنین‌با‌توجه‌به‌متقارن‌بودن‌‌-eV ‌3931/9فرمی‌برای‌نمونه‌خالص‌این‌نانولوله‌در‌انرژی

(‌1,3ی‌خکالص‌)‌‌توان‌نتیجکه‌گرفکت‌نانولولکه‌‌‌‌بدست‌آمده‌می‌( فر)ها‌و‌گشتاور‌مغناطیسی‌‌چگالی‌حالت

‌‌باشد.‌دارای‌خا یت‌مغناطیسی‌نمی
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‌.(3،1)‌خالص‌ی‌نانولوله‌حالت‌یچگال(‌ب‌و‌ینوار‌ساختار(‌الف‌نمودار‌:‌45-‌5شکل‌

 ( آلایش یافته1,9) GaAsی  ساختار نواری نانولوله 5-4-1-2-1

(‌47-1%،‌)55/5هکای‌آلایکش‌یافتکه‌بکا‌غلظکت‌‌‌‌‌‌‌(‌نمودار‌ساختار‌نواری‌نمونه46-1های‌)‌در‌شکل

((،‌4وضکعیت)‌-%‌در‌فاز‌آنتی‌فرومغنکاطید‌44/44(‌)48-1((،‌)4وضعیت)-%‌در‌فاز‌فرومغناطید44/44)

-%‌در‌فککاز‌آنتککی‌فرومغنککاطید44/44(‌)11-1((،‌)1وضککعیت)-%‌در‌فککاز‌فرومغنککاطید44/44(‌)1-43)

ها‌زوج‌بود‌‌تعداد‌آلاینده‌این‌که%‌به‌دلیل‌44/44آلایش‌‌ساختار‌بااند.‌برای‌‌((‌نمایش‌داده‌شده1وضعیت)

‌محاسبات‌را‌در‌دو‌فاز‌فرومغناطید‌و‌آنتی‌فرومغناطید‌انجام‌دادیم.
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(‌و‌‌Mnشیآلا(‌ه‌‌Crشیآلا(‌د‌‌Vشیآلا(‌ج‌‌Tiشیآلا(‌ب‌‌Scشیآلا(‌الف%‌‌5/5شیآلا‌ینوار‌ساختار:‌46-‌5شکل‌

‌.‌Niشیآلا(‌ر‌‌Coشیآلا(‌ز‌‌Feشیآلا
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‌‌Vشیآلا(‌ج‌‌Tiشیآلا(‌ب‌‌Scشیآلا(‌الف(‌‌4)دور‌تیوضع-دیفرومغناط‌فاز%‌‌44/44شیآلا‌ینوار‌ساختار:‌47-‌5شکل‌

‌.‌Niشیآلا(‌ر‌‌Coشیآلا(‌ز‌‌Feشیآلا(‌و‌‌Mnشیآلا(‌ه‌‌Crشیآلا(‌د
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(‌ج‌‌Tiشیآلا(‌ب‌‌Scشیآلا(‌الف(‌‌4)دور‌تیوضع-دیفرومغناط‌یآنت‌فاز%‌‌‌44/44شیآلا‌ینوار‌ساختار:‌48-‌5شکل‌

‌.‌Niشیآلا(‌ر‌‌Coشیآلا(‌ز‌‌Feشیآلا(‌و‌‌Mnشیآلا(‌ه‌‌Crشیآلا(‌د‌‌Vشیآلا
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(‌ج‌‌Tiشیآلا(‌ب‌‌Scشیآلا(‌الف(‌‌1)نزدی ‌تیوضع-دیفرومغناط‌‌فاز%‌‌‌44/44شیآلا‌ینوار‌ساختار:‌43-‌5شکل‌

‌.‌Niشیآلا(‌ر‌‌Coشیآلا(‌ز‌‌Feشیآلا(‌و‌‌Mnشیآلا(‌ه‌‌Crشیآلا(‌د‌‌Vشیآلا
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(‌ج‌‌Tiشیآلا(‌ب‌‌Scشیآلا(‌الف(‌‌1)نزدی ‌تیوضع-دیفرومغناط‌یآنت‌فاز%‌‌‌44/44شیآلا‌ینوار‌ساختار:‌11-‌5شکل‌

 .‌Niشیآلا(‌ر‌‌Coشیآلا(‌ز‌‌Feشیآلا(‌و‌‌Mnشیآلا(‌ه‌‌Crشیآلا(‌د‌‌Vشیآلا
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‌نانولوله ‌آلایش ‌)‌با ‌نواری‌1,3ی ‌ساختار ‌در ‌تغییراتی ‌شاهد ‌نانولوله ‌خالص ‌نمونه ‌به ‌نسبت )

ازای‌هر‌دو‌اسپین‌بالا‌و‌پایین‌از‌عمده‌باشیم،‌تغییر‌شکل‌در‌ساختار‌نواری‌و‌اندازه‌گاف‌انرژی‌آن‌به‌‌می

‌گا ‌نوع ‌و ‌مقدار ‌هستند. ‌تغییرات ‌پایین،این ‌اسپین ‌بالا، ‌اسپین ‌نواری ‌‌ف ‌فرمی ‌تراز ‌رفتار‌موقعیت و

‌(‌41-1ول‌)اهای‌آلایش‌یافته‌در‌جد‌در‌نمونهالکترونیکی‌ ‌‌گزارش‌شده‌(48-1)تا ول‌مربوطه‌ادر‌جداند.

‌گاف‌ ‌غ‌م: ‌گاف‌نواری‌مستقیم، ‌)‌نواری‌غیرمستقیم()م= ‌نیمرسانای‌مغناطیسی‌رقیق‌شده،‌‌DMSو =

HMفلز،‌‌=‌نیم‌MM‌‌،فلز‌مغناطیسی‌=NMM‌‌،فلز‌غیرمغناطیسی‌=NMS‌‌)نیمرسانای‌غیرمغناطیسی‌=

‌د.ناشاره‌دار

‌غلظت‌با‌افتهی‌شیآلا(‌3،1)‌نانولوله‌در‌یفرم‌تراز‌تیموقع‌و‌نییپا‌نیاسپ‌بالا،‌نیاسپ‌ینوار‌گاف‌نوع‌و‌اندازه:‌41-‌5جدول‌

 .(eV)‌حسب‌بر55/5‌%

Ni‌Co‌Fe‌Mn‌Cr‌V‌Ti‌Sc نمونه‌آلایش‌

 گاف اسپین بالا‌‌‌1م‌غ‌‌1‌87/1م‌‌1‌9/1م‌1‌13/4 1

 گاف اسپین پایین‌‌1م‌‌5/4م‌‌5/4م‌‌93/4م‌‌5/4م‌غ‌1‌63/1 1

 موقعیت تراز فرمی‌-519/1-‌119/1-‌418/1-‌694/1-‌138/1-‌199/1-‌681/1-‌37/9

MM‌MM‌DMS‌HM‌DMS‌HM‌DMS‌NMS الکترونیکی رفتار 

 

‌غلظت‌با‌افتهی‌شیآلا(‌3،1)‌نانولوله‌در‌یفرم‌تراز‌تیموقع‌و‌نییپا‌نیاسپ‌بالا،‌نیاسپ‌ینوار‌گاف‌نوع‌و‌اندازه:‌45-‌5جدول‌

 .(eV)‌حسب‌بر(‌4)دور‌تیوضع‌-دیفرومغناط‌فاز44/44‌%

Ni‌Co‌Fe‌Mn‌Cr‌V‌Ti‌Sc نمونه‌آلایش‌

 گاف اسپین بالا‌م‌غ‌‌74/1م‌غ‌‌1‌1‌1‌45/1م‌1‌773/1 م غ94/1

 گاف اسپین پایین‌م‌غ‌‌74/1م‌غ‌‌1‌1‌37/1م‌‌13/4م‌غ‌1‌66/1 م غ 9/1

 موقعیت تراز فرمی‌-777/9-‌951/1-‌4/1-‌654/1-‌917/1-‌814/9-‌379/9-‌414/1

NMS‌MM‌DMS‌HM‌MM‌MM‌DMS‌NMS الکترونیکی رفتار 

‌

‌
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‌غلظت‌با‌افتهی‌شیآلا(‌3،1)‌نانولوله‌در‌یفرم‌تراز‌تیموقع‌و‌نییپا‌نیاسپ‌بالا،‌نیاسپ‌ینوار‌گاف‌نوع‌و‌اندازه:‌46-‌5جدول‌

 .(eV)‌حسب‌بر(‌4)دور‌تیوضع‌-دیفرومغناط‌یآنت‌فاز44/44‌%

Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc نمونه آلایش 

 گاف اسپین بالا‌غ م ‌74/1م ‌1‌46/4غ م ‌1‌46/1غ م 1‌9/1 1

 گاف اسپین پایین‌غ م ‌74/1م ‌1‌46/4غ م ‌1‌46/1غ م 1‌9/1 1

918/1-  موقعیت تراز فرمی‌-118/1-‌44/1-‌643/1-‌518/1-‌199/1-‌361/9-‌135/1 

NMM NMM‌NMS‌NMM‌NMS‌NMM‌NMS‌NMS الکترونیکی رفتار 

‌

‌غلظت‌با‌افتهی‌شیآلا(‌3،1)‌نانولوله‌در‌یفرم‌تراز‌تیموقع‌و‌نییپا‌نیاسپ‌بالا،‌نیاسپ‌ینوار‌گاف‌نوع‌و‌اندازه:‌47-‌5جدول‌

 .(eV)‌حسب‌بر(‌1)نزدی ‌تیوضع‌-دیفرومغناط‌فاز44/44‌%

Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc نمونه آلایش 

 گاف اسپین بالا‌م ‌459/4م‌‌18/1م‌‌1‌15/1م‌‌97/4م‌1‌99/4 1

 گاف اسپین پایین‌م‌‌45/4م‌‌1/4م‌‌168/4م‌‌116/4م‌‌11/4م‌1‌11/1 1

 موقعیت تراز فرمی‌-119/1-‌11/1-‌131/1-‌719/9-‌591/1-‌17/1-‌111/1-‌817/9

NMM‌MM‌DMS‌DMS‌HM‌DMS‌DMS‌NMS الکترونیکی رفتار 

‌

‌غلظت‌با‌افتهی‌شیآلا(‌3،1)‌نانولوله‌در‌یفرم‌تراز‌تیموقع‌و‌نییپا‌نیاسپ‌بالا،‌نیاسپ‌ینوار‌گاف‌نوع‌و‌اندازه:‌48-‌5جدول‌

 .(eV)‌حسب‌بر(‌1)نزدی ‌تیوضع‌-دیفرومغناط‌یآنت‌فاز44/44‌‌%

Ni‌Co‌Fe‌Mn‌Cr‌V‌Ti‌Sc نمونه آلایش‌

 گاف اسپین بالا‌م‌‌459/4غ م‌‌17/1م‌‌169/1غ م‌‌1‌91/1م‌‌8/1م‌41/1 م‌11/1

 گاف اسپین پایین‌م‌‌45/4غ م‌‌17/1م‌‌11/1غ م‌‌1‌91/1م‌‌8/1م‌41/1 م 11/1

 موقعیت تراز فرمی‌-453/1-‌957/1-‌461/1-‌61/1-‌547/1-‌388/9-‌813/9-‌731/9

NMS‌NMS‌NMS‌NMM‌NMS‌NMS‌NMS‌NMS الکترونیکی رفتار 

‌

سکپین‌پکایین‌ناشکی‌از‌شککافتگی‌اسکپینی‌‌‌‌‌‌بین‌نوار‌اسپین‌بکالا‌و‌ا‌ گاف‌انرژی ی‌تفاوت‌در‌اندازه

اختقف‌گاف‌نواری‌بین‌دو‌حالت‌اسپین‌بالا‌و‌اسپین‌پایین‌اطراف‌تراز‌فرمکی،‌همچنکین‌‌‌باشد.‌‌تبادلی‌می

ی‌سکهم‌متفکاوت‌‌‌‌گردد‌که‌نشان‌دهنکده‌‌گشتاور‌مغناطیسی‌غیر‌ فر‌باعث‌ایجاد‌ی ‌قطبش‌اسپینی‌می
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‌%411های‌با‌اسپین‌بالا‌و‌اسپین‌پایین‌در‌خواص‌ترابردی‌است.حالت‌نیم‌فلزی‌با‌قطبش‌اسپینی‌‌الکترون

در‌‌Cr%‌44/44(‌و‌4)دوردر‌وضککعیت‌‌Mn%‌‌44/44و‌همچنککین‌Mn‌55/5%و‌‌V هککای‌بککه‌ازای‌آلایککش

‌(‌با‌آرایش‌اسپینی‌به‌ ورت‌فرومغناطیسی‌مشاهده‌شد.‌1)نزدی وضعیت‌

  GaAs (1,9)ی آلایش یافته  های نانولوله بررسی چگالی حالت 5-4-1-2-2

هکا‌نشکان‌‌‌‌پکردازیم.‌بررسکی‌‌‌یافته‌میهای‌آلایش‌‌ی‌نمونهها‌در‌این‌قسمت‌به‌بررسی‌چگالی‌حالت

گکردد‌ناشکی‌از‌‌‌‌های‌ایجکاد‌شکده‌اطکراف‌تکراز‌فرمکی‌ککه‌باعکث‌قطکبش‌اسکپینی‌مکی‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌که‌حالت‌دهد‌می

باشد.‌بکرای‌بررسکی‌دقیقتکر‌‌‌‌‌های‌اطراف‌آن‌می‌p1-Asو‌‌d9-TMهای‌اوربیتالی‌‌هیبریداسیون‌بین‌حالت

-%‌‌فاز‌فرومغناطید44/44(،‌14-1)شکل‌%‌55/5های‌آلاییده‌شده‌‌های‌کلی‌و‌جزئی‌نمونه‌چگالی‌حالت

%‌فاز‌44/44(،‌19-1)شکل‌(4دور)‌وضعیت-فرومغناطید %‌‌فاز‌آنتی44/44(،‌11-1)شکل‌(4دور)‌یتوضع

‌(1نزدیک )‌‌وضکعیت‌-فرومغنکاطید‌‌‌آنتکی‌%‌فکاز‌‌44/44(‌و‌11-1)شکل‌(1نزدی )‌وضعیت-فرومغناطید

و‌‌d9-TMهکای‌اوربیتکالی‌‌‌‌های‌جزئی‌رسم‌شده‌شامل‌حالکت‌‌(‌رسم‌شده‌است.‌چگالی‌حالت15-1)شکل

p1-Asباشکند‌ککه‌بیشکترین‌سکهم‌را‌‌‌‌‌‌وضعیت‌فرومغناطیسی(‌می‌دو%‌)در‌44/44%‌و‌55/5ها‌در‌آلایش‌‌

‌اند.‌های‌اطراف‌تراز‌فرمی‌ایجاد‌کرده‌حالت
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‌‌Cr(‌د‌V(‌ج‌Ti(‌‌ب‌Sc(‌الف%‌‌55/5افتهی‌شیآلا(‌‌p-As1و‌d-TM9)‌یجزئ‌و‌یکل‌یها‌حالت‌یچگال:‌14-‌5شکل‌

 .‌Ni(ر‌Co(‌ز‌Fe(‌و‌Mn(ه
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‌‌Cr(‌د‌V(‌ج‌Ti(‌‌ب‌Sc(‌الف‌(4دور)‌تیوضع-دیمغناط‌فرو%‌44/44شیآلا‌یجزئ‌و‌یکل‌یها‌حالت‌یچگال:‌11-‌5شکل‌

 .Ni(ر‌Co(‌ز‌Fe(‌و‌Mn(ه



36 

 

 

‌V(‌ج‌Ti(‌‌ب‌Sc(‌الف‌(4دور)‌تیوضع–‌دیفرومغناط‌یآنت%‌‌44/44شیآلا‌یجزئ‌و‌یکل‌یها‌حالت‌یچگال:‌19-‌5شکل‌

 .Ni(ر‌Co(‌ز‌Fe(‌و‌Mn(ه‌‌Cr(‌د
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(‌د‌V(‌ج‌Ti(‌‌ب‌Sc(‌الف‌(1نزدی )‌تیوضع–‌دیفرومغناط%‌44/44شیآلا‌یجزئ‌و‌یکل‌یها‌حالت‌یچگال:‌11-‌5شکل‌

Crه‌‌)Mnو‌‌)Feز‌‌)Coر‌)Ni. 
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(‌ج‌Ti(‌‌ب‌Sc(‌الف‌(1نزدی )‌تیوضع–‌دیفرومغناط‌یآنت%‌‌44/44شیآلا‌یجزئ‌و‌یکل‌یها‌حالت‌یچگال:‌15-‌5شکل‌

Vد‌‌)Crه‌‌)Mnو‌‌)Feز‌‌)Coر‌)Ni.‌
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%‌و‌نیز‌در‌دو‌وضعیت‌55/5های‌آلایش‌یافته‌با‌غلظت‌‌های‌نمونه‌با‌بررسی‌نمودار‌چگالی‌حالت

(4(‌ ‌و ‌غ1( ‌با ‌به‌ ورت‌فرومغناطیسی‌44/44لظت‌( ‌اسپین‌پایین‌در‌‌چگالی‌حالت% های‌اسپین‌بالا‌و

‌‌ Sc،Niواسطه‌‌ رابه‌جز‌عن  (Sc, Ti, V, Cr, Mn , Fe, Co, Ni)اطراف‌تراز‌فرمی‌برای‌عنا ر‌ به‌را

‌ی ‌ ‌ایجاد ‌بیانگر ‌شده، ‌ایجاد ‌گشتاورهای ‌به ‌توجه ‌با ‌تقارن ‌عدم ‌این ‌کردیم. ‌مشاهده ‌نامتقارن  ورت

‌این‌حالت‌قطبش‌اسپینی‌می ‌آلایش‌‌باشد. ‌Tiهای‌قطبشی‌در ،V‌ ‌ظرفیت‌و‌‌Crو ‌نوار ‌دو ‌ازای‌هر به

رفیت‌و‌رسانش‌در‌نیز‌به‌ازای‌هر‌دو‌نوار‌ظ‌Coو‌‌Mn‌،Feهای‌اسپینی‌بالا‌و‌در‌آلایش‌‌رسانش‌در‌حالت

‌چگالی‌حالت‌حالت ‌بررسی‌نمودار ‌با ‌است. ‌شده ‌کامقً‌‌های‌جزئی‌این‌نمونه‌های‌اسپینی‌پایین‌ایجاد ها

‌ناشی‌از‌هیبریداسیون‌اوربیتالی‌بین‌‌مشخص‌است‌که‌بیشترین‌سهم‌در‌حالت های‌قطبشی‌ایجاد‌شده

d9-TMو‌‌p1-Asهای‌عنا ر‌مختلف،‌متفاوت‌‌آلایش‌باشد.‌سهم‌این‌هیبریداسیون‌در‌ها‌می‌آن‌اطراف‌های‌

‌مشاهده‌می ‌انرژی‌است. ‌نوار‌ظرفیت‌و های‌‌تر‌در‌نانولوله‌های‌پایین‌کنیم‌که‌بیشترین‌سهم‌اوربیتالی‌در

GaAsحالت‌‌ ‌می‌‌p1-Asهای‌را ‌دهند‌تشکیل ‌بررسی. ‌حالت‌با ‌چگالی ‌آلایش‌‌نمودارهای ‌در ‌کلی های

‌آنتی44/44 ‌فاز ‌)4وضعیت‌)‌دو‌فرومغناطید‌در‌% ‌و ‌چگالی‌حالت1( ‌تقارن‌کامل‌در ‌شاهد‌عدم های‌‌(

‌‌اسپینی‌بالا‌و‌پایین‌هستیم.

 GaAs (1,9)ی آلایش یافته  بررسی خواص مغناطیسی نانولوله 5-4-1-3

در‌این‌قسمت‌خواص‌مغناطیسی‌ساختار‌مورد‌نظر‌که‌شامل‌شناسایی‌فاز‌پایدار‌مغناطیسی‌و‌

‌د،‌بررسی‌خواهد‌شد.باش‌ها‌می‌الصیغناطیسی‌در‌حضور‌ناخی‌گشتاورهای‌م‌محاسبه

 GaAs (1,9)ی آلایش یافته  شناسایی فاز پایدار مغناطیسی نانولوله 5-4-1-3-1

های‌آلایش‌شده‌را‌به‌منظور‌شناسایی‌فاز‌پایدار‌مغناطیسی‌،‌محاسبه‌و‌‌مقادیر‌انرژی‌کل‌حالت

‌کردیم. ‌)اجد‌مقایسه ‌انرژی‌،(14-1)‌تا‌(43-1ول ‌نانولوله‌مقادیر ‌شامل ‌در د‌‌ها ‌دو ‌با ‌آلایش‌یافته ی
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(‌1(‌و‌)4%‌در‌دو‌وضعیت‌)44/44باشد.‌آلایش‌‌می‌بترتیب‌در‌دو‌وضعیت‌دور‌و‌نزدی ‌%44/44%‌و‌55/5

%‌در‌فاز‌فرومغناطید‌بررسی‌شد.‌مقایسه‌5/5و‌آلایش‌مغناطید‌به‌ ورت‌فاز‌فرومغناطیسی‌و‌آنتی‌فرو

بیانگر‌این‌است‌که‌در‌حضور‌‌(-eV‌9993/95641ی‌خالص‌)‌نمونه‌انرژییافته‌با‌ی‌آلایش‌ها‌انرژی‌حالت

یابد.‌با‌آلایش‌دادن‌عنا ر‌واسطه‌و‌نیز‌‌آلایش،‌انرژی‌کل‌افزایش‌و‌در‌نتیجه‌میزان‌پایداری‌آن‌کاهش‌می

باشیم.‌‌(،‌شاهد‌افزایش‌انرژی‌کل‌با‌افزایش‌غلظت‌می1(‌و‌)4با‌بالا‌بردن‌در د‌آلایش‌برای‌دو‌وضعیت‌)

‌فرو‌اختقف‌انرژی‌فازهای‌فرومغناطیسی‌و‌آنتی‌(14-1)‌تا‌(43-1)‌اولاختقف‌انرژی‌محاسبه‌شده‌در‌جد

ریف‌شده‌است.‌اختقف‌انرژی‌مثبت‌بیانگر‌فاز‌تع‌   E =آنتی فرو - Eفروباشد‌که‌به‌ ورت‌‌می‌مغناطید

این‌اختقف‌انرژی‌برای‌دو‌وضعیت‌باشد،‌‌می‌مغناطیسیفرو‌و‌در‌غیر‌اینصورت‌آنتیپایدار‌فرومغناطیسی‌

 %‌محاسبه‌شده‌است.44/44آلایش‌

 .‌%‌55/5غلظت‌با‌افتهی‌شیآلا‌GaAs‌(1,3) یها‌نانولوله‌در(‌eV)‌فرو‌فاز‌یانرژ‌:‌43-‌5جدول‌

Ni‌Co‌Fe‌Mn‌Cr‌V‌Ti‌Sc آلاینده ماده‌

531
/

91751
-‌

797
/

91519
-‌

711
/

91911
-‌

688
/

91488
-‌

118
/

91165
-‌

111
/

99363
-‌

915
/

99311
-‌

454
/

99863
ی فرو ‌-

انرژ

(eV
) 

‌

‌یها‌نانولوله‌در‌داریپا‌فاز‌ییشناسا‌و‌فاز‌دو‌نیب‌یانرژ‌اختقف‌و‌مغناطیدفرو‌یآنت‌،مغناطیدفرو‌فاز‌یانرژ:‌11-‌5جدول‌

GaAs‌(1,3‌)(4)‌دور‌تیوضع‌در%‌‌44/44غلظت‌با‌افتهی‌شیآلا‌. 

‌ماده آلاینده‌(eVانرژی فرو )‌(eVانرژی آنتی فرو )‌   E =آنتی فرو - Eفرو‌فاز پایدار

 ‌Sc-‌417777/91416-1118/1‌416378/91416 فرو مغناطیس

 ‌Ti-‌417198/91431-‌874117/91431-71114/1 فرو مغناطیس آنتی

 ‌V-‌115399/91919-819/46‌148146/91916 فرو مغناطیس

 ‌Cr-‌193147/91543-11588/1‌335441/91548 فرو مغناطیس

 ‌Mn-‌19137/91765-19147/1‌144441/91765 فرو مغناطیس

 ‌Fe-‌193545/99163-‌594917/99163-13468/1 فرو مغناطیس آنتی

 ‌Co-‌598173/99195-‌561613/99195-1181/1 فرو مغناطیس آنتی

 ‌Ni-‌531174/99311-169/1‌517161/99311 مغناطیسفرو 
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‌یها‌نانولوله‌در‌داریپا‌فاز‌ییشناسا‌و‌فاز‌دو‌نیب‌یانرژ‌اختقف‌و‌مغناطیدفرو‌یآنت‌،مغناطیدفرو‌فاز‌یانرژ:‌14-‌5جدول‌

GaAs‌(1,3‌)(1) ینزد‌تیوضع‌در%‌‌44/44غلظت‌با‌افتهی‌شیآلا‌. 

 آلاینده-میزان آلایش  (eVانرژی فرو ) (eVانرژی آنتی فرو )    E =آنتی فرو - Eفرو فاز پایدار

 ‌Sc-‌731798/91415-14419/1‌773517/91415 فرو مغناطیس 

 ‌Ti-‌891133/91488-‌995736/91431-51918/4 فرو مغناطیس آنتی

 ‌V-‌583398/91917-‌391131/91918-9114/4 فرو مغناطیس آنتی

 ‌Cr-‌159819/91543-11143/1‌116753/91543 فرو مغناطیس 

 ‌Mn-‌911545/91766-4787/4‌464843/91756 فرو مغناطیس 

 ‌Fe-‌316391/99163-‌446163/99171-48359/1 فرو مغناطیس آنتی

 ‌Co-‌111757/99196-‌174918/99196-1715/1 فرو مغناطیس آنتی

 ‌Ni-‌339161/99834-71711/1‌195958/99834 فرو مغناطیس 

‌

شاهد‌کاهش‌انرژی‌‌Niبه‌‌Sc،‌با‌افزایش‌عدد‌اتمی‌از‌سمت‌(14-1)‌تا(‌43-1)‌اولبا‌توجه‌به‌جد

های‌بدست‌آمده،‌حالت‌پایدار‌مغناطیسی‌در‌ساختار‌مورد‌نظر‌به‌‌اختقف‌انرژیبا‌توجه‌به‌و‌باشیم‌‌کل‌می

بکه‌ کورت‌‌‌‌Ti, Fe, Coبه‌ ورت‌فرومغناطیسکی‌و‌در‌آلایکش‌‌‌‌‌Niو‌Sc, Cr, Mnلحاظ‌انرژی‌در‌آلایش‌

مغناطیسی‌به‌دست‌آمد.‌فاز‌پایدار‌مغناطیسی‌در‌آلایش‌عنا ر‌یاد‌شده‌در‌دو‌وضکعیت‌متفکاوت‌‌‌فرو‌آنتی

ها‌از‌یکدیگر‌نبود‌و‌در‌هر‌دو‌وضعیت‌به‌ی ‌ ورت‌به‌دست‌آمد.‌امکا‌در‌‌‌TM(‌وابسته‌به‌فا له‌1(‌و‌)4)

مغنکاطید‌‌فرو‌(‌به‌ ورت‌آنتی1و‌در‌وضعیت‌)(‌به‌ ورت‌فرومغناطید‌4وضعیت‌)‌که‌در‌Vمورد‌آلایش‌

گذارد،‌نظکم‌‌‌ها‌از‌یکدیگر‌است‌که‌بر‌نوع‌فاز‌مغناطیسی‌ساختار‌اثر‌می‌ی‌آن‌باشد‌و‌این‌به‌دلیل‌فا له‌می

در‌شکود.‌‌‌های‌مغناطیسی‌تعیین‌مکی‌‌شدگی‌گشتاورهای‌مغناطیسی‌مربوط‌به‌یون‌مغناطیسی‌توسط‌جفت

هکای‌تبکادلی‌بکه‌ کورت‌همپوشکانی‌‌‌‌‌‌‌ککنش‌‌ت‌مغناطیسی‌)عنا ر‌واسطه(،‌آرایش‌مغناطیسی‌و‌بکرهم‌فلزا

دهد.‌اما‌در‌جامدات‌ترکیبی‌یونی،‌با‌توجه‌به‌کوتاه‌بکرد‌بکودن‌و‌‌‌‌رد‌می‌ها‌آنd های‌‌مستقیم‌بین‌اوربیتال

ککنش‌‌‌برهم‌این‌نوع‌ ورت‌مستقیمکنش‌تبادلی‌و‌همپوشانی‌اوربیتالی‌به‌‌گستردگی‌فضایی‌کوچ ‌برهم

شود.‌‌در‌‌کنش‌ابرتبادلی‌نامیده‌می‌دهد‌که‌برهم‌کنش‌تبادلی‌رد‌می‌دهد،‌بلکه‌نوعی‌دیگر‌از‌برهم‌رد‌نمی
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هکای‌رسکانش‌‌‌‌کنش‌بین‌دو‌عنصر‌مغناطیسی،‌توسط‌ی ‌محیط‌واسط‌)حامکل‌‌کنش‌ابرتبادلی،‌برهم‌برهم

بکه‌ترتیکب‌‌‌‌غیر‌مستقیم‌مستقیم‌وبرهمکنش‌ابر‌تبادلی‌‌‌گیرد.‌های‌غیر‌مغناطیسی(‌ ورت‌می‌آزاد‌یا‌یون

باشکد.‌در‌نتیجکه‌رفتکار‌فرومغناطیسکی‌در‌‌‌‌‌‌فرومغناطیسی‌و‌فرومغناطیسی‌در‌مکواد‌مکی‌‌‌مسئول‌رفتار‌آنتی

غیککر‌مسککتقیم،‌و‌رفتککار‌‌بککرهمکنش‌ابککر‌تبککادلیتوانککد‌توسککط‌‌مککیNi ‌و‌Sc, Cr, Mnحضککور‌آلایککش‌

توجیکه‌شکود.‌در‌‌‌‌مسکتقیم‌‌ابر‌تبکادلی‌کنش‌‌برهمتوسط‌‌Ti, Fe, Coفرومغناطیسی‌در‌حضور‌آلایش‌‌آنتی

نسبت‌به‌هم‌تغییر‌کرده‌‌Vهای‌‌فاز‌مغناطیسی،‌با‌توجه‌به‌فا له‌و‌موقعیت‌اتم‌این‌کهبه‌دلیل‌‌Vآلایش‌

‌توجیه‌گردد.‌RKKYتواند‌توسط‌مدل‌‌کنش‌در‌این‌مورد‌می‌است،‌نوع‌برهم

 ( آلایش یافته1,9) GaAsی  بررسی گشتاورهای مغناطیسی در نانولوله  5-4-1-3-2

‌نظم‌مغناطیسی‌‌تر‌به‌منظور‌تو یف‌دقیق ‌گشتاورهای‌کلی‌ایجاد‌در ساختارهای‌آلاییده‌شده،

ها‌و‌فازهای‌بررسی‌شده‌نشان‌داده‌شده‌است.‌با‌توجه‌به‌‌ها‌در‌آلایشTMشده‌در‌ساختار‌و‌سهم‌گشتاور‌

شیم.‌در‌تمام‌با‌فلزات‌واسطه‌در‌فاز‌فرومغناطیسی،‌شاهد‌افزایش‌گشتاور‌کل‌در‌ساختار‌می‌نتایج‌آلایش

‌‌نمونه ‌اتم ‌موضعی‌مربوط‌به ‌بیشترین‌گشتاور ‌در‌‌می‌Mnها ‌فرومغناطیسی‌بیشترین‌سهم ‌فاز ‌در باشد.

‌یسیمغناط‌یگشتاورها‌باشد.‌ها‌میTMگشتاور‌کلی‌ایجاد‌شده‌در‌ساختار،‌ناشی‌از‌گشتاورهای‌موضعی‌

در‌‌Asو‌‌‌Gaیها‌اتم‌شده‌از‌یجادا‌یسهم‌گشتاورها‌ینها‌و‌همچن‌TMیموضع‌یکل‌و‌سهم‌گشتاورها

‌Asو‌‌‌Gaیها‌عنا ر‌واسطه‌و‌اتم‌یشده‌است.‌مجموع‌گشتاورها‌یبررس‌یزن(‌3،1)‌ی‌شده‌یشآلا‌‌نانولوله

‌گشتاورها ‌با ‌نتا‌یسیمغناط‌یبرابر ‌بود. ‌خواهد ‌برا‌یجکل ‌)‌یحا له ‌3،1نانولوله )‌ ‌غلظت ‌و‌55/5با %

‌دو‌وضعیت‌دور)‌%‌در‌دو‌حالت‌فرومغناطیسی‌و‌آنتی44/44 ول‌ادر‌جد(‌1(‌و‌نزدی )4فرومغناطیسی‌با

(1-11)‌‌ ‌است.‌(16-1)تا ‌موضعی‌گزارش‌شده ‌با‌‌هایTMروند‌تغییرات‌گشتاورهای‌کلی‌و ایجاد‌شده

‌55/5آلایش‌ ‌و ‌آنتی%44/44 ‌و ‌فرومغناطیسی ‌حالت ‌دو ‌در ‌د‌% ‌در ‌دور)فرومغناطیسی ‌وضعیت ‌و‌4و )

‌(‌نشان‌داده‌شده‌است.‌‌18-1(‌تا‌)16-1های‌)‌(‌نسبت‌به‌افزایش‌عدد‌اتمی‌در‌در‌شکل1نزدی )
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‌‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌Asو‌‌Gaهای‌‌و‌اتم‌ها‌TMیموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌11-‌5جدول‌

GaAs(1,3)55/5با‌آلایش‌‌%. 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

113/1‌913/1‌914/1‌116/1-‌43/1-‌111/1-‌444/1-‌1‌        ‌

495/1‌665/1‌714/1‌731/1-‌456/4-‌117/4-‌568/1-‌1‌        ‌

18/1‌981/1‌399/9‌84/1‌954/1‌149/9‌678/4‌1‌         ‌

111/1‌958/9‌335/1‌141/1‌115/9‌111/1‌333/1‌1‌         ‌

 

‌‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌Asو‌‌Gaهای‌‌و‌اتم‌ها‌TMیموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌19-‌5جدول‌

GaAs(1,3)(4وضعیت‌دور)‌-%‌فرومغناطید44/44با‌آلایش‌‌. 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

1‌151/1‌651/1‌145/1‌91/1-‌443/1‌115/1‌1‌        ‌

1‌831/1‌113/4‌567/4-‌315/4-‌171/1-‌19/4-‌1‌        ‌

1‌946/1‌311/9‌84/1‌11/1‌169/9‌515/4‌1‌         ‌

1‌948/1‌319/9‌84/1‌195/1‌116/9‌511/4‌1‌         ‌

1‌378/5‌365/3‌165/8‌654/6‌446/6‌333/4‌1‌         ‌

‌

‌‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌Asو‌‌Gaهای‌‌و‌اتم‌ها‌TMیموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌11-‌5جدول‌

GaAs(1,3)(4وضعیت‌دور)‌-%‌آنتی‌فرومغناطید44/44با‌آلایش‌‌. 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

1‌1‌1‌114/1-‌114/1-‌111/1-‌1‌1‌        ‌

1‌114/1-‌1‌115/1‌1‌117/1-‌1‌1‌        ‌

1‌946/1-‌311/9-‌184/1-‌11/1-‌169/9-‌1‌1‌         ‌

1‌948/1‌319/9‌84/1‌195/1‌116/9‌1‌1‌         ‌

1‌114/1-‌1‌1116/1‌1‌117/1-‌1‌1‌         ‌

‌

‌
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‌‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌Asو‌‌Gaهای‌‌و‌اتم‌ها‌TMیموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌15-‌5جدول‌

GaAs(1,3)(1وضعیت‌نزدی )‌-%‌فرومغناطید44/44با‌آلایش‌‌. 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

1‌113/1‌158/1‌411/1‌111/1-‌131/1‌155/1‌1‌        ‌

1‌159/1‌97/1‌138/1‌151/1-‌331/4-‌118/4-‌1‌        ‌

1‌579/4‌686/9‌834/1‌968/1‌115/9‌176/4‌1‌         ‌

1‌571/4‌688/9‌83/1‌967/1‌119/9‌176/4‌1‌         ‌

1‌117/9‌111/8‌119/41‌153/6‌111/1‌333/4‌1‌         ‌

‌

‌‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌Asو‌‌Gaهای‌‌و‌اتم‌ها‌TMیموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌16-‌5جدول‌

GaAs(1,3)(1وضعیت‌نزدی )‌-فرومغناطید‌%‌آنتی44/44با‌آلایش‌‌. 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

1‌13/1-‌114/1‌114/1-‌115/1-‌141/1‌145/1-‌1‌        ‌

1‌114/1‌111/1-‌114/1-‌115/1‌113/1‌114/1-‌1‌        ‌

1‌199/1-‌811/9-‌89/1-‌168/1-‌179/9-‌175/4-‌1‌         ‌

114/1‌199/1‌81/9‌89/1‌16/1‌116/9‌517/4‌1‌         ‌

114/1‌183/1-‌114/1-‌111/1-‌1‌111/1-‌111/1-‌1‌         ‌

‌

 

‌در(‌نیچ‌خط‌خطوط)‌واسطه‌فلزات‌یموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و(‌توپر‌خطوط)‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌16-‌5شکل‌

‌.‌%‌55/5غلظت‌با‌افتهی‌شیآلا‌‌GaAs‌(1,3)ی‌ها‌نانولوله
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‌در(‌نیچ‌خط‌خطوط)‌واسطه‌فلزات‌یموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و(‌توپر‌خطوط)‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور‌:‌17-‌5شکل‌

‌در‌دیمغناط‌فرو‌یآنت(‌ب‌دیفرومغناط(‌الف‌حالت‌دو‌در%‌‌44/44غلظت‌با‌افتهی‌شیآلا‌‌GaAs‌(1,3)ی‌ها‌نانولوله

‌.(4)دور‌‌تیوضع

 

‌در(‌نیچ‌خط‌خطوط)‌واسطه‌فلزات‌یموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و(‌توپر‌خطوط)‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌18-‌5شکل‌

‌در‌دیمغناط‌فرو‌یآنت(‌ب‌دیفرومغناط(‌الف‌حالت‌دو‌در%‌‌44/44غلظت‌با‌افتهی‌شیآلا‌‌GaAs‌(1,3)ی‌ها‌نانولوله

‌(.1)‌نزدی ‌یتوضع

و‌هکم‌چنکین‌‌‌اسکت‌‌بیشکترین‌گشکتاور‌ککل‌ایجکاد‌شکده‌‌‌‌‌‌‌دور‌برای‌وضعیت‌مغناطیددر‌فاز‌فرو

‌‌Mn(‌نیکز‌1)نزدیک ‌‌فرومغنکاطید‌‌باشکد.‌در‌وضکعیت‌‌‌مکی‌ Mn و‌Feبترتیب‌برای‌‌TMبیشترین‌گشتاور‌

شکدگی‌گشکتاور‌‌‌‌بیشترین‌سهم‌را‌در‌گشتاور‌موضعی‌و‌کل‌دارد.‌در‌مدل‌برهمکنش‌ابرتبادلی‌نیکز‌جفکت‌‌

شکدگی‌‌‌فرو‌)فرو(‌طبق‌ا ل‌طرد‌پائولی‌باعث‌تمایکل‌جفکت‌‌‌آنتی‌به‌ ورتها‌TMها(‌با‌Asمحیط‌واسط‌)

‌گردد.‌‌‌‌ها‌میTMفرو(‌بین‌‌فرو‌)آنتی
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 GaAs (5,5)ی آلایش یافته  محاسبات نانولوله  5-4-2

خالص‌4×4×1(،‌ابر‌سلول‌5,5)‌GaAsی‌آلایش‌یافته‌‌جهت‌بررسی‌خواص‌مغناطیسی‌نانولوله

دو‌اتم‌از‌‌سازی‌ی ‌‌یا‌ه‌است.‌در‌هنگام‌جانشین،‌مورد‌استفاده‌قرار‌گرفتAsاتم‌‌11و‌‌Gaاتم‌‌11شامل‌

‌آلایش ‌به ‌منجر ‌بترتیب ‌سلول ‌ابر ‌در ‌واسطه ‌‌عنصر ‌5های ‌و %41‌ ‌آلایش ‌گردید. ‌فاز%41 ‌دو ‌در %‌

‌در‌1(‌و‌)4های‌متفاوت‌)‌فرومغناطید‌در‌دو‌وضعیت‌و‌جایگاه‌فرومغناطید‌و‌آنتی (‌بررسی‌شده‌است.

(‌1(‌و‌)4%‌در‌دو‌وضعیت‌)41%‌و‌5های‌‌(‌ساختار‌ابر‌سلول‌خالص،‌آلایش‌یافته‌با‌غلظت13-1شکل‌)

اتم‌مغناطیسی‌‌(‌است‌که‌در‌آن‌هر1,3نمایش‌داده‌شده‌است،‌از‌لحاظ‌ساختاری‌نیز‌این‌ساختار‌مشابه‌)

ها‌در‌ساختار‌مشخص‌‌جایگزین‌شده‌با‌سه‌آرسناید‌اطراف‌خود‌پیوند‌برقرار‌کرده‌که‌موقعیت‌جایگاه‌آن

‌شده‌است.‌

 

%‌‌41افتهی‌شیآلا(‌د‌،‌(4دور)‌تیوضع%‌‌41افتهی‌شیآلا(‌ج‌،%‌5افتهی‌شیآلا(‌ب‌خالص،‌ابرسلول(‌الف:‌13-‌5شکل‌

‌.(1نزدی )‌تیوضع
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 GaAs (5,5)ی آلایش یافته  بررسی پارامترهای ساختاری نانولوله 5-4-2-1

‌شده ‌بهینه ‌پیوندهای‌‌Cی‌محوری‌‌ی‌ثابت‌شبکه‌مقادیر ‌طول ‌است‌و ‌نانولوله ‌طول ‌بیانگر که

‌و‌TMعنا ر‌واسطه‌مغناطیسی‌) )Asاتم‌‌ ‌ابر‌سلول‌‌TMهای‌اطرافش‌همچنین‌طول‌پیوند‌بین‌دو در

‌تا(‌17-1ول‌)ا%‌)در‌دو‌وضعیت‌دور‌و‌نزدی (‌در‌جد41%‌و‌5های‌‌ی‌آلایش‌یافته‌به‌ازای‌غلظت‌نانولوله

های‌اطرافش‌در‌ابر‌سلول‌Asو‌‌Gaو‌طول‌پیوند‌‌Cی‌محوری‌‌ی‌ثابت‌شبکه‌مقادیر‌بهینه‌شده‌(‌1-13)

‌(‌گزارش‌شده‌است.91-1ی‌خالص‌در‌جدول‌)‌نانولوله

 .‌%‌5غلظت‌با‌‌GaAs‌(5,5)افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌ی‌شده‌‌نهیبه‌یساختار‌یپارامترها:‌17-‌5جدول‌

( )‌9-As4dTM‌( )1-As4dTM‌( )‌4-As4dTM شبکه پارامترC‌( )نمونه‌آلایش‌‌

511/1‌515/1‌981/1‌854/7‌V 

557/1‌556/1‌5/1‌811/7‌Mn 

113/1‌117/1‌974/1‌891/7‌Fe 

‌

 .(4)‌دور‌تیوضع‌در%‌‌41غلظت‌با‌‌GaAs‌(5,5‌)افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌ی‌شده‌‌نهیبه‌یساختار‌یپارامترها:‌18-‌5جدول‌

6-As1dTM‌

( )‌
5-As1dTM‌

( )‌
1-As1dTM‌

( )‌
9-As4dTM‌

( )‌
1-As4dTM‌

( )‌
4-As4dTM‌

( ) 

1-TM4dTM 

( ) 

 پارامتر

‌( )Cشبکه
‌نمونه‌آلایش

184/1‌184/1‌113/1‌189/1‌189/1‌931/1‌865/1‌8/7 V 

551/1‌559/1‌139/1‌553/1‌553/1‌511/1‌484/6‌771/7‌Mn 
976/1‌977/1‌913/1‌976/1‌976/1‌957/1‌683/5‌815/7‌Fe 

‌

 .(1)‌ ینزد‌تیوضع‌در%‌‌41غلظت‌با‌GaAs(5,5)افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌ی‌شده‌‌نهیبه‌یساختار‌یپارامترها:‌13-‌5جدول‌

6-As1dTM‌

( )‌
5-As1dTM‌

( )‌
1-As1dTM‌

( )‌
9-As4dTM‌

( )‌
1-As4dTM‌

( )‌
4-As4dTM‌

( ) 

1-TM4dTM 

( ) 

 پارامتر

‌( )Cشبکه
‌نمونه‌آلایش

118/1‌519/1‌937/1‌661/1‌557/1‌179/1‌47/9‌784/7 V 

519/1‌591/1‌511/1‌516/1‌138/1‌187/1‌511/9‌896/7 Mn 
934/1‌971/1‌99/1‌961/1‌963/1‌911/1‌313/9‌811/7‌Fe 
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 .خالص‌‌GaAs‌(5,5)ی‌نانولوله‌ابرسلول‌ی‌نانولوله‌ی‌شده‌‌نهیبه‌یساختار‌یپارامترها:‌91-‌5جدول‌

( )9dGa-As ( )1dGa-As ( )‌4dGa-As ابرسلولشبکه‌ پارامترC( )ابر‌سلول‌‌

‌(5,5خالص) 937/1‌937/1‌989/1‌884/7‌

‌‌

ی‌آلایش‌یافته‌‌در‌نانولولهی‌محوری‌‌ثابت‌شبکهکه‌شود‌‌مشاهده‌می‌(91-1)‌تا‌(17-1)با‌مقایسه‌جداول‌

‌‌ی‌خالص‌کاهش‌یافته‌است.‌نسبت‌به‌نمونه

 GaAs (5,5)ی آلایش یافته  بررسی خواص الکترونی نانولوله 5-4-2-2

(‌آلایش‌یافته‌با‌عنا ر‌واسطه‌مورد‌5,5)‌GaAsی‌‌ها‌برای‌نانولوله‌ساختار‌نواری‌و‌چگالی‌حالت

‌نواری‌ابرسلول‌نانولوله ‌ساختار ‌گرفته‌است. ‌در‌شکل‌)GaAs‌(5,5ی‌خالص‌‌بررسی‌قرار ‌نشان‌1-91( )

به‌ازای‌هر‌دو‌‌eV ‌78/4نیمرسانا‌با‌گاف‌نواری‌مستقیم‌دارای‌مقدار‌انرژیدهد‌که‌این‌ساختار‌ی ‌‌می

‌می ‌پایین ‌و ‌بالا ‌اسپینی ‌انرژی‌حالت ‌در ‌نانولوله ‌خالص‌این ‌نمونه ‌برای ‌فرمی ‌تراز ‌موقعیت ‌ eVباشد.

‌تقارن‌نمودار‌چگالی‌حالت‌-6977/9 ‌پایین‌همچنین‌گشتاور‌کل‌بدست‌‌بدست‌آمد. های‌اسپینی‌بالا‌و

‌باشد.‌ر‌است‌که‌حاکی‌از‌غیرمغناطیسی‌بودن‌نمونه‌خالص‌ساختار‌میآمده‌ ف

 

 .(5،5)‌خالص‌ی‌نانولوله‌ابرسلول‌حالت‌یچگال(‌ب‌و‌‌ینوار‌ساختار(‌الف‌نمودار:‌91-‌5شکل‌
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 GaAs (5,5)ی آلایش یافته  ساختار نواری نانولوله 5-4-2-2-1

‌نواری‌نانولوله ‌آلایش‌GaAs‌(5,5ی‌‌یافته‌های‌آلایش‌ساختار ‌با (‌و‌آلایش‌94-1%‌در‌شکل‌)5(

41(‌ ‌وضعیت ‌دو ‌در ‌ %4(‌ ‌و ‌به1( ‌فرومغناطید ‌فاز ‌در ‌شکل‌( ‌در ‌)‌ترتیب ‌)91-1های ‌و ‌و‌1-99( )

‌(‌رسم‌شده‌است.95-1(‌و‌)91-1های‌)‌ترتیب‌در‌شکل‌فرومغناطید‌به‌آنتی

 

‌.‌Feشیآلا(‌ج‌‌Mnشیآلا(‌ب‌‌Vشیآلا(‌الف%‌‌5شیآلا‌ینوار‌ساختار:‌94-‌5شکل‌

 

‌.‌Feشیآلا(‌ج‌‌Mnشیآلا(‌ب‌‌Vشیآلا(‌الف(‌4)‌دور‌تیوضع‌-دیمغناطفرو‌فاز%‌‌41شیآلا‌ینوار‌ساختار:‌91-‌5شکل‌

 

‌.‌Feشیآلا(‌ج‌‌Mnشیآلا(‌ب‌‌Vشیآلا(‌الف(‌1)نزدی ‌تیوضع-دیفرومغناط‌فاز%‌41شیآلا‌ینوار‌ساختار:‌99-‌5شکل‌
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‌شیآلا(‌ج‌‌Mnشیآلا(‌ب‌‌Vشیآلا(‌الف(‌4)دور‌تیوضع-دیفرومغناط‌یآنت‌فاز%‌41شیآلا‌ینوار‌ساختار:‌91-‌5شکل‌

Fe.‌

 

(‌ج‌‌Mnشیآلا(‌ب‌‌Vشیآلا(‌الف(‌1)نزدی ‌تیوضع-دیفرومغناط‌یآنت‌فاز%‌41شیآلا‌ینوار‌ساختار:‌95-‌5شکل‌

‌.‌Feشیآلا

های‌آلایش‌یافته،‌شاهد‌تغییرات‌ساختار‌نواری‌همچنین‌گاف‌انرژی‌‌با‌بررسی‌ساختار‌نواری‌نمونه

‌با‌مقایسه‌ی‌خالص‌می‌نسبت‌به‌نمونه ی‌‌ی‌نانولوله‌ی‌خالص‌و‌آلایش‌یافته‌ی‌ساختار‌نواری‌نمونه‌باشیم.

GaAs‌(5,5مشاهده‌می‌)از‌فرومغناطید‌%‌در‌ف41%‌و‌5(،‌آلایش‌1,3ی‌)‌شود‌که‌همانند‌نانولوله‌Mn 

,Fe ,Vحالی‌گردد‌در‌‌باعث‌ایجاد‌نوارهایی‌در‌میان‌گاف‌نواری‌اسپین‌بالا‌و‌تغییر‌ساختار‌نواری‌آن‌می‌

شود.‌مقدار‌و‌نوع‌گاف‌نواری‌اسپین‌بالا،‌اسپین‌پایین‌و‌‌در‌نوارهای‌اسپین‌پایین‌تغییراتی‌مشاهده‌نمی‌که

‌نمونه ‌فرمی‌در ‌جدGaAs‌(5,5ی‌‌نانولولهی‌‌های‌آلایش‌یافته‌موقعیت‌تراز ‌در ‌‌(94-1ول‌)ا( (‌99-1)تا

‌اند.‌گزارش‌شده

‌
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‌با(‌5،5)‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌یفرم‌تراز‌تیموقع‌و‌نییپا‌نیاسپ‌بالا،‌نیاسپ‌ینوار‌گاف‌نوع‌و‌اندازه:‌94-‌5جدول‌

 .%‌5غلظت

‌رفتار

‌الکترونیکی
‌ماده‌آلاینده‌(eVگاف‌اسپین‌بالا)‌(eVگاف‌اسپین‌پایین)‌(eVتراز‌فرمی)موقعیت‌

DMS 1631/1-‌471/4غ‌م‌‌5/1م‌‌V 

MM 657/1-‌1‌1‌Mn 
DMS 844/9-‌319/1م‌‌779/1غ‌م‌‌Fe 

‌

‌با(‌5،5)‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌یفرم‌تراز‌تیموقع‌و‌نییپا‌نیاسپ‌بالا،‌نیاسپ‌ینوار‌گاف‌نوع‌و‌اندازه:‌91-‌5جدول‌

 .(4)‌دور‌تیوضع‌در‌دیفرومغناط‌یآنت‌و‌فرو‌حالت‌دو‌با%‌‌41غلظت

‌رفتار

‌الکترونیکی

موقعیت‌تراز‌

‌(eVفرمی)

گاف‌اسپین‌

‌(eVپایین)
 میزان آلایش آلاینده‌(eVگاف‌اسپین‌بالا)

DMS 1616/1-‌39/1غ‌م‌‌418/1م‌‌V- فرو مغناطیس 

DMS 178/1-‌51/1م‌‌477/1غ‌م‌‌V- آنتی فرومغناطیس 

MM 6577/1-‌1‌1‌Mn- فرو مغناطیس 

NMM 6551/1-‌1‌1‌Mn- آنتی فرومغناطیس 

DMS 1311/1-‌561/1م‌‌166/4م‌‌Fe- فرو مغناطیس 

DMS 1383/1-‌993/1م‌‌114/1م‌‌Fe- آنتی فرومغناطیس 

‌

‌با(‌5،5)‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌یفرم‌تراز‌تیموقع‌و‌نییپا‌نیاسپ‌بالا،‌نیاسپ‌ینوار‌گاف‌نوع‌و‌اندازه:‌99-‌5جدول‌

 .(1)‌ ینزد‌تیوضع‌در‌دیفرومغناط‌یآنت‌و‌فرو‌حالت‌دو‌با%‌‌41غلظت

‌رفتار

‌الکترونیکی

موقعیت‌تراز‌

‌(eVفرمی)

گاف‌اسپین‌

‌(eVپایین)
گاف‌اسپین‌

‌(eVبالا)
 میزان آلایش آلاینده

DMS 176/1-‌45/4غ‌م‌‌411/1غ‌م‌‌V- فرو مغناطیس 

DMS 45/1-‌18/1م‌‌156/1غ‌م‌‌V-  آنتی فرو مغناطیس 

MM 6173/1-‌1‌1‌Mn- فرو مغناطیس 

NMM 696/1-‌1‌1‌Mn-  آنتی فرو مغناطیس 

MM 9111/1-‌1‌1‌Fe- فرو مغناطیس 

DMS 3898/9-‌77/1م‌‌174/1غ‌م‌‌Fe-  آنتی فرو مغناطیس 
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،‌شاهد‌تغییر‌عمده‌در‌گاف‌نواری‌هستیم‌که‌گاف‌نواری‌اسکپین‌بکالا‌و‌‌‌Mnحالت‌آلایش‌با‌ برای

‌یاشد.‌‌یابد‌و‌این‌نشان‌دهنده‌تبدیل‌نیمرسانا‌به‌فلز‌می‌اسپین‌پایین‌به‌مقدار‌ فر‌کاهش‌می

 GaAs (5,5)ی آلایش یافته  های نانولوله بررسی چگالی حالت 5-4-2-2-2

(‌آلایش‌یافته‌با‌عنا ر‌واسکطه‌بررسکی‌شکده‌اسکت.‌بکرای‌‌‌‌‌‌5,5)‌GaAsهای‌‌نمودار‌چگالی‌حالت

ی‌هیبریداسیون‌‌(،‌نتایج‌به‌دست‌آمده‌حاکی‌از‌سهم‌قابل‌مقحظه1,3(‌نیز‌همانند‌نانولوله‌)5,5نانولوله‌)

%‌5در‌آلایش‌‌های‌قطبشی‌اطراف‌تراز‌فرمی‌های‌همسایه‌آن،‌در‌ایجاد‌حالت‌p1-Asو‌‌d9-TMاوربیتالی‌

های‌‌های‌کلی‌و‌جزئی‌نمونه‌باشد.‌چگالی‌حالت‌(‌در‌فاز‌فرو‌مغناطیسی‌می1(‌و‌)4%‌در‌دو‌وضعیت‌)41و‌

(‌1(‌و‌)4%‌در‌وضعیت‌)41(‌و‌در‌آلایش‌96-1%‌در‌شکل‌)5آلایش‌یافته‌در‌فاز‌فرومغناطیسی‌در‌آلایش‌

%‌فاز‌آنتکی‌فرومغنکاطید،‌‌‌41لایش‌(‌نشان‌داده‌شده‌است.‌در‌آ98-1(‌و‌)97-1های‌)‌به‌ترتیب‌در‌شکل

(‌1(‌و‌)4شود‌که‌در‌وضعیت‌آلایشکی‌)‌‌های‌کلی‌می‌های‌رسم‌شده‌فقط‌شامل‌چگالی‌حالت‌چگالی‌حالت

هکای‌جزئکی،‌بکا‌توجکه‌بکه‌‌‌‌‌‌‌(‌نشان‌داده‌شده‌است.‌چگالی‌حالت11-1(‌و‌)93-1های‌)‌به‌ترتیب‌در‌شکل

‌باشند.‌می‌p1-Asو‌‌d9-TMهای‌‌شامل‌حالت،‌p1-Asو‌‌d9-TMهای‌‌اهمیت‌سهم‌حالت

 

 .Fe(‌ج‌Mn(‌ب‌V(‌الف%‌‌5شیآلا(‌p1-Asو‌‌d9-TM)‌یجزئ‌و‌یکل‌یها‌حالت‌یچگال‌-96-‌5شکل‌
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‌.Fe(‌ج‌Mn(‌ب‌V(‌الف‌(4دور)‌تیوضع‌–مغناطیدفرو%‌‌41شیآلا‌یجزئ‌و‌یکل‌یها‌حالت‌یچگال:‌97-‌5شکل‌

‌

 

‌.Fe(‌ج‌Mn(‌ب‌V(‌الف‌(1نزدی )‌تیوضع‌–مغناطیدفرو%‌‌41شیآلا‌یجزئ‌و‌یکل‌یها‌حالت‌یچگال:‌98-‌5شکل‌

 

‌.Fe(‌ج‌Mn(‌ب‌V(‌الف‌(4دور)‌تیوضع‌–مغناطیدفرو‌یآنت%‌‌41شیآلا‌یجزئ‌و‌یکل‌یها‌حالت‌یچگال:‌93-‌5شکل‌
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‌.Fe(‌ج‌Mn(‌ب‌V(‌الف‌(1نزدی )‌تیوضع‌–مغناطیدفرو‌یآنت%‌‌41شیآلا‌یجزئ‌و‌یکل‌یها‌حالت‌یچگال:‌11-‌5شکل‌

‌ ‌حالتبا ‌چگالی ‌نمودار ‌می‌بررسی ‌مشاهده ‌‌ها ‌آلایش ‌میزان ‌افزایش ‌که ‌فاز‌‌TMشود در

نمودار‌چگالی‌‌گردد.‌ها‌در‌میان‌گاف‌نواری‌و‌کاهش‌میزان‌گاف‌آن‌می‌باعث‌افزایش‌حالتفرومغناطید‌

%‌به‌ ورت‌41(‌با‌غلظت‌1(‌و‌)4%‌و‌نیز‌در‌دو‌وضعیت‌)5های‌آلایش‌یافته‌با‌غلظت‌‌نمونه‌‌های‌حالت

 V, Mn)های‌اسپین‌بالا‌و‌اسپین‌پایین‌در‌اطراف‌تراز‌فرمی‌برای‌عنا ر‌‌چگالی‌حالت‌برای‌فرومغناطیسی

, Fe)  کل‌مغناطیسی‌غیر‌به‌ ورت‌نامتقارن‌مشاهده‌کردیم.‌این‌عدم‌تقارن‌با‌توجه‌به‌گشتاورهای‌را‌‌

‌ایجاد‌ی ‌قطبش‌اسپینی‌‌بدست‌آمد‌که فر‌ ‌فرمی‌بیانگر های‌قطبشی‌در‌‌حالت‌باشد.‌میاطراف‌تراز

نیز‌به‌‌Feو‌‌‌Mnبا‌های‌اسپینی‌بالا‌و‌در‌آلایش‌به‌ازای‌هر‌دو‌نوار‌ظرفیت‌و‌رسانش‌در‌حالت‌‌Vبا‌آلایش

با‌‌.ایجاد‌شده‌است‌در‌نزدیکی‌تراز‌فرمی‌های‌اسپینی‌پایین‌ازای‌هر‌دو‌نوار‌ظرفیت‌و‌رسانش‌در‌حالت

‌مشخص‌است‌که‌بیشترین‌سهم‌در‌حالت‌های‌جزئی‌این‌نمونه‌بررسی‌نمودار‌چگالی‌حالت های‌‌ها‌کامقً

سهم‌باشد.‌‌ها‌می‌آن‌اطراف‌های‌p1-Asو‌‌d9-TMقطبشی‌ایجاد‌شده‌ناشی‌از‌هیبریداسیون‌اوربیتالی‌بین‌

‌آلایش ‌در ‌هیبریداسیون ‌می‌هایعنا ر‌‌این ‌مشاهده ‌است. ‌متفاوت ‌ک‌مختلف، ‌سهم‌کنیم ‌بیشترین ه

‌‌.دهند‌تشکیل‌می‌p1-Asهای‌‌را‌حالت‌GaAsهای‌‌تر‌در‌نانولوله‌های‌پایین‌اوربیتالی‌در‌نوار‌ظرفیت‌و‌انرژی

 ( آلایش یافته5,5) GaAsی  بررسی خواص مغناطیسی نانولوله 5-4-2-3

ی‌بررسی‌شناسایی‌فکاز‌پایکدار‌مغناطیسکی‌و‌‌‌‌‌(‌به‌مطالعه1,3ی‌)‌در‌این‌بخش‌نیز‌مطابق‌نانولوله
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‌پردازیم.‌‌‌ها‌می‌ی‌گشتاورهای‌مغناطیسی‌در‌نمونه‌محاسبه

 ( آلایش یافته5,5) GaAsی  شناسایی فاز پایدار مغناطیسی نانولوله 5-4-2-3-1

(،‌انرژی‌کل‌فکاز‌فرومغناطیسکی‌در‌‌‌5,5)‌GaAsی‌‌در‌نانولوله‌Feو‌‌Mn, Vهای‌‌در‌حضور‌آلاینده

چنین‌اختقف‌انرژی‌بین‌ایکن‌دو‌فکاز‌و‌‌‌‌%‌و‌هم41%‌و‌فاز‌آنتی‌فرومغناطیسی‌در‌آلایش‌41%‌و‌5آلایش‌

(‌گزارش‌شده‌اسکت.‌‌91-1شناسایی‌فاز‌پایدار‌به‌لحاظ‌مغناطیسی‌محاسبه‌گردید‌و‌نتایج‌آن‌در‌جدول‌)

‌بدست‌آمد.‌-eV‌984168/93563(‌خالص‌برابر‌با‌5,5)‌GaAsی‌‌انرژی‌کل‌ابر‌سلول‌نانولوله

 .GaAsی‌آلایش‌یافته‌‌انرژی‌فاز‌فرو،‌آنتی‌فرو‌و‌اختقف‌انرژی‌بین‌دو‌فاز‌و‌شناسایی‌فاز‌پایدار‌در‌نانولوله:‌91-‌5جدول‌

‌آلاینده‌-میزان‌آلایش‌‌(eV)انرژی‌فرو‌‌(eV)انرژی‌آنتی‌فرو‌‌  ‌E =آنتی‌فرو‌-‌Eفرو‌فاز‌پایدار

......... ......... ......... 177311/97317-‌5 % - V 

......... ......... ......... 517164/98416-‌5 % - Mn 

......... ......... ......... 115361/98138-‌5 % - Fe 

 V- (1) - % ‌11-‌788359/96185-‌816693/96185-1477/1 آنتی فرومغناطیس

 Mn - (1) - % ‌11-‌415753/96711-11114/1‌184337/96711 فرومغناطیس

 Fe - (1) - % ‌11-‌171919/97116-‌598718/97116-1635/1 آنتی فرومغناطیس

 V - (2) - % ‌11-‌775555/96185-496/1‌693196/96185 فرومغناطیس

 Mn - (2) - % ‌11-‌411618/96711-416/1‌365113/96719 فرومغناطیس

 Fe - (2) - % ‌11-‌918898/97116-‌589165/97117-155/4 آنتی فرومغناطیس

‌

ی‌آن‌بکا‌انکرژی‌ککل‌‌‌‌‌هکای‌آلایکش‌یافتکه‌و‌مقایسکه‌‌‌‌‌های‌به‌دست‌آمده‌در‌نمونه‌با‌توجه‌به‌انرژی

باشیم.‌افزایش‌در د‌آلایش‌باعث‌افکزایش‌‌‌های‌آلایش‌یافته‌می‌ی‌خالص،‌شاهد‌افزایش‌آن‌در‌نمونه‌نمونه

گکردد‌‌‌یشتری‌میباعث‌افزایش‌انرژی‌ب‌Feو‌‌Mnنسبت‌به‌‌Vگردد.‌در‌این‌ساختار‌آلایش‌‌بیشتر‌انرژی‌می

شود.‌فاز‌پایداری‌‌GaAsهای‌‌در‌نانولوله‌Vنسبت‌به‌‌Mnو‌‌Feتواند‌منجر‌به‌پایداری‌بیشتر‌آلایش‌‌که‌می

به‌ ورت‌فرومغناطیسی‌بدسکت‌آمکد.‌‌‌‌Mnها‌در‌حضور‌آلایش‌عنصر‌‌مغناطیسی‌با‌توجه‌به‌اختقف‌انرژی

هکا‌‌TM(‌وابسته‌به‌فا له‌1(‌و‌)4اوت‌)فاز‌پایدار‌مغناطیسی‌در‌آلایش‌عنا ر‌یاد‌شده‌در‌دو‌وضعیت‌متف
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کنش‌ابرتبکادلی‌‌‌تواند‌توسط‌برهم‌می‌Mnاز‌یکدیگر‌نبوده‌در‌نتیجه‌رفتار‌فرومغناطیسی‌در‌حضور‌آلایش‌

‌غیر‌مستقیم‌توجیه‌شود.‌

 GaAs (5,5)ی آلایش یافته  بررسی گشتاورهای مغناطیسی در نانولوله 5-4-2-3-2

%‌در‌دو‌حالت‌فرو‌مغناطید‌و‌آنتی‌41%‌و‌5ظت‌های‌آلایش‌یافته‌با‌غل‌گشتاور‌مغناطیسی‌نمونه

گکزارش‌‌‌(19-1)تکا‌‌(‌14-1)‌هکای‌‌شکل(‌در‌5,5ی‌)‌(‌برای‌نانولوله1(‌و‌)4فرو‌مغناطید‌در‌دو‌وضعیت‌)

شده‌است.‌گشتاورهای‌گزارش‌شده‌شامل‌گشتاورهای‌کلکی‌ایجکاد‌شکده‌در‌سکاختار‌و‌گشکتاور‌موضکعی‌‌‌‌‌‌‌

TMو‌‌یسکی‌%‌در‌دو‌حالکت‌فرومغناط‌41%‌و‌5(‌بکا‌غلظکت‌‌‌5،5نانولولکه‌)‌‌یحا کله‌بکرا‌‌‌یجنتا‌باشد.‌ها‌می

‌گزارش‌شده‌است.‌(93-1)تا‌‌(95-1ول‌)(‌در‌جد1)ی (‌و‌نزد4دور)‌یتبا‌دو‌وضع‌فرومغناطیسی‌یآنت

‌‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌Asو‌‌Gaهای‌‌و‌اتم‌ها‌TMیموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌95-‌5جدول‌

GAs(5,5)5با‌آلایش‌‌%. 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

1‌99/1‌111/1‌116/1-‌498/1-‌453/1-‌157/1-‌1‌        ‌

1‌63/1‌77/1‌973/1-‌141/4-‌891/1-‌165/1-‌1‌        ‌

1‌933/1‌813/9‌168/5‌977/1‌331/1‌511/4‌114/1‌         ‌

1‌144/9‌119/5‌689/1‌117/9‌119/1‌4‌114/1‌         ‌

‌

‌‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌Asو‌‌Gaهای‌‌و‌اتم‌ها‌TMیموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌96-‌5جدول‌

GaAs(5,5)(4وضعیت‌دور)‌-%‌فرومغناطید41با‌آلایش‌‌. 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

1‌411/1‌668/1‌119/1-‌191/1-‌119/1-‌445/1‌1‌        ‌

1‌176/1‌967/4‌843/1-‌361/4-‌655/4-‌136/1-‌1‌        ‌

1‌14/1‌396/9‌171/5‌967/1‌345/1‌148/1‌1‌         ‌

1‌41/1‌395/9‌169/5‌971/1‌361/1‌356/4‌1‌         ‌

1‌99/1‌311/3‌183/3‌514/6‌1‌333/4‌1‌         ‌
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‌‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌Asو‌‌Gaهای‌‌و‌اتم‌ها‌TMیموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌97-‌5جدول‌

GaAs(5,5)(4وضعیت‌دور)‌-فرومغناطید‌%‌آنتی41با‌آلایش‌‌. 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

1‌117/1-‌119/1‌111/1‌11/1‌1‌441/1‌1‌        ‌

1‌189/1-‌114/1-‌144/1-‌116/1‌11/1‌919/1-‌1‌        ‌

1‌953/1-‌319/9-‌18/5-‌936/1-‌378/1-‌113/1‌1‌         ‌

1‌919/1‌316/9‌175/5‌938/1‌119/9‌356/4‌1‌         ‌

1‌441/1-‌1‌148/1-‌163/1‌111/1‌333/4‌1‌         ‌

‌

‌‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌Asو‌‌Gaهای‌‌و‌اتم‌ها‌TMیموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌98-‌5جدول‌

GaAs(5,5)(1وضعیت‌نزدی )‌-فرومغناطید‌%‌41با‌آلایش‌‌. 

Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc ماده آلاینده 

1‌1‌177/1‌188/1-‌115/1-‌118/1-‌91/1‌1‌        ‌

1‌1‌158/4‌199/1-‌467/4-‌789/4-‌41/4-‌1‌        ‌

1‌1‌314/9‌365/1‌584/1‌419/9‌91/4‌1‌         ‌

1‌1‌346/9‌141/5‌531/1‌349/1‌51/4‌1‌         ‌

1‌1‌955/3‌856/3‌119/8‌111/1‌11/1‌1‌         ‌

‌

‌‌افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌Asو‌‌Gaهای‌‌و‌اتم‌ها‌TMیموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور‌:93-‌5جدول‌

GaAs(5,5)(1وضعیت‌نزدی )‌-فرومغناطید‌آنتی‌%‌41با‌آلایش‌‌. 

Ni Co Fe Mn Cr V ماده آلاینده 

1‌138/1‌173/1‌148/1‌119/1‌187/1‌        ‌

1‌1‌141/1‌146/1-‌193/1-‌17/1‌        ‌

1‌17/4-‌731/9-‌167/5-‌634/1-‌457/9-‌         ‌

1‌468/4‌715/9‌161/5‌665/1‌333/1‌         ‌

1‌111/1-‌1‌1‌1‌1‌         ‌

‌
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‌در(‌نیچ‌خط‌خطوط)‌واسطه‌فلزات‌یموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و(‌توپر‌خطوط)‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌14-‌5شکل‌

‌.‌%‌5غلظت‌با‌GaAs‌(5,5‌)افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله

 

‌در(‌نیچ‌خط‌خطوط)‌واسطه‌فلزات‌یموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و(‌توپر‌خطوط)‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌11-‌5شکل‌

‌تیوضع‌در‌دیمغناط‌فرو‌یآنت(‌ب‌دیفرومغناط(‌الف‌حالت‌دو‌در%‌‌41غلظت‌با‌افتهی‌شیآلا‌‌GaAs‌(5,5)ی‌ها‌نانولوله

‌.(4)دور

 

‌در(‌نیچ‌خط‌خطوط)‌واسطه‌فلزات‌یموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و(‌توپر‌خطوط)‌شده‌جادیا‌کل‌گشتاور:‌19-‌5شکل‌

‌تیوضع‌در‌دیمغناط‌فرو‌یآنت(‌ب‌دیفرومغناط(‌الف‌حالت‌دو‌در%‌‌41غلظت‌با‌افتهی‌شیآلا‌‌‌GaAs‌(5,5)ی‌ها‌نانولوله

‌.(1)نزدی 
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(‌افزایش‌آلایکش‌در‌فکاز‌فرومغنکاطید،‌باعکث‌افکزایش‌‌‌‌‌‌19-1)‌الی(‌14-1)های‌‌با‌توجه‌به‌شکل

هکا‌‌TMگردد.‌بیشترین‌سهم‌در‌ایجاد‌گشتاور‌کل،‌ناشکی‌از‌گشکتاور‌موضکعی‌‌‌‌‌گشتاور‌کل‌در‌ساختار‌می

ها‌ناشی‌از‌گشکتاورهای‌منفکی‌‌‌TMباشد.‌کاهش‌گشتاور‌کل‌نسبت‌به‌جمع‌کلی‌گشتاورهای‌موضعی‌‌می

Asشدگی‌‌باشد‌که‌بیانگر‌جفت‌ها‌می‌ی‌اطراف‌آنهاAsها‌به‌TMها‌بکه‌ کورت‌آنتکی‌فرومغناطیسکی‌در‌‌‌‌‌

دو‌در‌‌Feو‌‌Mnآلایش‌فلزات‌واسطه‌است.‌بیشترین‌گشتاور‌مغناطیسی‌موضعی‌و‌کل‌به‌ترتیب‌بکه‌ازای‌‌

بیشکترین‌گشکتاور‌‌‌‌Mnفقکط‌‌‌(3،1)(‌مطکابق‌نانولولکه‌‌‌1و‌بکرای‌وضکعیت‌)‌‌‌مشکاهده‌گردیکد‌‌‌(4وضعیت‌)

‌مغناطیسی‌موضعی‌و‌کل‌را‌نسبت‌به‌دیگر‌فلزات‌واسطه‌دارد.

 (3,3( و )1,5) GaAsهای آلایش یافته   محاسبات نانولوله 5-4-3

ی‌زیگزا ‌‌با‌عنا ر‌واسطه،‌بر‌روی‌دو‌نانولوله‌GaAsی‌‌های‌آلایش‌یافته‌ی‌خواص‌نانولوله‌مطالعه

ای‌‌هکا‌اشکاره‌‌‌ت‌آمکده‌در‌ایکن‌نانولولکه‌‌‌با‌قطر‌کوچکتر‌نیز‌انجام‌گرفت‌که‌به‌نتایج‌بکه‌دسک‌‌‌ ندلی‌دستهو‌

باشند.‌روش‌کار‌در‌این‌قسمت‌نیکز‌مطکابق‌‌‌‌می‌Feو‌‌Mn, Vکنیم.‌عنا ر‌مورد‌آلایش‌شامل‌‌مختصر‌می

سازی‌عنا ر‌واسطه‌مغناطیسکی‌بکه‌جکای‌‌‌‌‌که‌جانشین‌باشد‌میهای‌قبلی‌‌آلایش‌عنا ر‌واسطه‌در‌نانولوله

‌4×4×1(‌ابکر‌سکلول‌‌‌1,5ی‌)‌عنا ر‌واسطه‌در‌نانولولکه‌.‌در‌بررسی‌آلایش‌ ورت‌گرفته‌است‌Gaهای‌‌اتم

در‌نظر‌گرفته‌شکد.‌ککه‌بکا‌جانشکینی‌یک ‌و‌دو‌عنصکر‌‌‌‌‌‌‌‌Asاتم‌‌11و‌‌Gaاتم‌‌11اتم‌که‌شامل‌‌11شامل‌

(‌ابکر‌سکلول‌در‌نظکر‌‌‌‌9,9ی‌)‌شود.‌در‌نانولولکه‌‌%‌می41%‌و‌5مغناطیسی‌در‌آن،‌به‌ترتیب‌منجر‌به‌آلایش‌

باشکد‌ککه‌جانشکینی‌یک ‌و‌دو‌عنصکر‌‌‌‌‌‌‌می‌Asاتم‌‌48و‌‌Gaاتم‌‌48شامل‌‌4×4×9گرفته‌شده‌به‌ ورت‌

شکود.‌سکاختارهای‌خکالص‌و‌آلایکش‌‌‌‌‌‌%‌مکی‌44/44%‌و‌55/5مغناطیسی‌در‌آن‌به‌ترتیب‌منجر‌به‌آلایکش‌‌

(‌و‌بکرای‌‌11-1(‌در‌شککل‌)‌1,5ی‌)‌ها‌برای‌نانولوله‌های‌آلاینده‌در‌آن‌ها‌و‌موقعیت‌اتم‌ی‌این‌نانولوله‌یافته

%‌در‌41و‌‌(5و1ی‌)‌%‌در‌نانولولکه‌44/44انکد.‌آلایکش‌‌‌‌(‌نشکان‌داده‌شکده‌‌15-1شکل‌)‌(‌در9,9ی‌)‌نانولوله

(‌در‌ی ‌وضعیت‌آلایشی‌در‌دو‌فاز‌فرومغناطیسی‌و‌آنتکی‌فرومغناطیسکی‌ کورت‌گرفتکه‌‌‌‌‌9,9ی‌)‌نانولوله
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رار‌د‌پیونکد‌برقک‌‌اطراف‌خکو‌‌Asبا‌سه‌‌TMبا‌‌Gaها‌نیز‌هر‌اتم‌‌های‌قبل‌در‌این‌نانولوله‌است.‌مطابق‌نانولوله

‌‌کند.‌‌‌‌‌‌‌می

 

‌.(1)نزدی ‌تیوضع(‌د(‌4)دور‌تیوضع(‌ج(‌5،1)‌ی‌نانولوله‌‌%‌41و‌%‌5افتهی‌شیآلا(‌ب‌خالص‌سلول‌ابر(‌الف:‌11-‌5شکل‌

 

(‌د(‌4)دور‌تیوضع(‌ج‌(‌9،9)‌ی‌نانولوله‌%‌‌44/44افتهی‌شیآلا‌،%‌55/5افتهی‌شیآلا(‌ب‌خالص‌سلول‌ابر(‌الف:‌15-‌5شکل‌

 .(1)نزدی ‌تیوضع

 ( آلایش یافته1,5( و )3,3) GaAsهای   پارامترهای ساختاری نانولوله 5-4-3-1

هکا‌و‌‌TMی‌محوری،‌طکول‌پیونکدهای‌بهینکه‌شکده‌بکین‌‌‌‌‌‌‌پارمترهای‌ساختاری‌شامل‌ثابت‌شبکه

Asهای‌اطرافشان،‌و‌طول‌پیوند‌بین‌TMهای‌‌ها‌در‌نانولولهGaAs‌(1,5(و‌‌)آلایش9,9‌)یافته‌بکه‌ترتیکب‌‌‌‌

و‌طکول‌پیونکد‌‌‌‌Cی‌محکوری‌‌‌ی‌ثابت‌شبکه‌شده‌اند.‌مقادیر‌بهینه‌(‌آورده‌شده14-1(‌و‌)11-1در‌جداول‌)

‌آورده‌شده‌است.‌(11-1های‌خالص‌این‌دو‌نانولوله‌نیز‌در‌جدول‌)‌های‌اطرافش‌در‌نمونهAsو‌‌Gaبین‌
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 ‌GaAs‌(1,5.)افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌ی‌شده‌نهیبه‌یساختار‌یپارامترها:‌11-‌5جدول‌

6-As1dTM‌

( )‌

5-As1dTM‌

( )‌

1-As1dTM‌

( )‌

9-As4dTM‌

( )‌

1-As4dTM‌

( )‌
4-As4dTM‌

( ) 

1-TM4dTM 

( ) 

 پارامتر

 ( )Cشبکه

آلایش میزان 

 آلاینده

............‌............‌............‌13/1‌198/1‌196/1‌............‌991/49‌5 %-V  

............‌............‌............‌578/1‌548/1‌548/1‌............‌119/49‌5 %-Mn  

............‌............‌............‌119/1‌981/1‌981/1‌............‌911/49‌5 %-Fe  

589/1‌731/1‌641/1‌188/1 13/1‌618/1‌658/1‌788/41‌11 % -V (1) 

561/1‌541/1‌516/1‌561/1‌516/1‌511/1‌513/5‌49/49‌11 % -Mn (1) 
933/1‌987/1‌988/1‌938/1‌976/1‌985/1‌911/5‌175/49‌11 % -Fe (1) 

............‌543/1‌515/1‌858/1‌663/1‌634/1‌138/9‌1/41‌11 % -V (2) 

............‌511/1‌546/1‌514/1‌513/1‌516/1‌875/9‌116/49‌11 % -Mn(2) 

............‌978/1‌971/1‌148/1‌969/1‌961/1‌117/9‌475/49‌11 % -Fe (2) 

‌

 ‌GaAs‌(9,9.)افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌ی‌شده‌نهیبه‌یساختار‌یپارامترها:‌14-‌5جدول‌

6-As1dTM‌

( )‌

5-As1dTM‌

( )‌

1-As1dTM‌

( )‌

9-As4dTM‌

( )‌

1-As4dTM‌

( )‌
4-As4dTM‌

( ) 

1-TM4dTM 

( ) 

 پارامتر

‌( )Cشبکه

میزان آلایش 

 آلاینده

............‌............‌............‌174/1‌186/1‌154/1‌............‌317/44‌55/5 %- V 

............‌............‌............‌553/1‌553/1‌511/1‌............‌619/44‌55/5 %- Mn 

............‌............‌............‌197/1‌196/1‌1/1‌............‌881/44‌55/5 %- Fe 

718/1‌813/1‌831/1‌611/1 615/1‌516/1‌411/9‌668/44‌11/11 % - V (1) 

561/1‌564/1‌51/1‌561/1‌564/1‌544/1‌438/5‌544/44‌11/11 % -Mn (1) 

(1) 981/1‌989/1‌976/1‌194/1‌191/1‌117/1‌543/6‌614/44‌11/11 % -Fe  (1) 
............‌684/1‌835/1‌838/1‌676/1‌73/1‌117/9‌631/44‌11/11 % -V  (2) 

............‌551/1‌514/1‌559/1‌513/1‌549/1‌651/9‌517/44‌11/11 % -Mn (2) 

(2) ............‌147/1‌114/1‌119/1‌116/1‌164/1‌118/1‌969/44‌11/11 % -Fe  (2) 

‌

 (.1,5(‌و‌)9,9)‌‌GaAsخالص‌ی‌ها‌نانولوله‌ی‌شده‌نهیبه‌یساختار‌یپارامترها:‌11-‌5جدول‌

( )3dGa-As ( )2dGa-As ( ) 1dGa-As  نانولوله ابر سلول   ( )پارامتر شبکه  

 (1,5خالص )‌141/1‌141/1‌149/1‌948/49

 (3,3خالص  )‌141/1‌141/1‌934/1‌713/44

‌
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شود‌در‌هر‌دو‌نانولوله،‌ثابکت‌‌‌یافته‌مشاهده‌می‌های‌آلایش‌با‌مقایسه‌پارامترهای‌ساختاری‌نانولوله

افزایش‌‌،Vیافته‌با‌‌های‌آلایش‌در‌نمونه‌%‌55/5و‌%‌5های‌خالص‌با‌غلظت‌‌‌شبکه‌محوری‌نسبت‌به‌نانولوله

یافته‌‌های‌آلایش‌در‌نمونه%‌44/44و‌%‌41یابد،‌با‌غلظت‌‌کاهش‌می‌Feو‌‌Mnیافته‌با‌‌های‌آلایش‌و‌در‌نمونه

ی‌‌هکای‌اطرافشکان‌در‌دو‌نانولولکه‌‌‌Asهکا‌بکا‌‌‌TMیابکد.‌بیشکترین‌طکول‌پیونکد‌‌‌‌‌‌کاهش‌می‌Feو‌‌Mn, Vبا‌

‌دیده‌شد.‌‌Mnیافته،‌یه‌ازای‌آلایش‌‌آلایش

 (3,3( و )1,5) GaAsهای آلایش یافته  خواص الکترونی نانولوله 5-4-3-2

(‌بررسکی‌شکده‌اسکت.‌‌‌‌9,9(‌و‌)1,5)‌GaAsهای‌خالص‌و‌آلایش‌یافتکه‌‌‌خواص‌الکترونی‌نانولوله

 (‌هر‌دو‌نیمرسانایی‌با‌گکاف‌نکواری‌مسکتقیم،‌بترتیکب‌دارای‌مقکادیر‌گکاف‌‌‌‌‌‌‌9,9(‌و‌)1,5ی‌خالص‌)‌نمونه

eV841/1و‌‌ eV71/4باشکند.‌موقعیکت‌تکراز‌فرمکی‌ایکن‌دو‌‌‌‌‌‌‌به‌ازای‌هر‌دو‌حالت‌اسپینی‌بالا‌و‌پایین‌می‌

بدسکت‌آمکد.‌بکرای‌نانولولکه‌‌‌‌‌‌-7113/9و‌‌-1646/1(‌بترتیب‌در‌انکرژی‌‌9,9(‌و‌)1,5نانولوله‌خالص‌برای‌)

بکالا‌‌ها‌در‌هر‌دو‌حالت‌اسپینی‌‌ی‌انرژی‌های‌بدست‌آمده‌به‌ازای‌همه‌(،‌چگالی‌حالت9,9(‌و‌)1,5خالص‌)

(‌‌کککه‌‌111446/1   (‌و‌)-‌111939/1   و‌پککایین‌گشککتاورهای‌بدسککت‌آمککده‌بترتیککب‌دارای‌مقککادیر)

باشد.‌با‌آلایش‌در‌این‌ساختارها،‌باعث‌‌ی‌خالص‌این‌دو‌نانولوله‌می‌دهنده‌غیرمغناطیسی‌بودن‌نمونه‌نشان

شکود.‌مقکدار‌و‌نکوع‌گکاف‌‌‌‌‌‌ا‌میه‌ی‌خالص‌آن‌ی‌گاف‌آن‌نسبت‌به‌نمونه‌تغییر‌شکل‌ساختار‌نواری‌و‌اندازه

ی‌‌ی‌نانولوله‌های‌آلایش‌یافته‌در‌نمونه‌(eVبر‌حسب‌)‌نواری‌اسپین‌بالا،‌اسپین‌پایین‌و‌موقعیت‌تراز‌فرمی

GaAs‌(1,5(در‌جدول‌‌)گزارش‌شده11-1(‌در‌جدول‌)9,9(‌و‌برای‌)19-1‌)بیشینه‌اختقف‌بین‌دو‌اند‌‌.

-1مشکاهده‌شکد.‌در‌جکدول‌)‌‌‌‌Mnدو‌نانولوله‌به‌ازای‌آلایش‌گاف‌نواری‌اسپین‌بالا‌و‌اسپین‌پایین‌در‌هر‌

فلکزی‌‌‌حالت‌نیم‌فاز‌فرومغناطیسی،با‌(‌9,9ی‌)‌نانولوله‌(1وضعیت‌نزدی ‌)‌%‌درFe‌44/44(،‌با‌آلایش‌11

‌‌‌%‌در‌تراز‌فرمی‌مشاهده‌شد.411با‌قطبش‌اسپینی‌
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 ه.افتی‌شیآلا(‌5،1)‌ی‌نانولوله‌در‌یفرم‌تراز‌تیموقع‌و‌نییپا‌نیاسپ‌بالا،‌نیاسپ‌ینوار‌گاف‌نوع‌و‌اندازه:‌19-‌5جدول‌

‌

 .افتهی‌شیآلا(‌9،9)‌ی‌نانولوله‌در‌یفرم‌تراز‌تیموقع‌و‌نییپا‌نیاسپ‌بالا،‌نیاسپ‌ینوار‌گاف‌نوع‌و‌اندازه:‌11-‌5جدول‌

‌آلاینده‌–میزان‌آلایش‌ گاف‌اسپین‌بالا‌  گاف‌اسپین‌پایین  موقعیت‌تراز‌فرمی‌‌رفتار

DMS 9699/1-‌741/1‌ ‌5م‌‌988/1م  %- V 

DMS 9556/1-‌895/1‌ ‌5غ‌م‌‌911/1م  %- Mn 

DMS 4539/1-‌845/1‌ ‌5م ‌‌548/1م  %- Fe 

DMS 4169/1-‌683/1‌11م ‌‌993/1غ‌م‌‌  %- V - (1فرومغناطیس) 

NMS 3316/9-‌584/1‌11غ‌م‌‌‌518/1غ‌م‌‌  %- V- (1فرومغناطیس) آنتی 

DMS 5195/1-‌883/1‌ ‌11م ‌‌943/1م  %- Mn - (1فرومغناطیس) 

NMS 54/1-‌913/1‌11غ‌م‌‌‌991/1غ‌م‌‌ %-Mn – (1فرومغناطیس) آنتی 

DMS 4169/1-‌855/1‌ ‌11م ‌‌11/1م  %- Fe - (1فرومغناطیس) 

NMS 4633/1-‌593/1‌ ‌11م ‌‌51/1م  %- Fe -(1آنتی فرومغناطیس) 

DMS 4935/1-‌733/1‌ ‌11م ‌‌11/1م  %- V - (2فرومغناطیس) 

NMS 4771/1-‌111/1‌ ‌11غ‌م‌‌‌67/1م  %- V - (2آنتی فرومغناطیس) 

DMS 5693/1-‌87/1‌ ‌11م ‌‌141/1م  %- Mn - (2فرومغناطیس) 

NMS 1737/1-‌781/1‌ ‌11م ‌‌857/1م  %- Mn -(2آنتی فرومغناطیس) 

DMS 1641/1-‌111/1‌ ‌11غ‌م‌‌‌134/1م  %- Fe - (2فرومغناطیس) 

NMS 1516/1-‌578/1‌ ‌11م ‌‌636/1م  %- Fe -(2آنتی فرومغناطیس) 

‌آلاینده‌–میزان‌آلایش‌‌‌گاف‌اسپین‌بالا‌گاف‌اسپین‌پایین‌‌موقعیت‌تراز‌فرمی‌‌‌رفتار
DMS 8719/9-‌749/1‌55/5م‌‌‌93/1م‌‌  %- V 

MM 5165/1-‌111/4‌55/5م‌‌‌886/1م‌‌  %- Mn 

DMS 6367/9-‌846/1‌55/5م‌‌‌615/1م‌‌  %- Fe 

DMS 3168/9-‌511/1‌11/11م‌‌‌114/1م‌‌  %- V – (1فرومغناطیس) 

NMS 8113/9-‌561/1‌11/11غ‌م‌‌‌7/1غ‌م‌‌  %- V - (1آنتی فرومغناطیس) 

NMM 5748/1-‌1‌1‌11/11  %- Mn - (1فرومغناطیس) 

NMM 5659/1-‌1‌1‌11/11  %- Mn -(1آنتی فرومغناطیس) 

NMM 3584/9-‌616/1‌11/11م‌‌‌114/4غ‌م‌‌  %- Fe - (1فرومغناطیس) 

NMS 3356/9-‌15/1‌11/11غ‌م‌‌‌469/1غ‌م‌‌  %- Fe -(1آنتی فرومغناطیس) 

DMS 15/1-‌141/4‌11/11م‌‌‌154/1م‌‌  %- V - (2فرومغناطیس) 

NMS 1819/1-‌619/1‌11/11م‌‌‌538/1غ‌م‌‌  %- V - (2آنتی فرومغناطیس) 

MM 5964/1-‌1‌1‌11/11  %- Mn - (2فرومغناطیس) 

NMM 518/1-‌1‌1‌11/11  %- Mn-(2آنتی فرومغناطیس) 

HM 4744/1-‌79/1‌1‌11/11غ‌م‌‌  %- Fe - (2فرومغناطیس) 

NMS 1416/1-‌796/1‌11/11غ‌م‌‌‌973/1غ‌م‌‌  %- Fe – (2فرومغناطیس) آنتی 
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 (3,3( و )1,5) GaAsهای آلایش یافته  خواص مغناطیسی نانولوله 5-4-3-3

مقکادیر‌انکرژی‌ککل‌‌‌‌‌(5,5(‌و‌)1,3)هکای‌‌‌نیکز‌مطکابق‌نانولولکه‌‌‌‌(9,9(‌و‌)1,5)هکای‌‌‌برای‌نانولولکه‌

انکرژی‌‌های‌آلایش‌شده‌را‌به‌منظور‌شناسایی‌فکاز‌پایکدار‌مغناطیسکی،‌محاسکبه‌و‌مقایسکه‌ککردیم.‌‌‌‌‌‌‌‌حالت

،‌Vبا‌سه‌عنصکر‌واسکطه‌‌‌‌آلایش‌یافته‌GaAsهای‌‌فرومغناطیسی‌برای‌نانولوله‌فازهای‌فرومغناطیسی‌و‌آنتی

Mn‌،Fe1)‌و‌‌(‌15-1)در‌جداول‌‌مغناطیدفرو‌و‌همچنین‌اختقف‌انرژی‌فازهای‌فرومغناطیسی‌و‌آنتی‌-

شکاهد‌‌‌Feبکه‌‌‌vعکدد‌اتمکی‌از‌‌‌با‌افزایش‌‌گزارش‌شده‌است.‌(9,9(‌و‌)1,5)های‌‌بترتیب‌برای‌نانولوله(‌16

(‌و‌4با‌دو‌وضکعیت‌دور)‌‌فرومغناطید‌یو‌آنت‌یددر‌دو‌حالت‌فرومغناط%‌41%‌و‌5کاهش‌انرژی‌با‌آلایش‌

‌باشد.‌باشیم‌که‌نشان‌دهنده‌پایداری‌در‌نمونه‌می‌(‌می1نزدی )

‌ی‌نانولوله‌در‌داریپا‌فاز‌ییشناسا‌و‌فاز‌دو‌نیب‌یانرژ‌اختقف‌و‌مغناطیدفرو‌یآنت‌،مغناطیدفرو‌فاز‌یانرژ:‌15-‌5جدول‌

 ‌‌GaAs(1,5.)افتهی‌شیآلا

    E =آنتی فرو - Eفرو فاز پایدار
انرژی آنتی 

 (eV) مغناطیسفرو
 مغناطیسانرژی فرو

(eV) 

 –میزان آلایش 

 آلاینده

......... ......... ......... 6736/97317-‌5 % - V 

......... ......... ......... 915/98119-‌5% - Mn 

......... ......... ......... 1183/98417-‌5 % - Fe 

 V (1) - %‌11-‌3166/96188-‌9944/96131-981/4 فرومغناطیس آنتی

 Mn (1) - %‌11-‌413/96715-‌4915/96715-11155/1 فرومغناطیس آنتی

 Fe (1) - %‌11-‌6817/97117-‌7168/97117-1614/1 فرومغناطیس آنتی

 V (2) - %‌11-‌8781/96188-7166/1‌4746/96188 فرومغناطیس 

 Mn (2) - %‌11-‌4151/96715-‌7471/96716-6448/4 فرومغناطیس آنتی

 Fe (2) - %‌11-‌7913/97117-‌111/97118-1634/1 فرومغناطیس آنتی

‌

‌
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‌ی‌نانولوله‌در‌داریپا‌فاز‌ییشناسا‌و‌فاز‌دو‌نیب‌یانرژ‌اختقف‌و‌مغناطیدفرو‌یآنت‌،مغناطیدفرو‌فاز‌یانرژ:‌16-‌5جدول‌

 ‌‌GaAs(9,9.)افتهی‌شیآلا

 (eV)انرژی فرو  (eV)انرژی آنتی فرو     E =آنتی فرو - Eفرو فاز پایدار
‌–میزان‌آلایش‌

‌آلاینده

......... ......... ......... 9811/99378-‌5/5 % - V 

......... ......... ......... 3113/91431-‌5/5 % - Mn 

......... ......... ......... 4344/91913-‌5/5 % - Fe 

 V (1) - %‌11/11-‌3976/91991-‌9178/91999-9711/1 فرومغناطیس آنتی

 Mn (1) - %‌11/11-‌5861/91768-11195/1‌5813/91768 فرومغناطیس 

 Fe (1) - %‌11/11-‌7691/99171-‌7384/99171-1913/1 فرومغناطیس آنتی

 V (2) - %‌11/11-‌4588/91999-‌1954/91991-8769/1 فرومغناطیس آنتی

 Mn (2)  - %‌11/11-‌1796/91768-1116/1‌159/91768 فرومغناطیس 

 Fe (2)  - %‌11/11-‌9118/99179-‌8114/99179-5149/1 فرومغناطیس آنتی

‌

‌نانولوله‌برای‌نانولوله‌انرژی ‌برابر‌با1,5خالص‌)ی  های‌کل‌این‌دو )eV ‌7933/93563-برای‌‌‌ و

(9,9) eV 9319/95587-انرژی‌نانولوله‌‌ ‌با ‌مقایسه ‌با ‌که ‌افزایش‌‌بدست‌آمد ‌شاهد های‌آلایش‌یافته،

‌Feو‌‌Mnنسبت‌به‌‌Vهای‌قبل،‌در‌هر‌دو‌نانولوله‌آلایش‌‌انرژی‌در‌حضور‌آلایش‌هستیم.‌مطابق‌نانولوله

در‌‌Vسبت‌به‌ن‌Mnو‌‌Feتواند‌منجر‌به‌پایداری‌بیشتر‌آلایش‌‌گردد‌که‌می‌باعث‌افزایش‌انرژی‌بیشتری‌می

های‌آلایش‌یافته،‌اختقف‌این‌دو‌‌شود.‌به‌منظور‌بررسی‌فاز‌پایدار‌مغناطیسی‌در‌نمونه‌GaAsهای‌‌نانولوله

های‌ذکر‌شده‌گزارش‌گردیده‌است.‌گشتاورهای‌مغناطیسی‌کل‌و‌‌فاز‌مغناطیسی‌نیز‌محاسبه‌و‌در‌جدول

‌ ‌موضعی ‌گشتاورهای ‌TMسهم ‌ها ‌شده ‌ایجاد ‌گشتاورهای ‌سهم ‌همچنین ‌اتمو ‌‌از در‌‌‌Asو‌Gaهای

‌)‌های‌آلایش‌شده‌نانولوله ‌)1,5ی ‌و ‌است.9,9( ‌بررسی‌شده ‌نیز ‌و‌‌( ‌واسطه ‌گشتاورهای‌عنا ر مجموع

‌‌Gaهای‌‌اتم ‌بود.‌Asو ‌گشتاورهای‌مغناطیسی‌کل‌خواهد ‌با ‌)‌برابر ‌برای‌نانولوله ‌در‌1,5نتایج‌حا له )

‌است.(‌گزارش‌شده‌18-1(‌در‌جدول‌)9,9(‌و‌برای‌)17-1جدول‌)
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 ‌‌GaAs(1,5.)افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌Asو‌‌‌Gaیها‌و‌اتم‌ها‌TMیموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و‌کل‌گشتاور:‌17-‌5جدول‌

 آلاینده –میزان آلایش                                                 

2‌......... 155/3 157/1- 111/1 5  %- V 

4‌......... 977/4 682/1- 116/1- 5  %- Mn 

999/4‌......... 911/3 769/1 333/1 5  %- Fe 

4‌788/2 118/3 632/1- 148/1- 11  %- V – ( 1فرومغناطیس) 

1‌186/3 16/3- 128/1- 113/1 11  %- V - ( 1آنتی فرومغناطیس) 

115/8‌969/4 958/4 723/1- 195/1- 11  %- Mn – ( 1فرومغناطیس) 

1‌978/4 966/4- 114/1- 115/1- 11  %- Mn - ( 1آنتی فرومغناطیس) 

999/9‌895/3 899/3 54/1 664/1 11  %- Fe – ( 1فرومغناطیس) 

1‌873/3 872/3- 115/1 118/1- 11  %- Fe - ( 1آنتی فرومغناطیس) 

6‌115/3 262/3 72/1- 351/1 11  %- V – ( 2فرومغناطیس) 

1‌353/3 195/3- 141/1- 117/1- 11  %- V - ( 2آنتی فرومغناطیس) 

153/8‌958/4 963/4 716/1- 151/1- 11  %- Mn – ( 2فرومغناطیس) 

1‌112/5 154/5- 129/1 122/1 11  %- Mn - ( 2آنتی فرومغناطیس) 

999/7‌794/3 546/3 417/1 238/1 11  %- Fe – ( 2فرومغناطیس) 

1‌77/3 761/3- 114/1- 112/1 11  %- Fe - ( 2آنتی فرومغناطیس) 

‌

 ‌‌GaAs(9,9.)افتهی‌شیآلا‌ی‌نانولوله‌در‌Asو‌‌Gaهای‌‌و‌اتم‌ها‌TMیموضع‌یگشتاورها‌سهم‌و‌کل‌گشتاور:‌18-‌5جدول‌

 آلاینده –میزان آلایش                   ‌                             

2 ......... 945/2 893/1- 155/1- 55/5  %- V 

698/4 ......... 158/5 358/1- 113/1- 55/5  %- Mn 

114/5 ......... 739/3 941/1 324/1 55/5  %- Fe 

999/5 112/3 196/3 555/1- 258/1 11/11  %- V – ( 1فرومغناطیس) 

1 2/3 21/3- 121/1 1/1- 11/11  %- V - ( 1آنتی فرومغناطیس) 

222/9 155/5 155/5 843/1- 124/1- 11/11  %- Mn – ( 1فرومغناطیس) 

154/1- 155/5 158/5- 14/1- 111/1 11/11  %- Mn - ( 1آنتی فرومغناطیس) 

948/9 834/3 7/3 733/1 682/1 11/11  %- Fe – ( 1فرومغناطیس) 

1 77/3 677/3- 132/1 125/1- 11/11  %- Fe - ( 1آنتی فرومغناطیس) 

6 272/3 214/3 763/1- 277/1 11/11  %- V – ( 2فرومغناطیس) 

1 155/3 179/3- 119/1- 132/1 11/11  %- V - ( 2آنتی فرومغناطیس) 

819/8 135/5 117/5 16/1- 174/1- 11/11  %- Mn – ( 2فرومغناطیس) 

1 155/5 142/5- 166/1 113/1 11/11  %- Mn - ( 2آنتی فرومغناطیس) 

999/7 575/3 524/3 463/1 438/1 11/11  %- Fe – ( 2فرومغناطیس) 

1 52/3 483/3- 111/1 148/1- 11/11  %- Fe - ( 2آنتی فرومغناطیس) 
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ی‌‌در‌دو‌نانولوله‌Feو‌‌Mn, Vشود‌که‌آلایش‌‌(‌مشاهده‌می18-1(‌و‌)17-1با‌توجه‌به‌جداول‌)

ی‌‌های‌آلایش‌یافته‌(‌باعث‌ایجاد‌گشتاور‌مغناطیسی‌کل‌غیر‌ فر‌میگردد.‌همچون‌نانولوله9,9(‌و‌)1,5)

‌نانولوله‌در‌حضور‌آلایش‌ ‌بیشترین‌‌Feقبلی‌بیشترین‌گشتاور‌مغناطیسی‌کل‌در‌هر‌دو مشاهده‌گردید.

‌باشد.‌‌ها‌میTMسهم‌در‌ایجاد‌گشتاور‌مغناطیسی‌کل‌نیز‌ناشی‌از‌گشتاور‌موضعی‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌

‌
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 گیری: نتیجه
‌هکای‌گکالیوم‌آرسکناید‌خکالص‌بکرای‌‌‌‌‌‌مغناطیسکی‌نانولولکه‌‌‌و‌سکاختاری،‌الکترونکی‌‌خواص‌در‌این‌پژوهش‌

‌هکای‌‌و‌نمونکه‌‌m=n =‌11‌،48‌،46‌،41‌،41‌،41‌،3‌،8‌،7‌،6‌،5،1(‌ککه‌‌n,m)‌ کندلی‌‌دسکته‌‌های‌نمونه

‌مکورد‌بررسکی‌قکرار‌گرفکت.‌سکپد‌‌‌‌‌‌‌‌‌n=‌11‌،48‌،46‌،41‌،41‌،41‌،3‌،8‌،7‌،6‌،5‌،1(‌ککه‌‌n،1زیگزا ‌)

با‌عنا ر‌واسطه‌مغناطیسی‌مورد‌آلایش‌(‌5،1(‌و‌)3،1(‌و‌زیگزا ‌)9،9(‌و‌)5،5)‌ ندلی‌دستههای‌‌نانولوله

نظریک ‌تکابعی‌چگکالی‌و‌بکا‌ککد‌محاسکباتی‌‌‌‌‌‌‌قرار‌گرفت.‌محاسبات‌خواص‌الکترونی‌و‌مغناطیسی‌با‌کم ‌

siesta‌،های‌گالیوم‌آرسناید‌با‌تقریب‌‌.‌خواص‌ساختاری‌و‌الکترونی‌نانولولهانجام‌شدLDAمورد‌بررسکی‌‌‌

و‌زیگکزا ‌گکالیوم‌‌‌‌ ندلی‌دستههای‌نانولوله‌خالص‌‌مونهقرار‌گرفت‌و‌مشخص‌شد‌که‌با‌افزایش‌قطر‌در‌ن

و‌آرسکناید‌اطکراف‌‌‌های‌گالیوم‌‌طول‌پیوند‌بین‌اتماندازه‌گاف‌نواری‌و‌همچنین‌آرسناید‌شاهد‌ثابت‌شدن‌

شاهد‌‌،های‌ذکر‌شده‌محاسبه‌گردید‌که‌با‌افزایش‌قطر‌در‌ساختار‌جدایی‌خمش‌برای‌نانولولهآن‌شدیم‌و‌

و‌زیگکزا ‌‌‌ کندلی‌‌دسکته‌های‌‌مقدار‌مشخص‌بودیم.‌خواص‌الکترونی‌نانولوله‌کاهش‌آن‌و‌رسیدن‌به‌ی 

بررسی‌شد‌که‌با‌توجه‌به‌روند‌تغییرات‌در‌ساختار‌نواری،‌هر‌دو‌نانولوله‌دارای‌گاف‌‌خالص‌گالیوم‌آرسناید

نواری‌مستقیم‌شدند.‌با‌افزایش‌قطر‌برای‌هر‌دو‌نانولوله‌شاهد‌رسیدن‌مقکدار‌گکاف‌نکواری‌بکه‌یک ‌نظکم‌‌‌‌‌‌‌

.‌غییرات‌گاف‌نواری‌بیشتری‌داشتندت‌ ندلی‌دستههای‌زیگزا ‌نسبت‌به‌‌و‌همچنین‌نانولولهشده‌خص‌مش

‌پکایین‌و‌‌بالاهای‌اسپینی‌‌های‌جزئی‌برای‌هر‌دو‌نانولوله‌و‌متقارن‌بودن‌حالت‌با‌رسم‌نمودار‌چگالی‌حالت

تراز‌فرمی،‌به‌طور‌‌های‌رسانش‌و‌ظرفیت‌نزدی ‌به‌شاهد‌نیمرسانای‌غیرمغناطیسی‌بودیم‌که‌سهم‌حالت

هکای‌پیونکدی‌از‌هیبریداسکیون‌بکین‌‌‌‌‌‌و‌حالکت‌‌بکوده‌‌‌p1-Asو‌p1-Gaهای‌عمده‌بترتیب‌متشکل‌از‌حالت

نوارهکای‌‌در‌،‌s1-Gaو‌‌p1-Asهکای‌‌‌از‌هیبریداسیون‌بین‌حالکت‌و‌همچنین‌‌p1-Gaو‌‌p1-Asهای‌‌حالت
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هکای‌‌‌.‌با‌توجه‌به‌حجم‌سنگین‌محاسبات،‌خکواص‌مغناطیسکی‌نانولولکه‌‌‌اند‌شدهرسانش‌و‌ظرفیت،‌تشکیل‌

(‌آلایش‌یافته‌با‌عنا ر‌واسطه‌بررسی‌شد.‌آلایش‌این‌1،3(‌و‌)1،5(‌و‌زیگزا ‌)9،9(‌و‌)5،5)‌ ندلی‌دسته

‌‌ ورت‌گرفت.‌خواص‌ساختاری،‌الکترونکی،‌مغناطیسکی‌نانولولکه‌‌‌‌Gaها‌به‌جای‌اتم‌‌عنا ر‌با‌جانشینی‌آن

%‌55/5بکا‌در کدهای‌آلایکش‌‌‌‌  (Sc, Ti, V, Cr, Mn , Fe, Co, Ni)ده‌شده‌با‌فلکزات‌واسکطه‌‌‌(‌آلایی3،1)

(‌با‌در کد‌آلایکش‌‌‌9،9%‌و‌نانولوله‌)44%‌و‌5(‌با‌در د‌آلایش‌1،5(‌و‌)5،5)های‌‌%‌و‌برای‌نانولوله44/44و

هکا‌منجکر‌بکه‌‌‌‌‌آلایکش‌در‌نمونکه‌‌‌مورد‌بررسی‌قرار‌گرفکت.‌‌V‌،Mn‌،Fe%‌با‌آلایش‌عنا ر‌44/44%‌و‌55/5

ی‌خالص‌و‌متفاوت‌بودن‌آن‌به‌ازای‌هر‌دو‌حالت‌اسپینی‌بکالا‌و‌پکایین‌‌‌‌کاهش‌گاف‌نواری‌نسبت‌به‌نمونه

های‌آلاییده‌مشکخص‌شکد‌ککه‌‌‌‌‌.‌با‌بررسی‌خواص‌مغناطیسی‌نمونهد‌که‌منجر‌به‌قطبش‌اسپینی‌گردیدش

یون‌مغناطیسی،‌نزدی ‌به‌‌d9های‌‌اوربیتال‌افزایش‌غلظت‌آلایش،‌سبب‌افزایش‌ترازهای‌انرژی‌مربوط‌به

(‌نشان‌داد‌ککه‌از‌بکین‌دو‌فکاز‌‌‌‌3،1های‌آلاییده‌)‌شود.‌بررسی‌فاز‌پایدار‌مغناطیسی‌در‌نمونه‌تراز‌فرمی‌می

به‌ ورت‌فرومغناطیسی‌و‌در‌آلایش‌با‌عنا ر‌‌Niو‌Mn‌،Sc‌،Crفرومغناطید،‌عنا ر‌‌فرومغناطید‌و‌آنتی

Ti, Fe, Coغناطید‌به‌دست‌آمد‌ولی‌برای‌آلایش‌مبه‌ ورت‌آنتی‌فرو‌ Vدو‌فاز‌متفکاوت‌بکه‌دسکت‌‌‌‌در‌

یسی‌ساختار‌اثر‌گذاشکته‌اسکت.‌بکرای‌‌‌‌ز‌یکدیگر‌است‌که‌بر‌نوع‌فاز‌مغناطها‌ا‌ی‌آن‌آمد‌که‌به‌دلیل‌فا له

فرومغنکاطید‌‌‌ز‌آنتکی‌فکا‌‌‌‌Feفاز‌پایدار‌فرومغناطید‌و‌آلایکش‌‌‌‌Mnدر‌آلایش(‌9،9(‌و‌)5،5های‌)‌‌نانولوله

ز‌آنتی‌فرومغناطید‌نتیجکه‌‌فافاز‌پایدار‌‌‌ Feو‌Mn(،‌با‌آلایش‌1،5)‌نانولوله‌برای‌حالی‌کهبدست‌آمد،‌در‌

فرومغناطیسکی‌و‌‌‌متفاوت‌با‌کلیه‌حالات‌فوق‌عمل‌کرده‌و‌بسته‌به‌موقعیت‌آلایش‌به‌ ورت‌آنتکی‌‌V.‌شد

شکود.‌‌‌توجیکه‌مکی‌‌‌RKKYرفتار‌توسط‌مدل‌در‌برخی‌موارد‌به‌ ورت‌فرومغناطیسی‌مشاهده‌شد‌که‌این‌

پایدارترین‌فاز‌فرومغناطیسی‌و‌بیشترین‌گشتاور‌موضکعی‌مغناطیسکی‌در‌هکر‌دو‌نکوع‌نانولولکه‌در‌حضکور‌‌‌‌‌‌‌

‌.مشاهده‌شد‌Mnآلایش‌
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تکرین‌‌‌و‌قطعات‌الکترونیککی‌قادرنکد‌در‌بکدترین‌و‌سکخت‌‌‌‌‌،‌بسیاری‌از‌وسایل‌GaAsترکیبات‌با‌استفاده‌از

،‌طراحکی‌و‌سکاخت‌ابَرکامپیوترهکای‌‌‌‌‌ها‌در‌این‌مکاده‌‌تحرک‌بسیار‌زیاد‌الکترون.‌شرایط،‌به‌خوبی‌کار‌کند

هایی‌دارد‌که‌برای‌قطعات‌الکترونیککی‌‌‌تر‌و‌کارآمدتر‌را‌ممکن‌ساخته‌است.‌مطمئناً‌این‌ماده‌ویژگی‌سریع

د‌یکپارچه،‌امروزی‌مورد‌نیاز‌است.‌گالیوم‌آرسناید‌در‌ساخت‌ابزارهایی‌مانند:‌مدارهای‌مایکروویو‌با‌فرکان

.‌رود‌های‌خورشکیدی‌و‌غیکره‌بکه‌ککار‌مکی‌‌‌‌‌‌لیزری،‌سلول‌دیودهای‌ساطع‌کننده‌نور‌مادون‌قرمز،‌دیودهای

هکای‌آلایکش‌‌‌‌نانولوله‌خا یت‌فرومغناطید‌‌ها‌در‌حضور‌آلایش‌و‌مشاهده‌همچنین‌انعطاف‌پذیری‌نانولوله

نیمرساناها،‌‌اسپینترونی نوعی‌در‌ر‌واسطه‌در‌دمای‌اتاق،‌کاربردهای‌متآلایش‌یافته‌با‌عنا ‌‌GaAsیافته

 .‌‌های‌جریان‌اسپینی‌ایجاد‌کرده‌است‌ق‌کنندهفیلترهای‌جریان‌اسپینی‌و‌تزری

 پیشنهادات برای آینده

‌خکالص‌و‌آلایکش‌یافتکه‌بکا‌عنا کر‌واسکطه‌‌‌‌‌‌‌GaAsهای‌‌بررسی‌خواص‌اپتیکی‌و‌ترابردی‌نانولوله .4

‌.مغناطیسی

بررسی‌اثکر‌طکول،‌ولتکاژ،‌الکترودهکای‌فرومغناطیسکی‌و‌دمکا،‌بکر‌جریکان‌الکتریککی‌و‌اسکپینی‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌ .1

 خالص‌و‌آلایش‌یافته‌با‌عنا ر‌واسطه.‌GaAsهای‌‌نانولوله

هکای‌مغناطیسکی‌بکه‌‌‌‌‌آلایش‌یافته‌با‌عنا ر‌واسطه‌بعنوان‌نیمرسانا‌GaAsهای‌‌استفاده‌از‌نانولوله .9

 انال‌نیمرسانا‌و‌بررسی‌اثر‌مقاوت‌مغناطیسی‌تونلی.منظور‌تزریق‌جریان‌قطبیده‌اسپینی‌در‌ک

 آلایش‌یافته‌با‌عنا ر‌واسطه.‌GaAsهای‌‌های‌جریان‌اسپینی‌در‌نانولوله‌بررسی‌اثر‌فیلترکننده .1
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Abstract 

There are a wide range of semiconductors doped with transition metals (magnetic atoms) 

which are known as diluted magnetic semiconductors, DMS. On the other hand DMSs 

produced from compounds of III-V semiconductors , groups due to their applications in 

spintronics, have attracted by most of researchers. Growth of demand for solid state 

electronic devices which to have more quality and speed in comparison to existing samples, 

caused great attention to GaAs compounds. 

In this work the electronic and magnetic properties of pure and doped GaAs nanotubes with 

Transition Metals (V, Cr, Mn, Fe, Co, Sc, Ti, Ni) using spin polarized density function 

theory and localized density approximation (LDA) approach by SIESTA code. Have been 

studied Calculations has been done on pure armchair (4,4), (5,5), (6,6), (7,7), (8,8), (9,), 

(10,10), (12,12), (14,14), (16,16), (18,18), (20,20) and zigzag (4,0), (5,0), (6,0), (,7,0), 

(8,0), (9,0), (10,0), (12,0), (14,0), (16,0), (18,0), (20,0) nanotubes. The electronic 

calculations revealed that these GaAs nanotubes are semiconductors. 

(3,3) and (5,5) armchair and (5,0) and (9,0) zigzag nanotubes have been doped by transition 

Metals. The results from this study can be used for future experimental studies on diluted 

magnetic semiconductors. Considering the obtained results from this study and flexibility 

of GaAs nano-tubes in presence of doping and having fero-magnetic property in room 

temperature, GaAs nanotubes doped with transition metals are offered as good candidate to 

be applied in spintronic devises, spin current filters and spin current injectors. 

Keywords: GaAs nanotubes, density function theory, SIESTA code, diluted magnetic 

semiconductor (DMS), transition Metals (TM), spintronic. 
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